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Introducao |

A 7-hidroxiflavona (7-HF) faz parte da classe dos
flavonoides, compostos polifenélicos naturais com
amplas propriedades terapéuticas  (farmacos
anticancer, antitumor, antiinflamatério, anticoagu-
lante, antialérgicos, etc) decorrente de sua natureza
antioxidante. Devido a sua insolubilidade em
solugbes aquosas, emprega-se a sua complexagao
com B-ciclodextrina (B-CD), um oligossacarideo
ciclico com 7 unidades de D-glucopiranose.’

O objetivo deste trabalho foi avaliar qual a
estrutura do complexo 7-HF com B-CD através de
medidas fluorescéncia no estado estacionario em
funcdo da temperatura. A partir destes dados,
calcularam-se os parametros termodindmicos da
complexacdo em meios acido e basico que foram
confrontados com  resultados de célculos
mecanicos-quanticos.

Resultados e Discussao \

Espectros de emissdo de fluorescéncia de 5
pmol/L de 7-HF variando-se a concentragdo de f3-
CD em pH 4,5 e 12, nas temperaturas de 15 a 45 °C
sdo semelhantes ao descrito na Figura 1A. A
determinacéo de K (constante de complexacéo da 7-
HF com B-CD), foi feita pelo grafico de Al em fungao
da concentragdo de B-CD (Figura 1B), onde Al é a
variacao de intensidade de fluorescéncia da 7-HF na
presenca de B-CD em relagcdo a solugdo tampao
sem B-CD. A analise dos pontos experimentais da
Figura 1B pela equacdo de Benesi-Hildebrand®
forneceu K. Através dos valores de K em fungéo da
temperatura  determinaram-se os  parametros
termodinamicos experimentais.

As estimativas dos parametros termodinamicos
tedricos® (Tabela 1) foram feitas empregando o
método B3LYP, da Teoria do Funcional de
Densidade (TFD) em combinagdo com o conjunto
de bases atémicas 6-31g(d) e o algoritmo “Polarized
Continuum Model” (PCM) para a simulagdo do meio
aquoso, presentes no pacote computacional
Gaussian 03. Previamente as otimizagdes usando
método da TFD, as estruturas foram ajustadas com
o emprego do método semi-empirico PM3 em
combinagcdo com o algoritmo COSMO para a
simulagdo do meio aquoso. Os célculos semi-
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7-hidroxiflavona, B-ciclodextrina, estrutura do complexo de inclusdo, pardmetros termodinamicos.

empiricos empregaram o pacote computacional

Ampac versao 9.1.2. No célculo dos parametros

termodinamicos, considerou-se o seguinte modelo:
Substrato g + B-CDaq) — complexo aq)
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Figura 1. (A) Intensidade de emissdao de

fluorescéncia de 7-HF variando-se [B-CD] (mM), (B)
Determinacao de K.

Tabela 1. Parametros termodinamicos tedricos para
o complexo 7-HF com B-CD, avaliando-se a entrada
de 7-HF pela cromona ou fenila.

= 5[ N AHF%kCBJ AGF54kcaI ASF(_/1ca_I1
mol mol mol K
Cromona + 994,71 +1022,87 - 94,45
Fenila + 991,22 +1013,20 - 73,72
ANEr AHF%kcal AG34kcaI ASR_/1ca!I1
mol mol mol K
Cromona +1558,10 | + 1586,99 - 96,90
Fenila + 927,75 + 996,52 -79,73

Conclusoes \

Dados experimentais e tedricos indicam que a
complexacdo é mais eficiente em meio basico
(formagao do anion da 7-HF), pois ha um maior
numero de interagbes de ligacao de H entre 7-HF e
B-CD. Os resultados confirmam que o complexo
com entrada via fenila é o mais efetivo.
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