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As ferramentas computacionais disponivels H,0. H' | H,0, H"
atualmente em quimica proporcionam um melhor o ! " - » -’NZHLT
entendimento qualitativo e quantitativo de muitos Hmﬁ 3 _ ,T%W - Hmﬁ 2
processos (ou mecanismos) reacionals. Neste 0= 07 TN 0=
trabalho estudamos o efeito de oOxido nitrico —eomanes _f oS
(N,O,), substancia causadora de diversas 3
patologias, pois afeta alguns processos bioldgicos j\)ﬁ
importantes como: relaxamentos de  vasos S e

sanguineos, Inibicao de agressao as plaquetas, Figura 1 — Mecanismo de desaminagéo da Citosina
neurotransmissdo e mutacdo génical. No esquema Resultados:

da Figura 1 observamos 0 mecanismo da acao
deste 0xido na desaminacao da citosina levando a
formacao de uracila proposto com base em

evidencias experimentais.

Comparando-se os resultados calculados para as
entalpias padrao de formacao com agueles
presentes na base de dados experimentalis do
NIST* e do estudo experimental da Ref. [1],
observa-se semelhancas qualitativas.

Metodologia; .
J Conclusoes:

A verificacao e Identificacao do mecanismo
reacional (Figura 1), proposta no estudo de Jennifer
et alt, tanto da reacao espontanea, quanto induzida
por oxido nitrico, fol feita caracterizando-se etapas
Importantes  descritas no  trabalho citado
anteriormente. Para 1sso foram feitos calculos
tedricos de estrutura eletronica usando-se método
ab Initio Hartree Fock (HF) com pseudopotencial
(effective core potential — ECP)%. As estruturas

Nesta etapa preliminar do trabalho verificamos
que os calculos teoricos podem ser de grande
valla na Interpretaca0  de  resultados
experimentais, Vvalidando a proposta de
mecanismo sugerida para 0 processo da acao
deste oxido na desaminac¢ao da citosina levando
a formacao de uracila. A caracterizacao dos
estados de transicao encontra-se em andamento.
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