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COMPLEXOS DE INCLUSAO NISTATINA- (a, B, y) -CICLODEXTRINA: UM ESTUDO TEORICO
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Resumo

Ciclodextrinas sédo um grupo de oligossacarideos ciclicos,
0s quais tém sido reconhecidos como excipientes
farmacéuticos de grande utilidade. Apresentam uma
cavidade central hidrof6bica, cuja estrutura permite formar
complexos de inclusdo estaveis. Neste projeto fora
estudados métodos para a inclusdo da Nistatina nos
grupos das a-CD; B-CD e y-CD (alfa Ciclodextrina; beta
Ciclodextrina e gama Ciclodextrina respectivamente); O
estudo abrange uma série de modelagens e simulac¢des
computacionais e andlises de resultados por métodos
Semi Empiricos, bem como o uso de softwares como
MOPAC e ORCA para executar calculos e realizar a
obtencédo de dados necessérios para o avango do estudo.
Os resultados obtidos foram inseridos em Softwares de
analises quimicas e fisicas a partir de estruturas de
compostos, como o Gabedit, onde é possivel obter uma
interface grafica de calculos e suporte para a maior parte
de formatos de arquivos moleculares, tais como Galssian,
Orca e Mopac.

Introducao

A Ciclodextrina natural para formacao de complexos de
inclusdo mais vista na comunidade farmacéutica é a 3-CD
(Beta-Ciclodextrina) (GAWALI et al., 2009), justamente
pelo seu elevado numero de ions hidroxilas, quatorze
secundérias e sete primarias, onde estas sdo grandes
pontos de reacéo que permitem a criacdo de modificagbes
estruturais, funcionalizando o anel macro ciclico podendo
assim formar uma grande gama de estruturas adaptadas
a novos sistemas terapéuticos (VEIGA; SALTAQ, 2001).
Porém neste estudo veremos o0 comportamento de
complexos das Ciclodextrinas em a forma de hexameros,
heptameros e octameros (a-CD; p-CD e y-CD) com a
inclusdo da Nistatina (farmaco antifingico) e analisar qual
das estruturas se comporta melhor em termos de
toxicidade e solubilidade.
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Figura 1- Ciclodextrinas a, 8
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Material e Métodos

Neste estudo serdo analisadas as moléculas da Nistatina;
Ciclodextrinas alfa, beta e gama, suas estruturas
moleculares serdo feitas a partir de um software de
modelagem computacional, o Avogadro®, que é um
avancado editor e visualizador de moléculas, projetado
para uso em quimica computacional, modelagem
molecular, bioinformatica, ciéncia de materiais e outras
areas relacionadas (HANWELL et al., 2012).

Resultados e Discussao

As moléculas e complexos foram montados de maneira
satisfatoria, em vista que a otimizagdo nao acarretou erros
de formacdo, como ligagbes interrompidas ou distor¢do
entre os angulos dos eixos XYZ, assim também nao tendo
problemas com a inclusdo de duas Ciclodextrinas em
ambas as cavidades da Nistatina, vimos entdo que seria
possivel uma inclusdo sem maiores problemas.

Conclusao ou Conclusodes

O estudo deu os resultados esperados, onde apenas na
Ciclodextrina Beta seria a melhor opgéo para gerar um
complex de incluséo satisfatorio e (til.
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