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1 INTRODUCAO

O estudo e a producdo A evolucdo dosde nanomateriais e as presentes e
emergentes tecnologias envolvendo-o0s, nos gerou trouxe a necessidade de métodos
de avaliacdo toxicologica eficientes , velozes, éticos e confidveis. Dadas estas
necessidades, esse projeto realiza docagens moleculares para estudar a toxicidade
de nanomateriais denanotubos de carbono. Neste segmento se analisou oa
interacdo da proteina superdxido dismutase (SOD) do nemétode C. elegans (PDB ID
3KBF) com um ligante, o nanomaterial fulereno.

2 REFERENCIAL TEORICO

A Docagem Molecular, também conhecida como Acoplamento molecular,
Ancoragem molecular ou “Docking”, no campo da modelagem molecular, € um
meétodo que visa prever a melhor conformacao/orientacdo de um ligante no sitio de
ligagdo de uma proteina (receptor) para formar um complexo estavel.

3 MATERIAIS E METODOS (ou PROCEDIMENTO METODOLOGICO)

O Autodock Vina € uma ferramenta computacional "open source" de docagem
molecular. Considerado um forte competidor dentre os outros programas de
docagem molecular e também visto como um dos melhores em varios casos (Trott et
al.,2010). A estrutura do receptor foi obtida no PDB (Berman et al.,2000). O
framework utilizado foi proposto por Seus et. al.(2014).

4 RESULTADOS e DISCUSSAO

Todas as docagens foram executadas com a caixa no centro na molécula. No
primeiro teste foi definida uma caixa de dimensdo x=46, y=42, z=40 que gerou 9
resultados que geravam energias em média de -9.4 kcal/mol. Com dimensdes x=56,
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y=52, z=50, 9 resultados em média de -9.5 kcal/mol. Com x=32, y=32, z=32, 9
resultados com energia livre de ligacado variaram entre -6.9 e -6.8 kcal/mol. Com
dimensdes x=22, y=22, z=22, a energia livre de ligacdo tornou-se positiva, indicando
colisdo entre &tomos e assim assume-se que a caixa ndo € adequada.

Figura 1. SOD de C. elegans Figura 2. Fulereno
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5 CONSIDERAGOES FINAIS

Os resultados de interagcdo da proteina superéxido dismutase (SOD) do
nematode C. elegans com o nanomaterial fulereno sdo promissores, com energia
livre de ligagdo de -6.8 a -9.5 kcal/mol. Como trabalhos futuros propbem-se a
realizacdo de experimentos com caixas de simulac¢éo variadas e com nanotubos de
carbono com diferentes configuragoes.
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