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Introdução 

Devido aos impactos ambientais decorrentes do 

desenvolvimento econômico e social,  surge a 

necessidade de se utilizar novas formas de controle 

de contaminação
1
. O presente estudo teve o intuito 

de realizar simulações computacionais através  do 

método de dinâmica molecular (DM) para estudar o 

comportamento do calixareno Diethylsulfoxy p-tert-

butyl calix[4]arene (CLS) em solução de acetonitrila 

e íons de metal pesado
2
. 

Objetivo 

Objetivou-se observar computacionalmente a 

complexação do íon Hg
2+

 pelo calixareno com o 

intuito de entender melhor a físico-química desse 

processo. Esse entendimento pode contribuir para o 

desenvolvimento de novos calixarenos mais 

potentes e específicos. 

Material e Métodos 

Foram realizadas simulações com  um sistema 

contendo uma caixa com moléculas de acetonitrila 

como solvente, um calixareno Diethylsulfoxy p-tert-

butyl calix[4]arene (CLS) e íons de mercúrio cuja 

concentração variou de 1 a 3 íons por caixa, usando 

o pacote de programas  NAMD e o campo de forças 

CGenFF, compatível com o CHARMM. 

Resultados e Discussão 

Através das simulações, foi possível verificar em 

que frame de simulação o íon metálico de mercúrio 

se aproximou da cavidade hidrofílica da molécula 

de calixareno, sendo que, em uma distancia menor 

do que 10 ångströns (Å) considera-se que houve 

interação eletrostática (o íon metálico se 

complexou, mesmo que momentaneamente). Foi 

possível através de gráficos gerados por programa 

de plotagem de gráficos (xmgrace) a verificação da 

ocorrência de complexação em determinados 

momentos da simulação. As conformações do 

sistema em alguns dos momentos de complexação 

observados, que correspondem aos menores 

valores de distancia cavidade hidrofílica - íon, são 

mostradas na figura a seguir. 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 1. Calixarenos complexando íons de metais e pesados e 

suas possíveis aplicações como filtro. 

 
Tabela 1. Momentos de complexação 

 

Conclusões 

Conclui-se pouca diferença entre a complexação 

dos calixarenos que foram simulados com 1 e com 

3 íons, demonstrando que, no método de simulação 

utilizado neste trabalho, a concentração não influi 

na complexação. Além disso, foi possível observar 

o modo de ligação dos íons com o calixareno, o que 

em trabalhos futuros pode indicar as regiões 

fundamentais para a complexação do íon. 
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