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Introducéo

Ciclodextrinas sdo oligossacarideos formados por
unidades de a-D-glicopiranose unidas por ligacdes
glicosidicas a-1,4. Uma das formas mais comum é a
3-ciclodextrina (b-CD), formada por sete unidades de
a-D-glicopiranose. Existem diferentes CDs
modificadas, visando aplicacdes especificas, dentre
as quais um dimero N,N’-Bis-(6"-deoxi-b-ciclodextri-
na-6"-il)-uréia (b-CD,ur), que tém sido amplamente
estudado como reator molecular>. Em nosso estudo
anterior’, és conformacdes estaveis foram obtidas,
nomeadas C1, C2 e C3 (Fig. 1). No presente estudo o
método Monte Carlo foi utilizado visando analisar as
interacdes soluto-solvente. Os resultados obtidos séo
discutidos em fungdo da forma da molécula e
comparados com dados reportados na literatura para
a-* e R-ciclodextrinas®.

Resultados e Discussao

As estruturas representadas na Fig. 1 foram
otimizadas no nivel semi-empirico PM3? e as cargas
atdbmicas obtidas no nivel B3LYP/6-31G(d)//PM3. A
simulacdo Monte Carlo consistiu de 20000 passos
MC de termalizacdo e 100000 de médias. Uma
molécula de soluto e 5000 de solvente foram
consideradas como sistema no ensemble NVT. As
simulacdes MC foram realizadas como o programa
DICE®. A Tabela 1 mostra os resultados obtidos da
andlise das principais funcdes de correlagcédo (RDF).

Figural. DimerosCl, C2eC3.

Os resultados mais relevantes apontam um nimero
médio de moléculas de agua dentro de cada cavidade

para os dimeros C1, C2 e C3 iguais a 6,5, 5,6 e 5,6,
respectivamente, em acordo com o0s valores
observados para a b-CD livre (6-7)°. O nimero total de
ligacbes de hidrogénio requer que sejam
considerados o soluto (dimero) como doador (D) e
aceptor (A) de hidrogénio (Tabela 2). Assim, temos
um ndmero total de ligacdes de hidrogénio por atomo
de oxigénio iguala 1,4, 1,4 €15 (07)e0,7,0,8e 0,8
(O4), respectivamente para Cl, C2 e C3. Esses
resultados estdo também em acordo com dados
disponiveis para a e b-CD**.
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Tabela 1. Distancias interatdbmicas meédias (r,) e n° de
coordenacdo obtidos através das rdf’s para o sistema dimero-

agua

r(?) N° de Coordenacdo
g0 1 C2 c3

1°Pico | 1°Pico | 1°Pico el = €

CM-CM | 085 - - 33 | - -
xgir 205 | 155 | 205 | 69 | 54 | 52
Xéig' 185 | 195 | 215 | 62 | 58 | 60
04-01 | 295 | 28 | 28 | 33 | 29 | 28
04H2 | 195 | 195 | 19 | 03 | 03 | 03

05-01 | 355 | 29 - 07 | o1 | -
05-H2 | 205 | 195 | 205 | <01]|<01]| 01
06-01 | 275 | 285 | 275 | 06 | 05 | 06
06-H2 | 18 | 18 | 175 | 03 | 02 | 03
07-01 | 285 | 28 | 28 | 41 | 44 | 40
O7-H2 | 18 | 18 | 19 | 06 | 06 | 06

01501 | 275 | 285 - 18 | 13 | -

O15H2 | 18 | 185 : 07 | 06 | -
NI3-O1 | 365 | 335 | 345 | 31 | 56 | 49
H16-01 | 255 | 275 | 275 | 11 | 29 | 45

Tabela 2. NUumero de ligagBes de hidrogénio em cada tipo de
oxigénio.

Tiposde O Gl 2 e
D A D A D | A
291°(04) 04| 03| 05| 03| 05/ 03
1¥1°(07) 08 | 06| 08| 06| 09| 06
Glicosidico (05) - 01 | - 01| - Jo1
Piranosidico (O6) - 0,3 - 0,2 - 0,3

Conclusdes

Os estudos de solvatacdo para os dimeros de @3-
ciclodextrina através do Método Monte Carlo
forneceram resultados em boa concordancia com os
valores relatados na literatura*®. Novos estudos estéo
sendo feito visando avaliar a energia de solvatagédo
das diferentes conformacdes.
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