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RESUMO

A nanotecnologia é uma ferramenta em ascensao, possibilitando o entendimento e
a resolugao de problemas que até entdo eram tidos como insollveis, além de
melhorar técnicas, contribuindo assim para o desenvolvimento tecnoldgico e
consequentemente social. Um dos principais materiais estudados por esse campo
sao os chamados Nanotubos de Carbono (CNT’s), estruturas cilindricas, de escala
nanométrica (10" m), podendo ser formados por 4tomos de carbono e hidrogénio
apenas ou por alguns atomos eletronegativos conjugados no sistema; os CNT’s
apresentam incriveis propriedades fisico — quimicas tais como adsorgao, reatividade
e capacidade para realizar grandes interagdes hidrofébicas, dentre outras
propriedades importantes, fazendo desses materiais candidatos para as mais
variadas aplicagoes, dentre elas a mediacdo de farmacos (drug delivery), tendo em
vista que alguns medicamentos apresentam dificuldades no processo de
metabolizagéo bioquimica. Entretanto, o primeiro passo é analisar a estabilidade do
complexo formado entre o farmaco e o nanotubo, o que é feito através das energias
de formacado e das analises das ligagbes formadas pelo complexo; quanto mais
interacdes favoraveis houver entre o nanotubo e a molécula, melhor sera o balanco
final da energia de formacéo, e mais viavel é o complexo. Nesse sentido, foi
simulado teoricamente o ancoramento molecular (docking) entre um Nanotubo de
Carbono de quiralidade armchair 7,7 funcionalizado com um atomo de enxofre
(SCNT), tendo que em vista que a adicao de atomos eletronegativos na estrutura do
nanotubo podem melhorar suas interagbes eletrbnicas devido a presenga de
elétrons livres nestes atomos, e uma molécula do farmaco Fluoxetina (C47H1gF3NO),
popularmente conhecido como Prozac, buscando analisar a estabilidade do
complexo, visando futuras otimizagbes na acdo desse farmaco; a simulagao foi
realizada no programa AutoDock.1.5.6, usando o como parametros de calculo o
Algoritmo Genético Lamarckiano (LGA), com 7 torgdes no ligante e 100 corridas de
calculo. Os resultados foram analisandos através dos programas Pymol 2.4 para
geracgao das imagens e pelo pacote DiscoveryStudio 21 para andlise das interagdes
do complexo. Das 100 corridas, a melhor conformagéo obteve um valor de energia
livre de -23,23 KJ/mol, mostrando que o complexo [SCNT-C {7H1gF3NQO] apresenta
estabilidade, contendo um total de 65 interagdes, sendo as principais: 2 pontes de
hidrogénio, 2 ligagdes hidrofdbicas ndo classicas (pi — alquila), e uma micela
formadas entre os atomos de carbono do nanotubo e de flior da Fluoxetina, que
contribuem fortemente para a estabilizagdo do complexo. De de acordo com a
literatura, as interagbes presentes sdo fundamentais para a estabilizagdo de
complexos organicos. Por fim, as andlises realizadas mostraram que a estrutura
SCNT- FX apresenta estabilidade quimica do ponto de vista energético e estrutural,
fazendo dos nanotubos dopados de quiralidade armchair bons candidatos a drug
deliery, o que abre caminho para futuros estudos desse complexo interagindo com
macromoléculas bioldgicas receptoras de Fluoxetina.
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