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2. Objetivos
Nesse trabalho buscamos desenvolver e validar parâmetros que
descrevam diferentes tipos de anéis alifáticos por dinâmica mo-
lecular, tendo em vista sua ampla utilização no desenvolvimento
de novos fármacos.

• Determinar as proporções das conformações observadas em
diferentes solventes;

• Corrigir os dados obtidos através de valores experimentais
de carga e da barreira do diedro desses anéis;

• Validação das simulações usando dados experimentais com-
parativos encontrados na literatura.

1. Introdução

Figura 1: Acima: Representação do cálculo envolvido na ob-
tençãodoA-valuedos anéis tendocomobaseovalor deener-
gia livreobtidoexperimentalmente. Abaixo: Exemplodemu-
dança conformacional em anel presente em um fármaco.

3. Métodos

Figura 2: Esquema de preparação de sistemas para simula-
ção por dinâmica molecular, empregando uma molécula de
butano comobaseparao ciclohexano, desdeadeterminação
do valor de barreira diedral até o escalonamento das caixas
seguidas das siulações. O pacote GROMACS foi empregado
nas simulações e análises, enquanto o programa Avogadro
foi usado na construção das estrututras moleculares

4. Resultados
Tabela 1: Dados experimentais para os anéis simulados.

Tabela 2: Proporções dos conformeros 1C4 e 4C1 emanéis de
ciclohexano monossubstituídos de acordo com seu A-value.

Figura 3: Após as primeiras simulações com as topologias ini-
ciais empregadas, foram realizados ajustes nas cargas atô-
micas e nas barreiras rotacionais buscando uma melhor re-
produção dos valores experimentais de A-value para utilizar
como topologia final.

Tabela 3: Resultados obtidos através da simulação dos anéis
após os ajustes em sua topologia em solvente orgânico.

Figura 4: Resultado final da simulação de dinâmica molecu-
lar do triclorofluormetano, permitindo a reprodução de suas
propriedades físico-químicas descritas na literatura. Estão
tabelados também as proporções conformacionais em que
os anéis permaneceram durante a dinâmica.

5. Conclusões
• Após ajustes nos parâmetros das topologias os anéis se
comportaram de acordo com os dados experimentais;

• Pudemosaferir o efeitodepequenas alteraçõesde carga
e barreira do diedro nas proporções conformacionais;

• Novas topologias, não antes descritas, foramdesenvolvi-
das e descreveram corretamente o comportamento dos
anéis;

• Pôde-se observar o papel de diferentes substituintes na
conformação dos anéis.

6. Perspectivas
• Estudar o efeito da solvatação dos anéis em água;
• Combasenosdadosobtidos expandir oestudoparauma
maior diversidade de anéis, de diferente caráter químico
e maior complexibilidade.
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