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Introdugao

Os plasticos possuem grande resisténcia a degradagéo
biolégica. Milhdes de toneladas séo produzidas por ano
e apresentam risco a saude humana devido a
possibilidade de bioacumulagcdo. O poliestireno (PS) é
um dos polimeros mais comuns presentes em detritos
plasticos e ao ser exposto a radiacao e a outros fatores
ambientais pode se fragmentar em pequenas estruturas,
dando origem a estruturas denominadas nanoplasticos
(NP). Os NP possuem a capacidade de atravessar
membranas celulares, podendo causar grande
toxicidade em organismos presentes no ecossistema
marinho.! Com isso, destaca-se a importancia de uma
melhor compreenséo dos efeitos dessas estruturas nos Figura 1. Snapshot da simulagéo de uma membrana de DPPC
organismos biolégicos. com 30% de PS.
De um ponto de vista microscopico, as

interacBes dos NP com as membranas desempenham Conclusoes

um papel importante a ser desvendado. Nesse contexto, A partir dos resultados preliminares obtidos, conclui-se
as simulacdes de dinamica molecular (DM) all-atom qgue a presenca de 30% (mol/mol) de PS torna a
podem ser consideradas uma ferramenta importante memprana mais fluida, o que é evidenciado por um

para auxiliar na compreensdo desse problema. OS 5,mento na 4rea por lipidio, na espessura da bicamada
estudos de DM foram conduzidos utilizando o pacote o seguida pelo incremento na mobilidade dos
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GtROMACS .(?s%arametros Il.JSiados naz &rggl:?goes "’(‘j” fosfolipidios (DPPC). Além disso, pela visualizacéo da
atom para 0s lipidios & oS olgomeros de oram do trajetéria da simulac@o é possivel verificar que ocorre

campo de forcas CHARMMS363. Os sistemas: (a) ) ~ R .
. e S uma incorporacéo dos oligbmeros de PS na bicamada.
membrana de dipalmitoilfosfatidilcolina (DPPC) e (b) NOSSOS presmflta dos c%rroboram os  resultados

DPPC + PS, foram submetidos a temperatura de 333 K, X taist " o fluido d
a fim de investigar o comportamento dessas estruturas experimen E}'S qué o comportamento fluido da
na fase fluida. membrana é afetado pela presenca de NP.
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Tabela 1. Comparacdo da membrana de DPPC sem e com PS Referéncias e notas

Sistema AL (nm?) Espessura D (cm?/s) (1e-5) (1) MORANDI, M. I. et al. Proceedings of the National Academy of
(nm) Sciences, 118, 4, 2021.
DPPC? 0,625 3.9 0,039 (2) ABRAHAM, M. J. et al. SoftwareX, 1-2, 19-25, 2015.
(3) JO, S. et. al. J. Comput. Chem., 29, 1859-1865, 2008.
DPPC+PS 0,775 4,7 0,051 (4) HOFSAB, C. et al. Biophysical Journal, 84, 2192, 2003.
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