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Introduzione

I Fluorochinoli sono una classe di antibiotici sintetici, utilizzati nel trattamento di malattie infettive sia
negli esseri umani che negli animali. Negli ultimi anni I'uso irrazionale di tali antibiotici ha portato
allinquinamento delle acque, del suolo e del cibo, provocando, inoltre, un incremento del fenomeno di
farmaco-resistenza verso questa classe di antibiotici [1]. Diventa quindi estremamente importante
studiare le proprieta di tali composti, sia per la rimozione di tali specie dal’ambiente, sia per I'incremento
delle proprieta farmacologiche. In questo lavoro € stato scelto come modello rappresentativo la
ciprofloxacina (CFX, Schema 1), il fluorochinolone piu prescritto al mondo, dov’é stato studiato

'adsorbimento su nano-tubi di carboni (CNT).
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Schema 1. Forma neutra e zwitterionca della ciprofloxacina.

I CNT vengono applicati come sistemi adsorbenti per la rimozione di inquinanti ambientali a causa della
loro elevata capacita di adsorbimento e della buona capacita di rigenerazione [2]. Sperimentalmente il
meccanismo di adsorbimento proposto costa in due fasi: una veloce saturazione della superficie esterna
del CNT seguita da una fase piu lenta dove la specie diffonde all'interno della struttura porosa [3]. Lo
scopo del lavoro € quello di valutare I'adsorbimento di CFX, nella forma neutra (nCFX) e zwitterionica
(zCFX), sulla superficie esterna del CNT e di studiarne la diffusione all'interno di esso. Si sono scelte
queste due forme perché sperimentalmente é stato dimostrato che in acqua a pH 7 si ha la formazione
di tali specie [4].

Materiali e metodi

E’ stato costruito un CNT (14,14) armchair (diametro circa 2 nm) & di lunghezza di 6 nm con idrogeni
terminali, le cariche, sia dei carboni che degli idrogeni, sono state poste a 0. L’ adsorbimento di zCFX e
NnCFX su CNT é stato condotto attraverso simulazioni di dinamica molecolare utilizzando il pacchetto
Gromacs 5.0.4, usando come force field il GROMOS. Inizialmente sono state condotte simulazioni in
vuoto per valutare I'energia di interazione (Eint) tra il CFX e il CNT. Successivamente sara calcolata
I'energia di legame (AGping) attraverso la tecnica di umbrella sampling [5] studiando, in acqua,
I'avvicinamento di zCFX e di nCFX alla superficie esterna del CNT e l'incapsulamento all'interno di esso.
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Risultati e discussione

Lo studio € iniziato andando a valutare il tipo di interazione che si genera tra nCFX e zCFX e CNT nel
vuoto sia all'interno che all’esterno di quest’'ultimo. In Figura 1 vengono riportate strutture di nCFX e di
zCFX all'interno e all’esterno del CNT.
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Figura 1. strutture di nCFX e di zCFX all'interno e all’esterno del CNT di un singolo snapshot.

L’energia di interazione (Eint = Ecnt+crx - (Ecnt + Ecrx) dove Ecnt+crx € I'energia potenziale del
complesso CFX e CNT, Ecnt € I'energia potenziale solo del CNT nella configurazione che ha nel
complesso, Eci € I'energia potenziale solo del CFX nella configurazione che ha nel complesso) viene
riportata in Tabella 1

Tabella 1. Energie di interazione tra CNT e nCFX e zCFX

Eint kcal mol?
nCFX inside -33.6
nCFX outside -24.8
zCFXinside -30.8
zCFX outside -24.9

Possiamo osservare che sia per nCFX che per zCFX sia ha una Eint pil negativa quando si trovano
all'interno del CNT rispetto a quando si trovano sulla superficie esterna . E sembra che la forma neutra
abbia una energia di interazione leggermente maggiore (circa 3 kcal mol?) rispetto la forma
zwitterionica. Possiamo quindi concludere che nel vuoto il CFX & piu stabilizzato quando si trova
all'interno del CNT. Il lavord proseguira andando a calcolare AGoing attraverso la tecnica di umbrella
sampling.
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