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Sabe-se que ¢ meio aquoso desempenha um papel active no comportamento das proteinas,
nomeadamente na aquisi¢do e manutengio das suas estruturas secundsdria e terciaria e na sua
funglio in vivo. Assim, o estudo das inleracedes proteina-agna & importante, tanto sob o ponto
de vista teorico como pratico.

Uma vez que as proleinas sio constituidas por aminodcidos, a quantificagdo e andlise das
interacgdes destes com o meio aquoso ¢ o primeiro passo fundamental para obter um
conhecimento mais profundo das interacgdes proteina-agua,

Em trabalhos anteriores sugerimos’ a aplicagéio da metodologia solvatocrémica para estudar
as interagdes de moléculas biologicas com meio aquoso, através da caracterizagdo das
propriedades do meio nas fases em equilibrio de multiplos sistemas de duas fases aquosas
(SDFA) e do uso de um conjunto adequado de sondas solvatocrémicas.

No presente trabaltho determindmos, através de regressdio linear multipla, coeficientes
especificos de solutos que representam a capacidade dos aminogcidos para participar em
interagdes dipolo-dipolo, pontes de hidrogénio ¢ interagdes eletrostaticas com o meio aquoso.
Os coeficientes foram obtidos pela relagéo de energia de solvatagio linear modificada

log K, = S,An* + A,AB + B.Aa + Cc
e foram utilizados numa analise de Relagio Quantitativa Estrutura-Propriedade,

Os resultados obtidos no presente trabalho mostram que se podem usar combinagdes lineares
destes cocficientes especificos dos aminoacidos para estimar vérias propriedades fisico-
quimicas, estruturais ¢ bioldgicas dos aminodcidos. com boas correlagdes.
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