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1. INTRODUCAO

Compreender as interacdes moleculares favorece o desenvolvimento de novos
farmacos assim como os estudos dos seus mecanismos de acdo em sistemas
biolégicos. (NOGUEIRA et al., 2018). No caso dos compostos organoselénio, é
estabelecido que possuem propriedades antioxidantes diretamente ligadas aos
seus efeitos antivirais e antitumorais. (RAFIQUE et al., 2020). A atividade
antioxidante, por sua vez, esta diretamente relacionada as interacdes que ocorrem
entre estes farmacos, as membranas celulares e as espécies reativas (NOGUEIRA
et al, 2021). Neste estudo, foram investigados quatro compostos sintéticos de
organoselénio que contém um anel inddlico (3a-3d), sendo avaliados seus impactos
nos parametros espectroscopicos e termodinamicos de um modelo de membrana
liposomal contendo asolecitina de soja (ASO).

2. METODOLOGIA

2.1. Preparo dos sistemas lipossomais — Os lipossomos de ASO (50 mg/mL)
contendo os compostos organoselénio (5 mg/mL), assim como os lipossomos
controle (na auséncia destes compostos) foram obtidos através do método de
hidratac&o de vesiculas (LASCH et al., 2003).

2.2. Infravermelho com Transformada de Fourier com reflectancia total
atenuada horizontal (HATR-FTIR) — Os ensaios referentes aos lipossomos
(amostra e controles) foram realizados em um aparelho Shimadzu IR Prestige 21
a 23°C. Os espectros foram obtidos a partir de 45 varreduras entre 400 a 4000 cm-
1, com resolucdo minima de 2 cm™.

2.3. Caracterizacao por Calorimetria: Calorimetria de Varredura Diferencial
(DSC) - As curvas de DSC foram obtidas em um equipamento TA Instrument 2010
DSC cell, disponivel no Centro Integrado de Andlises - FURG, com taxa de
aquecimento de 5 °C/min, de -45 °C a -5°C, em fluxo de nitrogénio (50/50 mL/min).
A referéncia utilizada foi uma célula de aluminio vazia. Foram analisados por DSC
a temperatura de transicao de fase (Tm) e variacédo de entalpia (AH).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO
A Figura 1 apresenta as altera¢cdes nos numeros de onda e na largura de banda

dos estiramentos dos grupos presentes nos lipossomos, causadas pelos
compostos organoselénio analisados.
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Figura 1- Mudancas na amplitude de banda e no valor do nimero de onda
associados aos picos de estiramento dos grupos lipidicos, resultantes da acdo dos
compostos de organoselénio.

Os compostos organoselénio influenciaram a largura de banda de FTIR do
estiramento v.. N+(CH.). e, consequentemente, a mobilidade do grupo colina, na
sequéncia: 3d (A= + 7.83 cm+)>3c (A= + 5.29 cm+)> 3b (A= + 2.53 cm+)>3a (A= 0.45
cm-+).0 composto 3a foi 0 Unico dentre os compostos que afetou o numero de onda
do grupo colina. A largura do pico de v.. PO. foi alterada também por todos os
compostos na sequéncia 3a (em 10,87 cm+) > 3b (em 7,6 cm=+) > 3c (em 6,71 cm=)
> 3d (em 5,76 cm+). Isso sugere que 0S compostos organoselénio testados
aceleraram 0s movimentos rotacionais, translacionais e colisionais do fosfato
lipidico . O composto 3a aumentou em 11,57cm™ o nimero de onda de v..PO. o
gue indica a reducéo do grau de hidratacdo do fosfato. Além disso, promoveu a
reducdo da largura de banda de v C = O em 1,17 cm-+, indicando restricdo da
mobilidade da carbonila lipidica. Os demais compostos organoselénio aumentaram
a largura de banda de v C = O, o que reflete um aumento da mobilidade no grupo
carbonila na seguinte ordem: 3c (+8,61 cm+) > 3d (+6,66 cm-+) 23b (+6,27 cm-+). O
composto 3c influenciou as larguras de banda de v.. e v. CH. promovendo uma
reducdo de 2,95 cm+. Consequentemente, 3c parece ter restringido a mobilidade
dos grupos metilenicos lipidicos. Visto que alteracdes nas larguras de banda de
v CH. podem refletir transi¢cdes de fase, foram obtidos dados de DSC, listados na
Tabela 1.

Tabela 1- Variagbes (A) pelos compostos 3a-3d na temperatura de transicéo de
fase (Tm) e variacdo de entalpia (AH) de ASO.

ASO 3a 4 ib 4 3c 4 ad 4

T ('C) —25.30 -25.34 | 004 ~20.18 |5.12| ~21.67 |3.63| —23.12 |2.08|
AH(Ig7") -1.21 -0.08 [1.13| 0.01 [1.2] ~0.01 [1.2] —~0.04 [1.17]

A Tabela 1 demonstra que, com excec¢do de 3a, todos 0os compostos organoselénio
aumentaram a Tm, restringindo a porgéo apolar do lipidio na ordem: 3b > 3c > 3d.
O 3a néo teve efeito significativo na Tm de ASO. Isso esta de acordo com 0s
resultados de FTIR, demonstrando uma localizagcéo de 3a préxima ao grupo fosfato
do ASO, e consequentemente mais préxima a superficie do lipossomo.
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CONCLUSOES

Os resultados das analises mostraram uma localizacéo preferencial do composto
3a na superficie do lipossomo, na regido polar lipidica. O grupo carbonila de ASO
presente na interface da monocamada lipidica, parece ter tido interacdes mais
fortes com o composto 3c. Por fim, os compostos 3b e 3d parecem ter afetado a
regido apolar dos lipidios, restringindo a mobilidade dos grupos metilenos. A
localizacédo e influéncia dos compostos nas regides lipidicas, afetardo as suas
propriedades bioldgicas.
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