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Introducéao

Ciclodextrinas (CDs) sdo oligossacarideos
ciclicos formados por residuos de D-glicose, os quais
se apresentam sob a conformacgdo de cadeira e sdo
unidos através de ligacBes glicosidicas. Do ponto de
vista estrutural, as CDs possuem a forma de um
“cone truncado” no qual a parte mais larga é formada
pelas hidroxilas primérias e a parte mais estreita
pelas hidroxilas secundéarias.

Dentre as diferentes é&reas de estudo em
ciclodextrinas, a Quimica Computacional vém
contribuindo de forma relevante na busca do
entendimento estrutural e dindmico dessa classe de
moléculas. Entretanto, como consequéncia do
tamanho desses sistemas, em muitos casos, 0 uso
de métodos ab initio puros torna-se proibitivo devido a
grande demanda computacional. Nesse sentido, uma
alternativa interessante é se usar métodos classicos
(MM) ou hibridos (QM/MM), com o objetivo de se
diminuir o custo computacional, porém sem a perda
na qualidade dos resultados.

Nesse contexto, foi realizada uma andlise
estrutural da b-CD com o objetivo de se avaliar
principalmente a qualidade das geometrias obtidas
através da Mecéanica Molecular (MM) nos diferentes
campos de forga (CFs) implementados no programa
computacional Macromodel. Entdo, as diferentes
estruturas da R-CD otimizadas através de MM foram
comparadas quantitativamente e qualitativamente
através de varias medidas de angulos diedros com
sua respectiva estrutura cristalografica bem como sua
estrutura otimizada no nivel ab initio BLYP/6-
31G(d,p).

Resultados e Discussao

Inicialmente, tendo como ponto de partida a
estrutura da 3-CD no nivel BLYP/6-31G(d,p), realizou-
se célculos de otimizacdo de geometria através de
mecénica molecular nos CFs: MM2* MMS3*%,
AMBER*, OPLS, MMFF, OPLS-2001 e OPLS-2005,
implementados no Macromodel. Apds a otimizacao,
foram feitas varias medidas de angulos dedros® os
quais descrevem a estrutura molecular da (-CD,
como mostrado na Figura 1.
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Figura 1- Representagdo esquemdtica de duas unidades de glicose da
ciclodextrina com a numeragdo de seus &omos e com seus
respectivos angulos diedros.

Na tabela 1, s&o mostrados os valores médios
para cada um dos angulos acima relacionados,
calculados através da meédia aritmética dos valores
encontrados para cada uma das unidades
glicosidicas que formam a R-CD, assim como o
desvio padrdo para cada um dos angulos estudados.

Tabela 1- Vaores médios (em graus) dos angulos diedros medidos
para as diferentes estruturas da R-CD? e seus respectivos
desvios
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Conclusdes

De acordo com os resultados obtidos, é possivel
observar que para o campo de forca AMBER*, a
estrutura da b-CD sofre a menor variagdo quando
comparada com a estrutura cristalogréfica e a
estrutura ab initio. Sendo assim, pode-se concluir
que o AMBER* deve ser o campo de forgca mais
adequado para estudos posteriores envolvendo
sistemas que contenham sistemas supramoleculares
a base de CDs.
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