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RESUMO: Neste trabalho serdo apresentado os resultados parciais de um projeto de iniciagao
cientifica cujo objetivo repousa sobre a investigacdo do papel desempenhado por nanotubos de
carbono de paredes simples modificados com potencial aplicacdo em sistemas de entrega de drogas,
em particular, farmacos antitumorais. Para conduzir este estudo, uma técnica de simulacdo
computacional bastante popular chamada dindmica molecular, foi empregada para investigar as
propriedades estruturais e termodinamicas de estruturas moleculares em meio condensado, ambiente
natural das principais aplicagdes biomédicas dos compostos investigados. A partir desta metodologia,
propoe-se uma descricdo dos mecanismos de interacdo intermolecular entre as nanoestruturas de
carbonos e o farmaco investigado neste trabalho.

PALAVRAS-CHAVE: nanotubos de carbono; dindmica molecular; sistema de entrega de drogas.

Carbon nanotube-based drug delivery systems

ABSTRACT: In this work,we will presentpartial results of a research project whose objective rests on
the investigation of the role played by modified single-wall carbon nanotubes with potential
application in drug delivery systems, especially, antitumoral drugs. To conduct this study, a very
popular computational simulation technique called molecular dynamics was employed to investigate
the structural and thermodynamic properties of molecular strutuctures in condensed phase, natural
media of the main biomedical applications of the investigated compounds. From this methodology we
propose a description of the mechanism of intermolecular interaction between carbon nanostructures
and the drug studied in this work.
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INTRODUCAO

Recentemente, novas formas alotrépicas do carbono foram descobertas ampliando ainda mais
as possiveis aplicacdes para materiais baseados em carbono. Em 1985, Harold Kroto descobriu o
fulereno Cg e motivou uma busca por novas nanoestruturas de carbono (KROTO, 1985). Em 1991,
Sumio [jima, encontrou estruturas tubulares em eletrodos utilizados na preparacdo de fulerenos. Estas
microttibulos sdao conhecimentos hoje como nanotubos de carbono (IJIMA, 1991).
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Congresso de Inovagio, (u Nanotubos de carbono (NTCs) sdo materiais nanoestruturados formados ==l 's':!ﬂf i
W apenas por atomos de carbono que tém desempenhado papel de destaque em A iraneedy
diferentes areas do conhecimento. O interesse da comunidade cientifica por esta classe
de materiais se deve as propriedades singulares exibidas por estas nanoestruturas, abrindo assim, um
leque de oportunidades para aplicacdes em diversas areas, como a nanotecnologia, medicina, ciéncia
dos materiais, etc., (SINGH, et al. 2017).

Estudos aplicados sobre nanomateriais a base de carbono em geral mostraram que estes
sistemas apresentam-se como potenciais veiculos para liberacdo controlada e entrega seletiva de
drogas, oferecendo intimeras vantagens em relacdo a administragdo convencional. Essas vantagens
tém motivado a concentracdo de esforcos para o desenvolvimento de veiculos de entrega para varios
tipos de terapia (AHMED, et al., 2019).

Esta pesquisa de iniciagdo cientifica tem como proposta o estudo de nanotubos de carbono de
parede simples como potenciais veiculos de entrega e de liberacdo controlada de drogas para
tratamento de tumores solidos a partir de uma abordagem de simulacdo computacional. A droga

escolhida é a doxorrubicina, um poderoso farmaco empregado em tratamentos de cancer.

MATERIAL E METODOS

O método de simulacdo computacional a ser empregado neste projeto é a dindmica molecular
(DM) classica. A DM é um método baseado no movimento de cada particula componente de um dado
sistema (LEACH, 2001). Essas particulas interagem entre si gerando diferentes configuracdes de
posicao e velocidades ao longo da simulagdo. Suas trajetérias sdo obtidas mediante a solucdo numérica
da equacdo diferencial de movimento classica de Newton para cada particula:

T T
d*r; s (7. 75, 73)
= sar— T U\l 15 T3, 7Y
L dt? ar |
Na equacdo acima, m; representa a massa do dtomo i, r; é a posicdo deste dtomo e Uy € a
energia potencial total, o qual é dependente das posi¢oes dos atomos.
Todos os célculos de dindmica molecular serdo realizados com o programa GROMACS 5
(ABRAHAM, 2015).

RESULTADOS E DISCUSSAO

O inicio deste projeto coincide com o inicio da vigéncia da bolsa de iniciacdo tecnolégica
(PIBITT) do IFSP-CNPq (2019-2020), Edital 193/2019, que se deu em agosto deste ano. Os poucos
resultados apresentados neste resumo ainda ndo foram devidamente analisados e refinados para
fomentar uma discussdo mais profunda sobre o tema a luz dos resultados ja obtidos. Entretanto, as
informacdes fornecidas pelas simulacGes iniciais do nanotubo de carbono e da doxorrubicina
revelaram uma intensa interacdo entre os dois compostos. Este tipo de interacdo, conhecida como
interacdo do tipo TI-T, é bem descrita na literatura. O resultado apresentado é corroborado por outros
resultados ja publicados, que mostram interacdo da mesma natureza entre 0 mesmo farmaco e outro
tipo de nanotubo de carbono (KARNAT, K. R.; WANG, Y., 2018).
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FIGURA 1. Doxorrubicina (acima) e nanotubo de carbono (6,6) de parede simples. As interacées
entre as duas moléculas sdo do tipo T-TI.

CONCLUSOES

Os resultados preliminares mostram que o nanotubo de carbono apresenta uma forte interacdo
com a superficie do farmaco em meio aquoso, sinalizando uma potencial aplicacdo deste nanomaterial
como veiculo de entrega de farmacos.
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