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O herbicida metribuzin é usado no controle de ervas daninhas em plantagdes de cana-de-agucar e,
em alta exposicdo ao ambiente, pode se tornar um disruptor endécrino (ED). Essas substancias
podem afetar receptores hormonais, causando reagdes adversas em organismos [1]. EDs séo
poluentes persistentes e uma forma comum de degrada-los é usar métodos eletroquimicos para
gerar peroxido de hidrogénio. A seguir, o peréxido de hidrogénio formado é convertido em reagente
de Fenton gerando OHe, o qual degrada EDs. Além de técnicas experimentais, simulacoes
computacionais podem ser usadas no estudo de degradacgao de EDs [2]. Assim, o principal objetivo
deste estudo foi realizar simulagdes para avaliar possiveis mecanismos de degradagdao do
metribuzin. Para isso, inicialmente foi realizada a otimizacédo da estrutura de metribuzin usando o
método CAM-B3LYP e a fungado de base 6-31++G(3d,3p). As cargas atdbmicas foram calculadas
usando o método NPA e o meio foi simulado com o modelo de solvente implicito CPCM (agua).
Ap6s a obtengao da estrutura otimizada, foram calculados os valores de energia das espécies com
carga +1 (qN-1) e carga -1 (qN+1). A partir destes calculos, foi possivel obter os indices de Fukui.
Neste caso, o indice analisado foi f°, que é relacionado ao ataque de um radical & uma regi&o da
molécula; quanto maior o valor deste indice, o atomo possivelmente é mais suscetivel a um ataque
radicalar. Apés a analise do indice f° calculado, foi observado que o carbono 8 na estrutura de
metribuzin apresenta valor igual a 0,15, indicando sua suscetibilidade a um ataque radical. Esse
ataque pode levar a um possivel mecanismo de degradagéo do referido herbicida. A Figura 1
mostra a regi&do mais reativa da molécula.
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Figura 1. Possivel sitio de reatividade para o ataque do radical hidroxila na estrutura de metribuzin.

Portanto, os resultados obtidos neste trabalho sugerem um possivel mecanismo de degradagéo
para o herbicida metribuzin. A partir deste estudo, também sera possivel colaborar com grupos que
buscam analisar formas de diminuir impactos ambientais e problemas relacionados com saude
relacionados com o uso de EDs.
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