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1 INTRODUCAO

Atualmente diversas areas do conhecimento realizam estudos a partir da
abordagem computacional, uma vez que nos ultimos 20 anos a capacidade de
processamento dos computadores cresceu fortemente. Além disto, diversas técnicas
e ferramentas de computacdo foram desenvolvidas, em especial para o estudo de
macromoléculas. Um deles é o pacote Gromacs, desenvolvido para a realizagédo de
simulacdo em dinamica molecular. Através deste programa € possivel analisar
propriedades como a trajetoria das particulas, energias, interacdes de ligacao,
propriedades cinéticas e eletrostaticas, entre outros. Pensando nisto, nos
propusemos neste projeto utilizar o pacote Gromacs no estudo da conformacao de
equilibrio de algumas macromoléculas, tais como proteinas e surfactantes em agua.

2 METODOLOGIA (MATERIAL E METODOS)

A metodologia empregada envolveu a utilizacdo de simulacéo
computacional a partir do pacote Gromacs (Groningen Machine for Chemical
Simulation), desenvolvido pela Universidade de Groningen, Holanda. De forma geral,
este pacote de distribuicao livre realiza a simulacdo em nivel microscépico, usando
dindmica molecular. Os constituintes séo representados de forma explicita,
identificando os tamanhos, interacdes e ligagcdes a partir de campos de forca. A
dindmica a nivel microscopico € resolvida a partir da solucdo das equacdes de
movimento de Newton, com a conformacgdo de equilibrio interpretada a partir das
configuracdes geradas, energias finais, distribuicédo radial dos atomos, etc.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO
Para obtencdo de resultados da simulacdo em dinamica molecular da agua a partir

do pacote Gromacs, iniciamos com uma caixa de simulacdo cubica com 500
moléculas de agua a uma temperatura ambiente de 300K, conforme figura 1.

Figura 1: Imagem da caixa de simula¢éo com 500 moléculas de agua.
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Realizada a dinamica, a configuracdo de equilibrio destas 500 moléculas
de agua é obtida em torno de 100 ps, como pode ser verificado na figura 2 para o
comportamento da energia total do sistema com o tempo de simulago.
Desconsiderado o estagio inicial, chamado de tempo de termalizacdo, onde a
memoéria da configuracao inicial ainda é presente, podemos verificar que a energia
“flutua” em torno do valor constante. Este € o valor de equilibrio da energia total do
sistema.
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Figura 2: Energia total do sistema em funcdo do tempo de simulagao.

Podemos analisar também a distribuicdo das moléculas de agua e dos
atomos de oxigénio e hidrogénio na solucdo. Isto é feito em geral pela funcéo
distribuicdo radial, gj(r), definida como a probabilidade de uma particula j ser
localizada a uma distancia r de uma outra particula i no sistema. Assim, guo(r), goo(r)
e gun(r) sdo as fungdes distribuicdo radial oxigénio-hidrogéneo, oxigénio-oxigénio e
hidrogénio-hidrogénio, respectivamente. S&o estas as fungfes que iremos analisar a
sequir.

Na figura 3 temos a distribuicdo radial hidrogénio-hidrogénio, gun(r). O
primeiro pico esta localizado no valor aproximado de 0.16nm (1.6A), que representa
a provavel localizacdo do segundo atomo de hidrogénio presente numa molécula
individual de agua. Nesta molécula, dois atomos de hidrogénio estdo ligados por
ligacdes covalentes com um atomo de oxigénio, numa conformac¢do com um angulo
de aproximadamente 104° e separados por 1.51A, aproximadamente a localizac&o
do primeiro pico na figura 1. O segundo pico de 0.29nm (2.9A) representa a
estruturacdo entre as diferentes moléculas de agua, que tendem a formar pontes de
hidrogénio.
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Figura 3: Funcéo distribuic&o radial hidrogénio-hidrogénio
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Na figura 4 temos a distribuicdo radial hidrogénio-oxigénio, guo(r). O primeiro
pico é encontrado no valor 0.0989nm (0,989A), que novamente representa a
estrutura individual da molécula de &4gua, uma vez que o hidrogénio e o oxigénio
estdo separados por uma distancia aproximada de 0.96A nas duas ligacdes
covalentes existentes na molécula. O segundo pico esta localizado
aproximadamente em 0.17nm (1.7A) e representa a localizacdo do atomo de
oxigénio mais proximo, na primeira ponte de hidrogénio formada. O terceiro pico em
aproximadamente 0.3nm (3A) ainda representa alguma estruturacdo em pontes de
hidrogénio, mas ja fica evidente a natureza liquida da estrutura, uma vez que a
intensidade deste pico € reduzida significativamente. No limite de r grande a
distribuicdo radial assume o valor préximo de 1, uma vez que a estrutura ndo é mais
percebida.
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Figura 4: Funcéo distribuicéo radial hidrogénio-oxigénio

Na figura 5 apresentamos a funcéo distribuicdo radial oxigénio-oxigénio.
Neste caso, percebe-se um Unico pico em 0.25nm (2.5), correspondendo a
localizacdo do &tomo de oxigénio mais proximo. Na estrutura microscopica da agua,
vemos que a ligacdo covalente oxigénio-hidrogénio na molécula de 4gua tem uma
separacéo tipica de 0.9A, enquanto a ponte de hidrogénio formada pelo atomo de
hidrogénio numa molécula e o atomo de oxigénio na molécula mais proxima tem
uma distancia aproximada de 1.17A. Assim, os dois atomos de oxigénio mais
proximos estdo separados por uma ligacao covalente e uma ponte de hidrogénio, o
que corresponderia & 2.1A. Esta é a posi¢éo aproximada do Gnico pico observado na
figura 5.
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Figura 5: Funcéo distribuicdo radial oxigénio-oxigénio



XX CONGRESSO DE INICIAGAO CIENTIFICA
111 MOSTRA CIENTIFICA

UFPEL

4 CONCLUSAO

Os resultados apresentados para a estrutura da dgua mostram que o
pacote Gromacs € capaz de reproduzir com razoavel precisdo algumas das
propriedades da estrutura molecular o sistema. Em particular, a complexidade
existente em tais sistemas moleculares € atenuada pela representacdo em
potenciais de interacdo aproximados e caracterizados por parametros obtidos do
experimento, como sao definidos os chamados campos de forca. Pretendemos na
sequéncia introduzir moléculas mais complexas na solugdo com &gua, tais como
DNA e surfactante. Neste caso, pretendemos analisar como se dao as interacdes
entre os diferentes constituintes, em especial a associacao das moléculas de agua
com as cargas presentes nestas moléculas mais complexas.
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