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Introducéao

Devido aos impactos ambientais decorrentes do
desenvolvimento econbmico e social, surge a
necessidade de se utilizar novas formas de controle
de contaminacéo’. O presente estudo teve o intuito
de realizar simulac6es computacionais através do
método de dinamica molecular (DM) para estudar o
comportamento do calixareno Diethylsulfoxy p-tert-
butyl calix[4]arene (CLS) em solucdo de acetonitrila
e fons de metal pesado®.

Objetivou-se  observar computacionalmente a
complexacdo do fon Hg”* pelo calixareno com o
intuito de entender melhor a fisico-quimica desse
processo. Esse entendimento pode contribuir para o
desenvolvimento de novos calixarenos mais
potentes e especificos.

Material e Métodos

Foram realizadas simulagcbes com um sistema
contendo uma caixa com moléculas de acetonitrila
como solvente, um calixareno Diethylsulfoxy p-tert-
butyl calix[4]arene (CLS) e ions de mercuario cuja
concentracdo variou de 1 a 3 ions por caixa, usando
o pacote de programas NAMD e o campo de forcas
CGenFF, compativel com 0 CHARMM.

Resultados e Discussao

Através das simulacdes, foi possivel verificar em
gue frame de simulag&o o ion metalico de mercurio
se aproximou da cavidade hidrofilica da molécula
de calixareno, sendo que, em uma distancia menor
do que 10 angstréns (A) considera-se que houve
interacdo eletrostatica (o ion metélico se
complexou, mesmo que momentaneamente). Foi
possivel através de graficos gerados por programa
de plotagem de graficos (xmgrace) a verificacdo da
ocorréncia de complexacdo em determinados
momentos da simulagdo. As conformacdes do
sistema em alguns dos momentos de complexacao
observados, que correspondem aos menores
valores de distancia cavidade hidrofilica - ion, sdo
mostradas na figura a seguir.
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Figura 1. Calixarenos complexando ions de metais e pesados e

suas possiveis aplicacdes como filtro.

Tabela 1. Momentos de complexagéo

1 ion com um calixareno

1 vale 2 Vale 3 Vale

Frame | Distancia (A) Frame ‘ Distancia (A) Frame ] Distancia (A)

1786 | 5.03 7880 ‘ 4,60 4499 l 4,26
3 ions com um calixareno (1° lon)

1 Vale 2 Vale 3 Vale

Frame Distancia (&) Frame Distancia (A) Frame Distancia (A)

8208 4,17 22442 5,37 32211

3 ions com um calixareno (2°lon)

Frame Distancia (A) Frame Distancia (A) Frame Distancia (A)

4676 9,88 20000 4,44 32348 5,64

3 ions com um calixareno (3° lon)

Frame Distancia (A) Frame Distancia (A) Frame Distancia (A)

6022 5,67

Conclusodes

Conclui-se pouca diferenga entre a complexacao
dos calixarenos que foram simulados com 1 e com
3 ions, demonstrando que, no método de simulagao
utilizado neste trabalho, a concentragdo ndo influi
na complexacdo. Além disso, foi possivel observar
0 modo de ligagdo dos ions com o calixareno, o que
em trabalhos futuros pode indicar as regifes
fundamentais para a complexac¢éo do ion.
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