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Os iso-a-acidos (IAAs), também conhecido como isohumulonas, sdo compostos
derivados de lupulo e estdo presentes na cerveja, conferindo o amargor caracteristico
da bebida e a qualidade da espuma. Os I|AAs compreendem dois pares de
diasteroisbmeros, trans-IAAs e cis-IAAs. Sabe-se que durante o processo de
envelhecimento da cerveja, algumas espécies radicaldides sdo formadas, tais como os
radicais fenoxila. Assim, o objetivo do presente trabalho consiste em investigar a
reatividade do diastereoisdmero trans- na forma molecular e anibnica frente ao radical
DPPH'. Os trans-IAAs foram isolados partindo-se de uma solugao comercial contendo
uma mistura de sais de potassio das isohumulonas, promovendo uma complexagcao
seletiva empregando [-ciclodextrina. Para estudar a reatividade dos IAAs frente aos
radicais fenoxila, utilizou-se o DPPH' (2,2-difenil-1-picrihidrazil) como um modelo
representativo da espécie radicalar. Realizam-se titulagbes espectrofotométricas,
empregando condigdes de pseudo-primeira ordem para a reagdo, onde excessos nas
concentragdes dos trans-IAAs com relacdo a concentracio do radical foram utilizados.
Através do monitoramento da absorbancia em 520 nm, referente ao radical DPPH’,
obteve-se a constante de velocidade observada, kqs, para cada concentragcao de
trans-IAA utilizada pelo grafico de decaimento da absorbancia versus tempo. Do
grafico de kops Versus [trans-IAAs] determinou-se a constante de velocidade especifica,
ko, da reagado estudada. Assim, para os trans-IAAs na forma molecular, k; foi igual a
1,97 L mol™ s e para os trans-IAAs na forma ani6nica, k; foi igual a 0,15 L mol” s™.
Pela variagdo da temperatura no meio reacional, determinou-se a entalpia de ativagao,
AH*, e a entropia de ativacdo, AS*, para a reagdo entre dos trans-lAAs na forma
anibnica e o radical estudado a partir do gréafico de Eyring, sendo seus valores iguais a
38,5 kJ mol” e -132,8 J K" mol™, respectivamente. Logo, a energia livre de ativacao,
AG* a 25 °C, obtida para a reacéo foi igual a 78,1 kJ mol™. Conclui-se que a forma
molecular e aniénica dos trans-IAA apresentaram diferentes reatividades frente ao
radical DPPH’. Neste contexto, calculos quanticos estdo em andamento com a
finalidade de obter informacbes adicionais sobre as estruturas quimicas dos
compostos estudados que possivelmente auxiliardo no entendimento da diferenca de
reatividade observada.
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