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Introducao

A parametrizacdo de potenciais intermoleculares é
etapa fundamental em estudos de simulacéo
computacional de sistemas em fase condensada. Um
dos potenciais mais aplicados é o Potencial de
Lennard-Jones (12-6) mais Coulomb, que define os
parametros atdbmicos € S, e (, hecessarios a
simulac&o computacional®.

Normalmente, é realizado um ajuste numérico de
dados de referéncia ja conhecidos, ao potencial
desejado, obtendo-se, assim, o0s pardmetros
atdbmicos. As cargas atbmicas nao sdo ajustadas
nesse procedimento, sendo obtidas de calculos
quanticos utilizando diferentes aproximacfes. Neste
aspecto, curvas de energia potencial (PEC) para a
interacdo soluto-solvente, calculadas quanticamente
podem formar o conjunto de dados de referéncia para
a parametrizacéo.

A cisplatina é um farmaco amplamente utilizado no
tratamento do cancer, e seu mecanismo de acado
inicia-se em uma reacado de “hidrélise” originando
duas espécies carregadas: cis-[Pt(NH3),(H.O)CI]
(MADP) e cis-[Pt(NH3)(H,0).]* (DAP)>. Neste
trabalho, serdo apresentadas as PEC's que
representam as interag8es destas espécies com uma
molécula de agua.

Resultados e Discussao

As PEC's séo definidas por orientag6es rigidas que
tentam mimetizar as possiveis interacbes que
ocorrem em solugéo®. Desta forma, foram calculadas
curvas para diversas aproximacdes de uma molécula
de agua ao complexo de platina desejado. A figura |
mostra apenas duas, das 27 orienta¢des calculadas.
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Figura 1. Orientagbes definidas
aproximagao (Pt...H,0).

Foram realizados calculos MP2/6-31G(d,p) (com e
sem correcdo BSSE) e o pseudopotencial LANL2DZ

&

para uma
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para o atomo de platina. Com as cargas atdmicas
otimizadas (ChelpG e NBO) foram tracadas as curvas
que definem a contribuicdo eletrostatica do potencial
de interac@o. As curvas para os sistemas MADPI e
DAPI (Fig.l) sdo apresentadas na Figura Il.
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Figura Il: PEC's para as espécies MADPI e DAPI.

Analisando o grafico acima, observa-se que o
potencial eletrostatico, independente do método de
cargas aplicado, governa as interagdes das espécies
MADP e DAP com o solvente. Este comportamento
também ¢é observado na maioria das outras
orientacBes definidas.

Conclusdes |

Com a conclusdo prévia de que a contribuicdo
eletrostéatica é prioritaria na interacéo soluto-solvente,
a parametrizacdo do potencial intermolecular pode
ser restrita ao desenvolvimento de cargas atémicas
mais eficazes, em detrimento do processo exaustivo
de ajuste dos parametros e e s, que podem ser
obtidos de potenciais ja desenvolvidos. Neste caso,
por exemplo, e e sseriam retirados do potencial
desenvolvido para a cisplatina’, e as cargas seriam
otimizadas até reproduzirem o potencial calculado
guanticamente ou dados termodindmicos disponiveis
na literatura.
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