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Resumo: Os metais tóxicos podem alcançar o ambiente de forma natural através 

das chuvas e da liberação na crosta terrestre ou de maneira artificial com a utilização 

de agrotóxicos e pesticidas. Em vista da contaminação dos lençóis freáticos e do solo, 

destaca-se o íon alumínio como causador de danos ao metabolismo vegetal, 

responsável por desestabilizar os sistemas ecológicos haja vista sua alta reatividade 

eletrofílica. Diante disso, a busca por compostos naturais capazes de reduzir sua 

biodisponibilidade tornou-se crescente, nesse contexto os flavonoides mostraram-

se eficazes na ação quelantes e citoprotetora, reduzindo os efeitos nocivos. Portanto, 

objetivou-se investigar, por meio de simulação computacional, o potencial quelante 

dos flavonoides rutina, quercetina e catequina frente ao íon alumínio, as estruturas 

moleculares foram obtidas da base PubChem e modeladas com o auxílio do software 

Avogadro. Foi utilizado o método semiempírico para os cálculos de otimização das 

estruturas, além disso, as entalpias de formação e mapas de potencial eletrostático 

foram realizados no programa MOPAC 2016, PM7, posteriormente houve a 

simulação de diferentes possibilidades de complexação, considerando interações 

com grupos distintos como hidroxila, carbonila e moléculas de água. Constatou-se  

que todos os complexos formados apresentaram entalpias de complexação 

significativamente negativas, indicando processos energeticamente favoráveis. 

Entre os compostos analisados, o complexo rutina–Al exibiu o valor mais negativo 

de entalpia de complexação (-1.810,84 kcal/mol), sugerindo maior estabilidade e 

afinidade com o metal. A presença de zonas polarizadas evidencia regiões de alta 
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densidade eletrônica, ou seja, favoráveis à ligação com o íon Al³⁺. Infere-se que os 

resultados demonstram os flavonoides rutina, quercetina e catequina com potencial 

quelante promissor, principalmente a rutina, contribuindo para o desenvolvimento 

de medidas de mitigação da toxicidade do alumínio em sistemas ecológicos 
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