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Introducao

E crescente 0 uso de complexos de inclusdo em
processos de liberagdo controlada em drogas que
neceSS|tam de um tempo 6étimo de atuagao no
organlsmo Devido a alta dependéncia quimica e
psiquica de usuarios de ecstasy (MDMA), o uso de
agentes quimicos que possam "sequestrar"
moléculas seria bastante interessante para a
realizacao do tratamento de desintoxicagéoz'

Neste sentido, o presente trabalho avalia a estrutura
e espontaneidade de complexos de “hospede-
hospedeiro” entre a molécula de f-CD e S-
MDMA sendo um sistema possivelmente aplicado a
este tipo de situacdo, via Dinamica Molecular
Classica.

Resultados e Discussao

Os ensaios tedricos partiram de 0K aumentando a
temperatura de 50K a cada variagdo de tempo
alternado entre 50 e 200ps e posteriormente,
mantidos por 1000ps a 298,15K. A aproximacao
utilizada foi o estado gasoso e as simulagées foram
realizadas no software MacroModel® sob o campo
de forca AMBER™.

Os complexos se mostraram espontaneos e bem
organizados estruturalmente. Tanto o valor de
Dist.HHnost-guesymsdia quanto do Raio de Rotagéo
mantiveram-se em pequenos desvios, apds a
inclusdo, em temperatura ambiente. Os dois modos
de inclusao foram bastantes favoraveis, tendo em
vista uma alta energia de complexagao.

a) O
|
///NH /<::

MWWMWW
X

Fig. 1: a ) MDMA
b) 5-CD
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Energia (KJ. mol” ) x Tempo

b) RMS (10 '°m) x Tempo

Raio de Rotacao(1 0’ m) x Tempo
Dist. HH nost-guestymedial 1 0" m)x Tempo
e) Imagem do complexo sendo formado
a partir da seta indicada

Conclusoes

O sistema se mostrou totalmente espontaneo,
sendo viavel investir em complexos de inclusao
deste tipo. Seria uma possivel contribuicdo em
auxilio ao tratamento de desintoxicacdo de
narcoticos anfetaminicos.
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