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O flavonoide quercetina (QR) apresenta um grande potencial terapéutico, incluindo efeitos anti-
inflamatdrios e antivirais*2. No entanto, seu uso é limitado devido a sua baixa solubilidade em meio
aquoso. Em contrapartida, proteinas podem atuar como nanocarreadores bioldgicos, além de
potencializar suas funcbes. Neste trabalho avalia-se o processo de formacdo desses
nanocarreadores formados pela Alfa-lactoalbumina (ALA) com QR, em condicdes fisioldgicas, por
meio de parametros cinéticos e termodinamicos (Tabela 1), monitorados pela ressonancia

Tabela 1 — Pardmetros cinéticos e termodinamicos da interag3o da ALA com QR. plasménica de Superﬂ’C|e

T Fase de associacdo (a) [ Fase de dissociagdo (d) Pardmetros termodindmicos

B | oH' | AG' | TAS® | B | AW [ A6 | TAS Ko A | a6 TAS® ( RPS) .

K ki mol™* 10* L mol™ kimol™ . .
285,15 48,39 | 46,02 | 47,54 | -1,52 1,30 -1,07 71,57 -72,64 2,53 47,04 -24,03 71,07 Atraves d acurva d € Arrh enius
289,15 34,00 | 31,59 | 47,67 | -16,08 0,93 -1,48 72,59 -74,07 3,18 33,02 -24,92 57,94 ( / ) 1
293,15 12,38 9,95 48,00 | -38,05 0,64 -1,80 73,62 -75,42 3,68 11,69 -25,62 37,31 In ka ou In kd X 1 T ’ fOI
297,15 -15,86 | -18,33 | 48,72 | -67,04 0,44 -2,04 74,65 -76,68 3,62 -16,34 -25,93 9,59 3
298,15 | -23,88 | -26,36 | 48,98 | -75,34 0,40 -2,08 7491 | -76,99 3,49 | -24,33 -25,93 159 | demonStrado que a formagao
301,15 -50,17 | -52,68 | 49,84 |-102,52| 0,31 -2,20 75,68 -77,88 3,04 -50,53 -25,84 -24,69 dos Complexos de tra nsigéo

[ALA — QR]* em ambos processos ocorre em multiplas etapas, exigindo ajustes conformacionais que
tornam as interagBes entre os compostos lentas. Para a formagdo do [ALA — QR]* a partir das
moléculas livres (AH} o5, = —26,36 k) mol™' e AS} 45, =—75,34k/mol™) ou pela dissociagdo do
[ALA = QRI°, (AH} 405 = —2,08 k] mol™t € AS} 505, = —77,0 kj mol~?) as ligages de hidrogénio atuaram
como forca motriz. A formacdo dos complexos de transicdo ocorreu por um processo de
compensagao isocinética, como demonstrado pelos valores constantes de AG} e AG e pela variagdo
dos valores AH?, AH: ,TAS? e TASE com a variagdo da temperatura. Apesar da perda entrépica com o
aumento da temperatura, o processo é compensado pela liberagdo da energia entdlpica na
formacdo dos complexos de transicdo a partir das moléculas livres em solugcdo. Por meio da relagdo
K, = k,/k, e das equacdes termodindmicas obtivemos os valores de AG°, AH® e AS° para a formacao
do [ALA — QR]°. Os valores de K, foram na ordem de 3 x 10* L M. Para T < 297,15 K, o processo de
formacado do [ALA — QR]° foi entropicamente dirigido, enquanto para T > 297,15 K, o processo foi
entalpicamente dirigido. Valores de AG° < 0 indicam que, no equilibrio termodinamico, a formacao
do [ALA — QR]° é energeticamente mais favorecida em comparacao as espécies livres em solucdo. As
interacGes hidrofébicas dominaram o processo de formacdo do [ALA — QR]° para T < 297,14, K,
enquanto para T > 297,15 K, as ligacGes de hidrogénio foram mais pronunciadas para a formacao e
estabilizacdo dos complexos. O estudo do mecanismo molecular da formacdo de complexos entre
proteinas e flavonoides é fundamental para suas aplicacdes, esclarecendo como essas interacdes
podem ser otimizadas através da compreensao da sua dindmica molecular e das forcas motrizes
gue levam a formacdo e estabilizacdo destas nanoestruturas.
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