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1 INTRODUGAO

O infarto do miocardio permanece como uma das principais causas de mortalidade
global, sendo o tempo para diagndstico preciso fator critico para o prognéstico do paciente.
A mioglobina, marcador bioquimico liberado precocemente na circulagao durante a lesdo do
tecido muscular cardiaco, constitui alvo molecular promissor para estratégias de deteccao
precoce. Entretanto, a confiabilidade dos métodos atuais de dosagem pode ser comprometida
por diversos fatores, o que evidencia a necessidade de explorar novas abordagens
diagndsticas (Lehninger, 1982).

Nesse contexto, propriedades fisicas de biomoléculas, ainda pouco exploradas na
pratica clinica, emergem como fronteira inovadora. Particularmente, as propriedades
magnéticas de complexos metdlicos em sistemas biolégicos, como o ion ferro presente no
grupo heme da mioglobina, tém despertado interesse cientifico. Estudos fundamentais em
bioquimica estabeleceram o papel central do heme nos processos de transporte de oxigénio
e transferéncia de elétrons (Collman; Boulatov; Sunderland, 2003).

Pesquisas recentes avangaram na compreensao de como o estado de spin do ferro no
centro do heme influencia diretamente a estrutura eletr6nica da molécula e suas
propriedades macroscépicas (Deo et al., 2015; Weber et al., 2014). Demonstrou-se que
diferentes estados de spin podem ser acessiveis ao heme, dependendo do ambiente
molecular e da ligacdo com ligantes, como o oxigénio, levando a misturas de estados de spin
dependentes da temperatura (Wilson et al., 2013; Kitagawa; Obata; Oda, 2016). Essa
sensibilidade do estado de spin a alteracdes no ambiente bioquimico constitui principio

fundamental potencialmente exploravel para fins diagndsticos.
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A viabilidade de investigacdo magnética em sistemas biolégicos ja foi comprovada em
outras aplicagdes. Técnicas como a magnetoforese foram desenvolvidas para separar células
sanguineas com base na susceptibilidade magnética do conteddo de heme, demonstrando
que diferentes estados da hemoglobina (oxigenada versus desoxigenada) respondem de
maneira distinta a campos magnéticos aplicados (Zborowski et al., 2003; Norina; Shalygin,
2014). Essa capacidade também foi explorada na separagdo de eritrdcitos infectados pelo
parasita da maldria, que acumulam hemozoina, cristal de heme com propriedades magnéticas
especificas (Kuter et al., 2012; Mitamura; Okamoto, 2015).

Do ponto de vista tedrico, a relacdo entre estrutura eletronica e propriedades
magnéticas é amplamente estabelecida. O modelo de Stoner descreve como a energia de
troca entre elétrons desemparelhados influencia a formacdao de momentos magnéticos e,
consequentemente, a susceptibilidade magnética de um material (Stoner, 1939; Buschow; De
Boer, 2003). Além disso, a Teoria do Funcional da Densidade (DFT) constitui ferramenta
computacional consolidada para investigar propriedades eletrénicas e estados de spin em
sistemas complexos, permitindo prever comportamentos magnéticos a partir de principios
fundamentais (Kohn; Becke; Parr, 1996; Neese, 2012).

Diante disso, a literatura cientifica oferece embasamento consistente para a hipdtese
de que alteragdes conformacionais na mioglobina, induzidas por evento isquémico, possam
modificar o estado de spin do ferro em seu grupo heme, resultando em variagdo mensuravel
de sua susceptibilidade magnética. O objetivo desta revisdo é sintetizar os fundamentos
tedricos que sustentam a correlacdo entre estrutura do heme, estados de spin e propriedades
magnéticas, justificando a investigacdo dessa relagdo como base para novo método

diagnéstico.

2 METODO

Esta revisdo da literatura foi conduzida com base em lista predefinida de referéncias
fundamentais fornecida pela equipe do projeto, abrangendo as areas de bioquimica, biofisica,
guimica quantica e magnetismo.

A andlise concentrou-se na extracdo e sintese de conceitos tedricos e evidéncias
experimentais indiretas que sustentassem a viabilidade de detectar alteracées na mioglobina

por meio de suas propriedades magnéticas. Foram priorizados principios fisicos gerais, como
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a relacdo entre estados de spin e susceptibilidade magnética em complexos de ferro, bem
como a aplicagao de calculos baseados em DFT para previsao dessas propriedades, evitando-

se a divulgacdo de dados quantitativos especificos ou detalhes metodoldgicos proprietdrios.

3 RESULTADOS

A andlise das referéncias confirmou base tedrica robusta para a proposta investigativa,
destacando-se os seguintes pontos:

Centralidade do heme: o grupo heme, presente na mioglobina e na hemoglobina,
constitui centro metdlico biologicamente versatil cujo estado de spin do ferro (baixo,
intermediario ou alto) é sensivel ao microambiente molecular, incluindo ligacdo de oxigénio e
alteracdes celulares (Collman; Boulatov; Sunderland, 2003; Wilson et al., 2013; Kitagawa;
Obata; Oda, 2016).

Correlacao spin—propriedades magnéticas: sistemas com elétrons desemparelhados,
como o ferro em estado de spin alto, apresentam paramagnetismo e susceptibilidade
magnética superior a de sistemas diamagnéticos (Zborowski et al., 2003; Stoner, 1939).

Sensibilidade do estado de spin: evidéncias experimentais e tedricas indicam que o
estado de spin pode transicionar em resposta a mudancas no ligante axial, na geometria
molecular ou no ambiente eletrostatico (Deo et al., 2015; Weber et al., 2014; Reed et al.,
1980).

Capacidade preditiva da DFT: calculos baseados em DFT sdo reconhecidos como
ferramenta valida para determinacao do estado fundamental de spin e analise de
propriedades eletronicas em complexos de heme (Kohn; Becke; Parr, 1996; Neese, 2012).

Precedente em aplicagcdes biomédicas: a exploracdo diagndstica de propriedades
magnéticas ja foi demonstrada na deteccdo de hemozoina na maldria, comprovando que
diferencas de susceptibilidade magnética podem ser exploradas em ambientes biolégicos

complexos (Kuter et al., 2012; Mitamura; Okamoto, 2015).

4 CONCLUSAO
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A revisdo bibliografica demonstra de forma consistente que alteracdes no estado de
spin do ferro no grupo heme, decorrentes de modificagdes no ambiente molecular, resultam
em variacdes mensuraveis de suas propriedades magnéticas.

Esse principio fisico-bioquimico, aliado a capacidade preditiva da DFT e ao precedente
de aplicagdes magnéticas em sistemas bioldgicos, fornece fundamento tedrico sdlido para
investigacdo de correlagdo entre eventos isquémicos e alteragdes magnéticas na mioglobina,

abrindo perspectivas para desenvolvimento de novas tecnologias diagndsticas.
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