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Introducao

Biossensores  fluorescentes sdo  dispositivos
capazes de interagir com sistemas biol6gicos, como
por exemplo, o DNA, sendo que a concentragédo
deste pode ser medida através da emissdo de
radiacdo eletromagnética por fluorescéncia®. Estes
fatores tornam os biossensores altamente atrativos
do ponto de vista biotecnoldgico. Em particular, os
biossensores fluorescentes por ESIPT
caracterizam-se por apresentarem propriedades
fotofisicas muito interessantes, como uma intensa
emissdo de fluorescéncia com um grande
deslocamento de Stokes devido a um mecanismo
de transferéncia protonica intramolecular no estado
eletrénico excitado®. Neste trabalho apresentamos o
estudo computacional através de Docking e
Dinamica Molecular, da interacdo de ftrés
biossensores fluorescentes por ESIPT (Figura 1)
com o DNA.

Resultados e Discussao

As metodologias aplicadas foram: construcdo das
estruturas dos biossensores (GaussView),
otimizacdo geométricas das estruturas (Gaussian),
escolha do receptor (Dickerson-Drew com gap)?,
docking (AutoDock 4.0)*, 25 ns de dinamica
molecular (campo de forca AMBER, programa
GROMACS?®), andlise dos dados (moédulos do
pacote GROMACS e X3DNA e scripts)®.

De acordo com os resultados de docking, as
interacbes de sulco (Figura 1, barras soélidas)
apresentaram-se, em todos 0s casos, como mais
estaveis, quando comparadas com a intercalacdo
(Figura 1, barras vazadas). Todos os biossensores
apresentaram ligac6es de H do anel fendlico com o
DNA, obedecendo a seguinte ordem de estabilidade
Lig3 < Lig2 < Ligl na interagdo com o DNA. Desta
forma, podemos verificar que quanto menor a
densidade eletrbnica do anel aromético, maior a
energia de interacéo.

A analise da evolucéo temporal do parametro Rise
(tamanho do gap no DNA) nas simula¢Bes via
dindmica molecular, mostra que os ligantes Ligl e
Lig3 permaneceram intercalados, mas o ligante Lig2
inicialmente intercalado passou a interagir como
ligante de sulco. Nos sistemas de onde se
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Figura 1: Resultados dos clusters (docking) da interacdo dos
biossensores 1-3 com o DNA e a energia média (----).

partiu da interacdo de sulco, somente os ligantes
Lig2 e Lig3 permaneceram interagindo com o DNA,
enquanto que o ligante Ligl ndo se manteve ligado
ao DNA, indicando, possivelmente, um falso positivo
no resultado obtido pelo docking.

Conclusoes

De acordo com os resultados de docking, quanto
menor a densidade eletrdnica do anel aromatico,
mais estavel a interacdo com o DNA. Ja nas
analises por Dinamica Molecular, constatou-se a
interacdo mais estavel em sulco e intercalacao para
o ligante Lig3. J& o ligante Lig2 apresentou uma
interacdo média apenas como ligante de sulco,
enquanto o ligante Ligl apresentou estabilidade
somente para intercalacao.
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