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Introducao

Nanobiosensores sdo dispositivos de deteccdo
geralmente compostos por um componente
biolégico, um transdutor de escala nanométrica e
um detector. Ao se combinar um transdutor com
resposta mecanica e uma enzima, ttm-se uma nova
classe de nanobiosesores, cuja resposta mecénica
€ resultado da interacdo especifica entre uma
enzima e seu inibidor. A partir deste pressuposto a
imobilizacdo da enzima acetili co-enzima A
carboxilase (ACCase) na ponta de um microscoépio
de forca atbmica (AFM) resulta em um
nanobiosensor capaz de detectar seu herbicida
inibidor comercial denominado diclofop. O herbicida,
ligado a um filme fino, interage com os sitios ativos
expostos da ACCase que esta adsorvida na ponta
do cantilever do AFM. Este evento resulta numa
variacdo na forca de interagdo medida pelo AFM,
que ¢é utlizada como sinal analitico para a
determinacdo qualitativa e quantitativa do herbicida.
O adequado funcionamento do biossensor requer a
escolha do meio que ele serd utlizado. Dessa
forma, esse trabalho visa elucidar o principal evento
molecular que ocorre na deteccdo deste herbicida
na presenca e auséncia de solvente.

Resultados e Discussao

Simulag¢des por Dindmica Molecula foram realizadas
por 10ns utilizando a metodologia Steered Molecular
Dinamics (SMD) visando mimetizar o processo
responsavel pela variagcdo da forgca medida no AFM,
como mostrado na Figura 1.

Figura 1. Extracdo do diclofop a velocidade
constante de 0, 001 nm/ps. K, = 610 N.m™.

Um dos sistemas foi simulado, no vacuo,
no ensemble NVT (310K) e o outro em &agua
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explicita (SPC), no ensemble NPT (1 bar e 310K). O
campo de forca OPLSAA do pacote de programas
GROMACS 4.5.3 foi utilizado.

Anadlises da dindmica estrutural revelaram que a
enzima ACCase sofreu modificacbes estruturais
significativas no vacuo sem haver perda da
atividade enzimatica. Isto justifica o papel da agua
na estabilizacdo da estrutura da enzima. Entretanto,
trabalhos anteriores’ revelaram que a &gua
desfavorece a energia ligagéo entre o diclofop e a
ACCase em 12,4%. Neste trabalho, foi verificado
gue parte da resposta analitica se deve a presenca
de agua, a qual resulta em uma forca de interacao
média diclofop+ACCase aproximadamente duas
vezes maior (1.563,7 pN) que essa interagcdo no
vacuo (726,9 pN), como mostrado na Figura 2.
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Figura 2. Curva de forca dos processos de extracéo

do herbicida diclofop do sitio ativo da ACCase.
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Dessa forma, o solvente agua pode ser considerado
um interferente nas analises desse biossensor.

Conclusoes

A utilizacdo do nanobiossensor em solu¢do aquosa
superestima a o sinal analitico, diminuindo sua
sensibilidade na deteccao de herbicidas especificos.
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