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Surfactantes sdo estruturas anfifilicas que se agregam quando em solucdo aquosa,
formando micelas, que maximizam o contato da parte hidrofilica com a 4gua e minimizam o
da parte hidrofobica. Variando-se o surfactante usado, sua concentracdo e as condi¢bes do
solvente obtém-se um rico polimorfismo de estruturas que tém sido usadas em diversas
aplicacdes na industria farmacéutica, de cosméticos, alimenticia, e outras areas tecnoldgicas.
A eficécia de suas aplicacGes depende da estrutura formada e de sua estabilidade. Compostos
naturais sdo fortes candidatos para aplicacdo nessas areas. O foco deste trabalho é o estudo do
surfactante natural Quillaja Saponina (QS), obtido de uma arvore do Chile. A Quillaja é
formada por um centro de triterpeno (apolar) com duas cadeias de agucares (polar) ao seu
redor. O objetivo é caracterizar sua estrutura para diferentes concentracbes, em solucao,
utilizando-se a técnica de espalhamento de raios X a baixos angulos (SAXS). A intensidade
de raios X espalhada é dada pelo fator de forma, que depende do tamanho e da forma das
micelas, e pelo fator de estrutura, que depende da interacdo entre particulas. O ajuste da curva
de intensidade calculada as curvas experimentais fornece informacdo sobre o tamanho, a
forma, a distribuicéo de densidade eletrénica, distancia aproximada entre micelas (quando é o
caso) e da carga das micelas. A analise de dados foi feita com o programa Genfit (Generalized
Fitting), desenvolvido pelo Prof. Francesco Spinozzi, da Universita Politécnica delle Marche.
O programa permite a modelagem conjunta de diversas curvas, fazendo um ajuste
generalizado com parametros com calculo de um Gnico 2.

As amostras estudadas tém concentracdo de 2, 3, 5, 8 e 12% em peso de QS em 4gua a
pH 2. A analise foi feita considerando-se a forma de elipsoides e interacdo via potencial de
Coulomb blindado. A forma de bicelas também foi utilizada para verificacdo, porém néo
forneceu resultados satisfatorios, sendo o elipsoide a forma mais adequada para descrever as
micelas. Os resultados indicam que ha uma mudanca na forma da micela com o aumento da
concentracdo. Para as concentracdes de 2 a 5%, as micelas apresentam formato de elipsoide
com trés eixos distintos. Entretanto para 8 e 12% os resultados indicam que a micela se torna
esférica. A diminuicdo da razdo axial das micelas com o aumento do nimero de moléculas em
solugio estda de acordo com trabalho publicado recentemente pelo grupo.?

A densidade eletronica da camada polar € um pouco maior que a do solvente
(densidade eletrénica do solvente foi fixada em 0,33 elétrons/A®), enquanto que a densidade
eletronica do interior apolar é consideravelmente maior, o que também concorda com
trabalhos publicados.?

Vimos também que os resultados ndo dependem da carga micelar, o que indica que as
micelas sdo neutras, resultado que foi confirmado por medidas de potencial zeta.

Os resultados obtidos representam um passo para a compreensdo da interacdo das
saponinas com outras moléculas como o colesterol, ou lipidios.
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