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Introducao |

Benzilidenoacetofenonas (1,3-difenilpropen-3-ona)
sdo conhecidas como chalconas, compostos que tém
atraido grande interesse por apresentarem um grande
numero de atividades biolc')gic:as.1 As albuminas séricas
sdo proteinas que sdo abundantes no plasma sanguineo
de mamiferos, apresentando grande solubilidade no
sistema circulatério e aumentando a solubilidade
aparente de compostos bioativos hidrofébicos no
plasma.

Sendo assim decidiu-se estudar a interacdo da
chalcona (CH) e de seus derivados fluorados (Figura 1)
com albumina sérica bovina (ASB), empregando-se as
técnicas de espectroscopica de absor¢cdo na regido do
ultravioleta/visivel, emissdo de fluorescéncia e dicroismo
circular (DC).

2 Ri CH - R1=R2=R3=R4=R5 =H
- R, CH3F - R1=R3=R4=R5 =H; R2=F
CH4F - R1=R2=R4=R5 =H; R3=F
CH35F- R1=R3=R5 =H; R2=R4=F
CH23F- R3=R4=R5 =H; R1=R2=F
Rs R CH25F - R2=R3=R5 =H; R2=R4=F
s CH2356F - R3=H; R1=R2=R4=R5 =F

Figura 1. Estrutura quimica para as Chalconas CHs (CH,
CH3F, CH4F, CH35F, CH23F, CH25F e CH2356F)

Resultados e Discussao |

Através dos estudos de supressao de fluorescéncia,
os valores termodinamicos AG®, AH® e AS® foram obtidos
através das equacdes de Stern-Volmer, Stern-Volmer
modificado e van’'t Hoff, os quais possibilitaram ainda a
obtencao das constantes de velocidade de supresséo kq
e de ligagdo (Ky,) e o nimero de sitios de ligagao (n)
(Tabela 1). O calculo do raio de Forster obtido através da
sobreposigdo dos espectros de emisséo de fluorescéncia
do doador e de absorcao do aceptor forneceu a distancia
média (r) entre o residuo de triptofano da ASB (doador) e
a molécula supressora (aceptor).(Tabela 1)

Tabela 1. Valores para os pardmetros termodinamicos
AG°®, AH® e AS° e constantes Kq, Kb, n e r para a
interacdo entre as chalconas (CHs), com ASB (pH=17,4¢
C=1x10° mol/L)

Tabela 2 . Valores da % a-Hélice calculado em 208 nm
para a interagdo da ASB (pH=7,4C =1x 10°® mol/) com
as chalconas (CHs),a T = 298 K

P ;

ASBICHS 1T crar | CHaF ngr.:slgelcg'{lst CH25F | CH2356
F
1:0 52,6 | 52,8 | 52,9 | 54,4 | 51,6 | 53,2 | 54,1
1:4 51,9 | 52,0 | 52,2 | 540 | 51,2 | 52,7 | 53,4
1:8 50,3 | 51,1 | 52,6 | 53,7 | 51,2 | 52,3 | 53,2
1:16 49,8 | 50,2 | 51,8 | 53,0 | 50,7 | 51,6 | 51,9
1:32 48,6 | 486 | 51,2 | 51,7 | 49,3 | 50,3 | 50,9

AH AS AG kq Kb n r
(kd/mol) | (KJ/mol) | (kd/mol) | (L/mol.s) (E+5) (nm)
CH -0,83 27,29 -28,14 2,1E+13 20,75 1,20 2,90

CH3F 10,11 32,89 -22,79 2,4E+12 0,88 1,13 3,49

CH4F 4,49 29,20 -24,74 4,9E+12 1,80 1,12 3,50
CH35F 39,03 65,14 -26,12 8,0E+12 2,63 1,10 3,15
CH23F 2,78 29,94 -27,17 1,2E+13 4,35 1,11 3,12
CH25F 35,99 62,66 -26,68 7,5E+12 1,52 1,06 3,39
CH2356F 16,65 43,74 -27,09 6,8E+12 1,00 1,03 3,32

A mudancga nos valores de % de elipticidade
relativos a albumina sérica bovina foram obtidos através
dos estudos de dicroismo circular (DC) (Tabela 2).
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Nesses estudos, foi observado que a supressédo da
emissdo de fluorescéncia da ASB é acompanha de um
leve deslocamento batocrémico do A(em), sugerindo que o
composto esta ligado a cavidade hidrofébica da albumina,
e resultando em um aumento de polaridade ao redor
do(s) residuo(s) de triptofano. Os valores de AH®
positivos, na maioria dos casos, mostraram que o
processo de ligagdo das chalconas com a ASB foi
endotérmico, e os valores de AS® também positivos
evidenciaram que o tipo de interagédo entre as chalconas
(CHs) e a ASB é hidrofébico, sendo que os valores de
AG° negativos (AGO =~ -28 a -21 kJ/mol) demonstraram a
espontaneidade de ligagéo das chalconas com a ASB. O
valor de AH° negativo para a chalcona CH, indica que a
interagdo nesse caso deve possuir um certo carater
eletrostatico, sugerindo algum tipo de interagéo
hidrofilica. O numero de sitios de ligagdo (n) proximo a 1
indicam que existe somente uma interagdo molecular
entre as chalconas estudadas e a molécula de ASB. Os
valores de K, fortalecem essa afirmagdo. Os resultados
obtidos parar =2 a4 nm (r <7 nm) juntamente com os
altos valores de Kq, indicando que ocorreu, um processo
de supressdo estatica. Os resultados de DC para a
interagdo entre CHs/ASB, mostraram uma diminuigdo da
% de a-hélice da estrutura secundaria da proteina (ASB),
indicando a formacgao da interagdo CHs/ASB.

Conclusoes |

Através dos resultados obtidos podemos concluir
que a presenga, a posicdo e o numeros de atomos de
flior presentes como substituintes no residuo cinamico
das chalconas estudadas contribuem para um aumento
do processo de interagdo com carater hidrofébico
(CHs/ASB) quando comparado com o derivado nao
substituido CH.
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