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Introducao

A quitina é um material organico muito abundante,
sendo um dos principais componentes do exoesqueleto de
artropodes. Esse biopolimero possui os polimorfos a- e 3-.
A quitosana é o principal derivado da quitina e é obtido
pela desacetilagéo parcial ou total da mesma.

Tanto a quitina quanto a quitosana apresentam
valor econdmico devido principalmente a versatilidade de
aplicacdo e suas atividades bioldgicas. A quitosana tem se
mostrado um biomaterial promissor com destaque para a
capacidade de interagir com contaminantes ambientais de
diversas naturezas, em especial, os herbicidas! dentre os
guais destaca-se o N-(fosfonometil)glicina, comercialmente
chamado de Glifosato - o herbicida mais vendido
mundialmente, em diversas formulagfes?.

Apesar dos estudos ja realizados, ainda ndo se
conhece o0s detalhes estruturais das estruturas
polimérficas em solugdo aquosa. Neste contexto, métodos
de simulagdo computacional, como a Dindmica Molecular
(MD) permitem elucidar estruturalmente a conformacéo
das cadeias polissacaridicas®. Este trabalho objetivou
elucidar estruturalmente a conformacdo das cadeias
polissacaridicas das formas polimorficas da quitina e das
respectivas estruturas de quitosana em solucéo aquosa e;
também, o processo de adsorgdo do herbicida glifosato por
nanoparticulas de quitosana utilizando métodos de
Dindmica Molecular.

Resultados e Discusséo

Foram realizadas simulagdes por dindmica
molecular de nanoparticulas de: a- e B-quitina e a- e B-
quitosana (Grau de acetilacdo. GA = 20% e pH = 6,5)
compostas por 6 filamentos de quitina (CHT) e
constituidas de 10 monémeros em conformacdo linear
dispostos em uma matriz 3x2 inseridos numa caixa de
simulac¢é@o retangular a 1,5 nm do sistema. As fibras de
guitosana (CHS) também foram simuladas na presenca de
moléculas do herbicida glifosato. Todas as simulagbes
foram realizadas em solvente (SOL) explicito, SPC (Single
Point Charge). O programa GROMACS 4.5.3 foi utilizado
nas simula¢cdes com o campo de forca GROMOS53a6. O
tempo total de simulacdo foi de 40 e 35 ns para cada
configuracdo do sistema de CHT e CHSL,
respectivamente, e de 10 ns para a interagdo CHS-
glifosato (GPJ).
Tabela 1. Parametros energéticos, estruturais e a raiz
guadrada do desvio quadratico médio (RMSD) dos
polimorfos de a e B-CHT.

Nano- Energia Total/ Raio de Giro  Difusdo Lateral RMSD*
particula 103 kJ mol 1 (nm) (nm) (nm)

a-CHT -308.0+0.7 2.56+0.57 159+9 1.79+0.9

B-CHT -314.7+1.2 277+1.07 21.9+ 16 191+14
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Figura 1. la) Evolucdo temporal da raiz quadrada do
desvio quadratico médio (RMSD) dos &tomos em relacéo a
estrutura inicial. 1b) distribuicdo cumulativa do ndmeros
de Ligacgdes de Hidrogénio (L.H) ocorridas para cada grupo
de atomos.

Os dados da Tabela 1 indicam que as
diferencas estruturais entre os dois alétropos de CHT séo
significativas. Isto justifica-se pelo arranjo das cadeias de
afetar a interagdo das fibras com as moléculas de SOL,
especialmente através de L.H, influenciando o processo de
inchamento e a estabilidade dos filamentos. Assim, o fato
de a-CHT ser mais estavel no seu arranjo linear reflete
apenas em um processo de inchago; e para a B-CHT, uma
perda total de sua estrutura inicial. As cadeias de CHS
tornam-se sollveis em meio aquoso, porque elas perdem
a sua linearidade e ordenamento, no entanto, observou-se
que a solubilidade é mais rapida para a a-CHS (Fig l1a)
quando comparado com a B-CHS. Assim, sugere-se que a
orientacdo das cadeias de CHS néo afeta o estado final de
agregacdo, mas afeta diretamente as cinéticas de
solubilizacdo destas nanoparticulas de acordo com o
tempo gasto na solubilizacéo total. A interagdo CHS-GPJ
via L.H (Figura 1b) ocorreram preferencialmente entre os
grupos amino e hidroxila do GPJ com a CHS. O baixo GA
das fibras simuladas € o principal responsavel pela
interacdo mais significativa dada a disponibilidade do par
de elétrons livre do grupo amino das fibras de CHS.

Conclusdes
As simulac¢des por MD permitiram a descri¢cdo e andlise do
comportamento microscépico das estruturas em solucdo
aquosa e comprovam que ha interacdo efetiva entre CHS
e GPJ confirmando o potencial da nanoparticula como
bioadsorvente.
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