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Introducao |

O pK, de um acido, é um parametro importante
para se indicar a extensdo de ionizacdo em
diferentes condicdes de pH. Nesse sentido a
constante afeta condicdes de solubilidade,
toxicidade, atividade farmacolégica entre outras
propriedades.

Nesse trabalho determinou-se por
espectrofotometria UV/Vis as constantes para a
7-epiclusianona’ em misturas etanol-agua. A
molécula é wuma benzofenona natural, com
importantes atividades biolégicas, que pode ser
isolada de plantas do género Rheedia, familia
Guittiferae.

Resultados e Discussao |

Coletou-se os espectros no UV/Vis na faixa de
SpH entre 3 e 12 a 25 T. As solugdes tituladas
apresentaram as composicdes 40, 45, 50, 55 e 60%
etanol (m/v), 7-epiclusianona 4,66x10° molL™" e
NaCl 0,01 molL™. Abaixo de 40% a molécula
apresenta baixa solubilidade.

Os dados foram avaliados pelo método iterativo
proposto por Ghasemi e colaboradores® acoplada a
uma rede neural artificial (Modelo Generalizado de
Hopfield) desenvolvido por Lemes e colaboradores.®
A eficiéncia da rede foi avaliada por comparacéo
com o método Simplexz. Os valores de Spk,
recuperados pelos dois métodos foram iguais até o
sexto algarismos significativo (Tabelal).

Tabela 1. Constantes recuperadas.

% Etanol (m/v) SpKa, R/1073 * +8 **
40,0 4,770 8,330 0,036
45,0 4,892 9,352 0,035
50,0 4,989 8,728 0,036
55,0 5,124 6,810 0,034
60,0 5,299 6,875 0,035

* Erro quadrado médio.
** Erros obtidos através do principio da discrepancia.

Os valores de SpK, nas misturas binarias mostram
uma relacdo linear com a composi¢do da mistura.
A Figura 1 apresenta a reta que minimiza o erro
guadratico dos dados da tabela 1.
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SpK, = 2,6156x10~2x(%m/v) + 3,7063 (R? = 0,98768)

O coeficiente linear da equacdo é uma boa
estimativa do pk, em agua pura, ¥pK,.
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Figura 1. Valores de ,Spk, em fungéo do %Etanol (m/v).

A variacdo da constante em funcdo do solvente
pode ser explicada com base na estabilidade dos
produtos da ionizacdo. Nesse caso a habilidade de
solvatacdo € um parametro importante, a agua € um
solvente com alta habilidade de solvatacdo, com
constante dielétrica € = 78,3 o que estabiliza os ions
em solucdo. A adicdo de etanol, com constante
dielétrica € = 24,3 na solucéo, diminui a capacidade
de solvatacdo da mistura. A medida que se tem
mais agua, hd uma maior capacidade de solvatacao
estabilizando os ions formados na ionizacao,
situacdo que os produtos da ionizacdo sdo mais
favoraveis. Neste caso, ocorre um decréscimo do

wPK;.

Conclusoes |

Verificou-se uma relagéo linear para a constante
da 7-epiclusianona, R? = 0,98768. Por extrapolacédo
pode-se estimar o valor de pk,=3,706 em agua
pura.
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