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INTRODUGAO:

Os compostos fendlicos compreendem uma gama ampla de estruturas quimicas compostas por
pelo menos uma hidroxila diretamente ligada a um anel aromatico. Uma das classes mais importantes
desta familia é constituida pelos flavonoides, que consistem em polifenéis de baixo peso molecular
encontrados em abundancia em varios frutos e vegetais [1]. Essa classe de compostos é constituida
por mais de 6000 moléculas ja identificadas e isoladas, embora isso provavelmente represente uma
pequena parcela dos flavonoides disponiveis na natureza [2]. Os flavonoides apresentam uma série de
propriedades benéficas para saude, tais como atividade antioxidante, anti-inflamatéria, antimicrobiana,
antimutagénica, anticancerigena, entre outras, encontrando diversas aplicagbes na formulagédo de
cosméticos, farmacos e nutracéuticos [1].

Entre os flavonoides mais estudados, a quercetina (3,5,7,3’-4’-pentahidroxiflavona) certamente
ocupa um lugar de destaque, sendo o flavonoide mais presente na dieta humana [3]. Devido a sua
estrutura molecular, a quercetina possui grande potencial na neutralizacdo de radicais livres,
impedindo que estes formem radicais fenoxil ressonancia-estabilizados [4]. Estudos apontam que este
composto apresenta varias fungbes biolégicas e farmacoldgicas, tais como atividade antiviral,
anti-inflamatdria, antimicrobiano, antienvelhecimento e antioxidante. Desse modo, € de grande
interesse para a industria farmacéutica e de cosméticos o estudo e aprimoramento de processos que
envolvam a formulagao e desenvolvimento de farmacos contendo quercetina [3].

As propriedades termodinamicas e de equilibrio de fase de compostos sdo essenciais para o
desenvolvimento de processos de extragao, precipitacéo e cristalizagcdo. Em particular, a determinagéo
da solubilidade de compostos fendlicos para as industrias farmacéutica e de cosméticos € de suma
importancia para o desenvolvimento de novas formulagcdes e de novos medicamentos. Entretanto,

sabe-se que bases de dados confiaveis de solubilidade de compostos fendlicos, particularmente
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flavonoides, sdo escassas na literatura, limitando o desenvolvimento de novos processos de
separacao.

Desse modo, o objetivo deste projeto € obter, por meio de experimentos analiticos conduzidos
em laboratdrio, dados da solubilidade da quercetina em solventes organicos puros e misturas de agua
e solventes organicos. No decorrer deste trabalho, foram feitas medi¢gdes de solubilidade da
quercetina, a 25 °C e a 40 °C, em 25 solventes organicos de diferentes familias. Adicionalmente, foram
realizadas medi¢des de solubilidade da quercetina em misturas de agua e quatro solventes organicos
(metanol, etanol, 2-propanol, acetona) em composigdes distintas (fracdbes massicas em base livre de
soluto: 0,1, 0,3, 0,5, 0,7, 0,9). Os experimentos de solubilidade foram executados por meio do método

do frasco agitado combinado com analise de espectroscopia UV-Vis [5,6].

METODOLOGIA:

1.1.1. Obtencéao das curvas de calibragao

A fim de se utilizar analise de espectroscopia UV-Vis na determinagao das solubilidades, foram
obtidas duas curvas de calibragdo (concentracdo vs absorbancia) para a quercetina. Neste
procedimento, solu¢des com concentragdes conhecidas de cada soluto em um solvente conhecido s&o
preparadas, € a absorbancia das solugdes sdo medidas em espectrofotdbmetro UV-Vis. A primeira
curva de calibragao obtida teve como solvente a mistura de agua + etanol (50% m/m), e o comprimento
de onda estabelecido no espectrofotdmetro UV-Vis foi igual a 375 ym. Ja para a segunda curva de
calibragéao, utilizou-se como solvente o etanol puro (99,5% m/m), com o comprimento de onda igual a
213,5 uym. Destaca-se que foram obtidas duas curvas para que fosse possivel a determinacido da
solubilidade da quercetina em solventes com uma gama de polaridade diversa, desde solventes
apolares (hidrocarbonetos) até solventes bastante polares, como alcoois, ésteres e cetonas. Os
comprimentos de onda mencionados anteriormente foram selecionados por corresponderem aos

valores onde as maximas absorbéancias foram registradas.

1.1.2. Determinagéao da solubilidade da quercetina

Para a determinacao da solubilidade da quercetina em diferentes solventes orgénicos, foram
feitos experimentos nas temperaturas de 25 °C e 40 °C, por meio do método do frasco agitado
combinado com analise de espectroscopia UV-Vis [5,6]. Soluto em excesso & adicionado a um frasco
contendo uma quantidade pré-determinada de solvente, para garantir que a saturagéo sera atingida.
Os frascos foram introduzidos em uma placa de agitagédo (IKA, modelo C-MAG HS 7) com controle de
temperatura, onde foram submetidos a agitagdo continua por pelo menos 30 horas, seguido de 24
horas de repouso, para garantir que o equilibrio fosse atingido. Posteriormente, amostras entre 0.1 e
0.5 mL foram coletadas da solugdo saturada, transferidas para frascos de vidro tampados e pesadas
com auxilio de uma balanga analitica (modelo UV-1700, Shimadzu, precisdo de £ 1 mg). Em seguida,
as amostras foram diluidas no mesmo solvente usado para construir a curva de calibragdo, até

atingirem uma concentracdo adequada para a correta medicdo da absorbancia. Com esse dado, é
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possivel utilizar a curva de calibragdo para conhecer a concentracdo de quercetina na solugao final e,

a partir disso, obter seu valor de solubilidade no solvente utilizado.

RESULTADOS:

As curvas de calibragdo obtidas para os solventes etanol + agua (50% m/m) e etanol puro

(99,5%) estao ilustradas nas Figuras 1 e 2.
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Figura 1 - Curva de calibragao da quercetina, tendo Figura 2 - Curva de calibragao da quercetina, tendo

como solvente a mistura de agua + etanol (50%) e no como solvente o etanol puro (99,5%) e no
comprimento de onda de 213,5 um.

Equacao da curva: y = 1,85E-05x - 1,8E-06.

comprimento de onda de 375 pm.

Equacao da curva: y = 2E-05x - 3E-08.

Durante a pesquisa, foram obtidos resultados para 25 solventes orgéanicos puros, sendo que
cada experimento foi feito em duplicata ou triplicata, a fim de gerar valores confiaveis. Tais resultados

estao representados graficamente nas figuras 3 a 8, separados por familias quimicas.
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Figura 3 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina em alcoois.

Figura 4 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina em cetonas.

XXXII Congresso de Iniciagdo Cientifica da UNICAMP — 2024 3



wsolute

wsolute

@ acetatodeetila A acetatodebutila @ acetato de isoamila

0,015 —
0,010 —
____________ [
0005/~ @ - mmmm=— ===
R L T RRCEL LT LR ELE LR ELEREEEEE b A
0’000 | 1 1 1 1 | 1 1 1 1 | 1 1 1 1 |
25 30 35 40

Temperaturas (°C)

Figura 5 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina em ésteres.
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Figura 7 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina em hidrocarbonetos.
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Figura 8 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina nos demais solventes.

Além disso, foram obtidos resultados para 4 solventes binarios (misturas de agua + solvente

organico), em diferentes proporg¢des. Tais resultados estdo ilustrados graficamente nas figuras 9 a 12.
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Figura 9 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina no solvente agua +
metanol, nas temperaturas de 25 °C e 40 °C.
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Figura 10 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina no solvente agua + etanol,

nas temperaturas de 25 °C e 40 °C.
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Figura 11 - Grafico com dados obtidos para Figura 12 - Grafico com dados obtidos para
solubilidade da quercetina no solvente agua + solubilidade da quercetina no solvente agua +
2-propanol. acetona.

DISCUSSOES E CONCLUSOES:

Pela analise dos dados obtidos, nota-se que, para a grande maioria dos solventes, a
solubilidade da quercetina aumenta com o aumento da temperatura. A qualidade dos resultados pode
ser verificada pelos baixos coeficientes de variagdo obtidos, inferiores a 7.7%. Entre os solventes
organicos puros, os maiores valores de solubilidade foram observados em dimetilsulféxido e a
dimetilformamida, os quais sdo solventes polares aproéticos. Por outro lado, os menores valores de
solubilidade s&o observados nos hidrocarbonetos p-cimeno, limoneno, cicloexano e heptano. A
quercetina possui varios grupos hidroxila, o que confere a este composto uma polaridade
caracteristica, explicando sua afinidade pelos solventes polares a n&o afinidade com solventes pouco
polares. Por fim, no caso dos solventes binarios, observa-se que a solubilidade diminui a medida que a

fracdo massica de agua aumenta na mistura, evidenciando seu carater hidrofébico.
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