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Modelagem de molécula biolégica marcada por radioisotopo e sua
interacao com o positron na Tomografia por Emissao de Positrons (PET)
utilizando a Mecanica Quantica.
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Resumo

Os estudos envolvendo o positron e sua interacdo com moléculas de diferentes naturezas vém sendo
estudados na comunidade cientifica, por intimeras 4reas na Fisica. A partir da formacao destes
complexos pode-se observar propriedades de interesse utilizando softwares computacionais com
calculos adequados. Por isso, essa pesquisa tem como objetivo, modelar o fenomeno recorrente da
Tomografia por Emissdo de Pésitrons (PET), onde um radiomarcador denominado 18F, forma a
fluordesoxiglicose (FDG), uma molécula analoga a glicose. O decaimento deste sistema permite o
mapeamento do metabolismo de células no corpo para detecg¢do de tumores malignos e metastases.
Para este estudo computacional foi utilizada um caso particular da aproximagdo adiabatica (AA), a
ABO (Born-Oppenheimer Approximation), com correcdo FNMC (Finite Nuclear Mass Correction),
métodos aproximativos para calculos envolvendo quimica quantica computacional. Elas permitem
respectivamente separar o movimento dos elétrons e nucleos, e corrigir fungdes de ondas eletronicas;
estes métodos sdo aplicados pelo uso do software GAMESS (General Atomic and Molecular
Structure System). A partir da geragdo da FDG e sua interacdo com o positron, uma interface permite
observar visualmente a formagao desse complexo, ¢ os calculos permitem observar propriedades e
reacdes com alta precisdo a nivel eletronico. Esse estudo é um entrelagamento de areas e prevé uma
abordagem eficiente para caracterizagdo molecular ¢ o aprofundamento de um radiomarcador
utilizado em diagnostico por imagem.
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Introducio
O objeto de estudo da Tomografia por Emissdo de Positrons (PET) ¢ um modelo

altamente aplicado para deteccdo de cancer, tumores e metéstases, sendo um mapa de
distribuicdo de um radiofarmaco emissor de positrons num determinado corte do corpo
(ROBILOTTA, 2006). As projecdes formadas no processo de emissdo, decaimento e
aniquilacdo do sistema sdo usadas para formar as tomografias, o processo pode ser entendido

na observagao da Figura 1.

Figura 1 - Funcionamento da PET.
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Fonte: https://share.google/69wku2ajv2igmyqWec

Ao unir a aplicacdo da PET com os fundamentos da Mecanica Quantica € que se trata
este trabalho, pois para o estudo de colisdes com o pdsitron na Mecanica Quantica, se faz
necessario fazer a separacdo da equagdo de Schrodinger independente do tempo, em duas
partes: nuclear e eletronica. A configuracao nuclear desta separacdo torna possivel obter
propriedades relacionadas a dinamica molecular. Portanto, utiliza-se de aproximagdes como
Aproximagdo Born-Oppenheimer (ABO) (BORN, 1927), juntamente com a corre¢do de
massa nuclear finita (FNMC) (GONCALVES, 2004) tornando viavel analisar colisdes e
interacdo entre matéria e antimatéria por meio de métodos computacionais, tendo como
objetivo chegar a modelagem computacional do sistema da Fluordesoxiglicose (FDG) sendo

esta o sistema da Glicose marcado pelo radioisdtopo 18F, utilizando dos métodos
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computacionais aplicados ao software GAMESS (General Atomic and Molecular Structure
System) (SCHMIDT, 1993).

Neste programa, a partir da biblioteca computacional foi escolhido a utilizacdo de
dois métodos principais, sendo eles: Hartree-Fock (MORGON,2007), e MP2 (Second order
Moller-Plesset perturbation Theory) (KRAGH,2022), os quais, contribuem para o melhor

entendimento das aplica¢gdes da PET a nivel molecular, além de trazer uma nova perspectiva.

Metodologia
Este trabalho se enquadra com uma metodologia varidvel visto que incorpora

referencial teodrico, programacdo, simulagdo computacional, e célculos quantitativos. Para
isso, todas as otimizagdes computacionais foram feitas no Laboratorio de Fisica Teorica e
Computacional da Universidade Estadual do Sudoeste da Bahia (UESB), com uso de
maquinas programadas com o software. Na leitura dos codigos foi usado o MacMolPIt
(BODE, 1998), interface capaz de ler os cddigos de saida e entrada do programa,
considerando todos os métodos utilizados.

O método de separacao utilizado nesta pesquisa ¢ realizado ao introduzir um operador
hamiltoniano eletronico que depende exclusivamente das coordenadas nucleares, com
dependéncia dentro das fungdes eletronicas que sdao autofungdes do operador. A aproximagao
mais comum para definir esse hamiltoniano ¢ a Aproximacao de Born-Oppenheimer (ABO)
(BORN,1927), tratando os nucleos com massa infinita, j& que a solu¢do do problema
eletronico € feita tomando a energia cinética dos ntcleos nula, segue na Eq. (1) a descri¢ao
do hamiltoniano ABO.

H,=HJ=-3 EL[ Vv,

i <, (1)

Uma das limitagdes da ABO ¢ que seus nucleos fixos ndo podem ser descritos como
efeitos que estejam relacionados a massa dos nucleos, como para casos isotopicos, portanto
faz-se a introducdo de uma nova aproximacdo em que os efeitos adiabaticos estejam
acoplados nas fungdes eletronicas, que chamamos de Correcdo de Massa Nuclear Finita
(FNMC), (GONCALVES, 2004).

Essa corre¢do assume a forma da Eq. (2):

M n V_Z n V_Z
H  =H = §(— Ty sAB) -T+ V. )

i i

obtendo forma puramente eletronica.
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Além disso foi utilizada a fungdo de base 6-311G, conjunto de base descrito em uma
regido central que possui 6 gaussianas primitivas ¢ um conjunto de base de valéncia
triplamente dividido, que usa respectivamente 3, 1 e 1 gaussiana primitiva (KRISHNAN,
1980). A base permite descrever propriedades moleculares como geometria, estrutura
eletronica, relaxamento e outras.

Em todos os casos o positron ¢ tratado como um nucleo leve e seu movimento pode

ser completamente separado de forma adiabatica.

Resultados e Discussao
Foram feitas 4 otimizacdes para se chegar a modelagem final da FDG, dentre elas

estdo: glicose, complexo glicose-positron, FDG, complexo FDG-positron.

A construgdo da glicose foi feita como forma de criar a conexao andloga que permite
identificar a modificac¢do no sistema apos este ser transformado na FDG.

As caracteristicas de interesse que foram observadas incluem: a distincia internuclear
— comprimento de ligacdo entre os nucleos de dois 4&tomos que estdo ligados —, e a energia —
aproximacao quantica para a energia no estado fundamental de um sistema de multiplos
corpos —.

Para a Glicose segue a modelagem na Figura 2, e seus valores correspondentes na

Tabela 1:

Figura 2 - Modelagem estrutural, Glicose.

Fonte: Autores, 2025.

Tabela 1 - Distincia Internuclear e Energia Glicose (C 6H L 20 6)
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R A) Energia (Hartree)

o—c(

Geometria Glicose 1.4579466 -682.963621

Fonte: Autores.

A distancia internuclear ¢ observada entre um grupo de ligacdo entre o oxigénio e
carbono.

Para o complexo de pdsitron, Glicose-Positron, na Figura 3 e Tabela 2:

Figura 3 - Modelagem estrutural, complexo Glicose-Pésitron.

Fonte: Autores,2025.

Tabela 2 - Distancia Internuclear e Energia Complexo (e+, CH _0)

6 12 6
RO_C(A) Energia (Hartree)
Geometria Glicose-Positron | 1.5227112 -684.517251

Fonte: Autores.
Nesse caso da formagdo de complexos com interacdo do podsitron € importante

ressaltar que essa interacao causa alteragdo nas propriedades estruturais da molécula, fazendo
com que sua geometria seja relaxada, por isso podemos perceber um aumento da distancia
internuclear da mesma ligagdo (O-C), quando comparada a glicose sem a presenca do
positron.

Para a FDG, fez-se a mudang¢a do grupo hidroxila (O-H), pela substitui¢do do

marcador 18F, tornando este um sistema de 23 atomos (influenciando a geometria simétrica

da glicose), a modelagem e seus valores correspondentes seguem na Figura 4 e Tabela 3:
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Figura 4 - Modelagem estrutural, FDG.

Fonte: Autores, 2026.
Tabela 3 - Distancia Internuclear e Energia (C O FH, 1)

R, (A)

Energia - Hartree

Geometria FDG

1.4559196

-708.309209

Fonte: Autores.

Para esse caso, a distdncia ¢ observada na ligacdo (F-C), j4 que o fluor assume a

posicdo de um oxigénio. Essa ligacdo tem um valor proximo ao visto na Tabela 1 para a

glicose, comprovando que a modelagem resultante utilizando os mesmos métodos da glicose

¢ satisfatoria, e estd de acordo com estudos estruturais do sistema da FDG feitos por

Campbell (CAMPBELL, 2023).

A energia desse sistema aumenta em relagdo ao da glicose, o que se espera de um

sistema com a inclusao de um a&tomo como o Fluor que possui alta eletronegatividade.

Para o complexo da FDG-pésitron, temos a Figura 5 com a representacao da

modelagem e a Tabela 4 com suas propriedades de interesse:

Figura 5 - Modelagem estrutural, complexo FDG-Pésitron.
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Fonte: Autores, 2026.

Tabela 4 - Distancia internuclear e Energia (C 60 5F H 1 e+)

R (A) Energia Hartree

F—C(

Geometria FDG-Positron 1.4560321 -708.807587

Fonte: Autores.
A modelagem desse complexo pode ser entendida como o momento que precede a

aniquilacdo do positron com um elétron no corpo do paciente.
Existe um aumento de valor na distancia internuclear deixando claro os efeitos de

relaxacdo geométrica em complexos envolvendo o positron.

Conclusio

Este estudo contribuiu para uma compreensdo mais aprofundada dos mecanismos
responsaveis pela captacdo e retencdo do radiofairmaco em tecidos bioldgicos, além de
auxiliar no desenvolvimento dos estudos associados aos tracadores nos diagnosticos por
imagem.

Os métodos utilizados atrelados aos fundamentos na Mecanica Quantica foram
necessarios para entender o comportamento de um sistema, permitindo assim aplicar os
mesmos métodos numa analogia, gerando uma base de registro de dados que nao ¢ descrita

atualmente em literatura para a FDG.
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