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Introdução

Biossensores  fluorescentes  são  dispositivos 
capazes de interagir com sistemas biológicos, como 
por  exemplo,  o  DNA,  sendo  que  a  concentração 
deste  pode  ser  medida  através  da  emissão  de 
radiação eletromagnética por  fluorescência1.  Estes 
fatores tornam os biossensores altamente atrativos 
do ponto de vista biotecnológico. Em particular, os 
biossensores  fluorescentes  por  ESIPT 
caracterizam-se  por  apresentarem  propriedades 
fotofísicas  muito  interessantes,  como uma intensa 
emissão  de  fluorescência  com  um  grande 
deslocamento de Stokes devido a um mecanismo 
de transferência protônica intramolecular no estado 
eletrônico excitado2. Neste trabalho apresentamos o 
estudo  computacional  através  de  Docking e 
Dinâmica  Molecular,  da  interação  de  três 
biossensores  fluorescentes  por  ESIPT  (Figura  1) 
com o DNA.

Resultados e Discussão

As metodologias  aplicadas  foram:  construção  das 
estruturas  dos  biossensores   (GaussView), 
otimização geométricas das estruturas (Gaussian), 
escolha  do  receptor  (Dickerson-Drew  com  gap)3, 
docking (AutoDock  4.0)4,  25  ns  de  dinâmica 
molecular  (campo  de  força  AMBER,  programa 
GROMACS5),  análise  dos  dados  (módulos  do 
pacote GROMACS e X3DNA e scripts)6. 
De  acordo  com  os  resultados  de  docking, as 
interações  de  sulco  (Figura  1,  barras  sólidas) 
apresentaram-se,  em todos  os  casos,  como mais 
estáveis,  quando comparadas  com  a  intercalação 
(Figura 1, barras vazadas). Todos os biossensores 
apresentaram ligações de H do anel fenólico com o 
DNA, obedecendo à seguinte ordem de estabilidade 
Lig3 < Lig2 < Lig1 na interação com o DNA. Desta 
forma,  podemos  verificar  que  quanto  menor  a 
densidade  eletrônica  do  anel  aromático,  maior  a 
energia de interação. 
A análise da evolução temporal do parâmetro  Rise 
(tamanho  do  gap no  DNA)  nas  simulações  via 
dinâmica molecular, mostra que os ligantes Lig1 e 
Lig3 permaneceram intercalados, mas o ligante Lig2 
inicialmente  intercalado  passou  a  interagir  como 
ligante de sulco. Nos sistemas de onde se 

Figura  1:  Resultados  dos  clusters (docking)  da  interação dos 

biossensores 1-3 com o DNA e a energia média (----).

partiu  da interação de sulco,  somente  os  ligantes 
Lig2 e Lig3 permaneceram interagindo com o DNA, 
enquanto que o ligante Lig1 não se manteve ligado 
ao DNA, indicando, possivelmente, um falso positivo 
no resultado obtido pelo docking.

Conclusões

De acordo com os  resultados de  docking,  quanto 
menor  a  densidade eletrônica  do  anel  aromático, 
mais  estável  a  interação  com  o  DNA.  Já  nas 
análises  por  Dinâmica  Molecular,  constatou-se  a 
interação mais estável em sulco e intercalação para 
o  ligante  Lig3.  Já  o  ligante  Lig2 apresentou  uma 
interação  média  apenas  como  ligante  de  sulco, 
enquanto  o  ligante  Lig1  apresentou  estabilidade 
somente para intercalação.
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 Lig1 X = CH, R = NO2
 Lig2 X = CH, R = Me
 Lig3 X = N, R = H
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