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LEnoveIamento

Modelos de Rede

ENOVELAMENTO: MODELO DE REDE 3D InveStlgar
Conformagdo » colapso hidrofébico
estrutura nativa
para T>T; ° > tempo de
processo cinético enovela mento
— /
N > € processo
T~T, P '
I‘: cooperativo 7
Aumento de T ou » estabilidade do
lo! de pH .
muaanca dep estado nativo
proteinas reais, enovelam em
intervalos de Tmsa 1s. > seq uéncia de

aminodacidos ’,f):“mh
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[ Rota

interpretacao: processo " downhill”

Simulagdo Monte Carlo; H = 37,  €a;,0; A(ri — 17)

Energia livre F(E,Q)
(modelo de rede)

= seqiliéncia :

» minimizar

frustracio
» estado nativo ndo

Frustragéo degenerado
atrapalha

Estutra > €Stado nativo

-~ nativa: estavel
néo
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L Modelos Continuos

Proposta: investigacdes com modelos continuos
(na mesma linha dos modelos de rede)

CADEIA TIPICA

ENERGIA

STA(r—r)+ Y B(0—6)+

bonds angles

> C{1+cos[n(® — o)} +

dihedrals

Yoo« {5(%)12 - 6(%{')10} i

vanderWaals, ij y

Dim< Em '
> (- Q
Im,Hponds Im _-Jr



Simulagdes do Enovelamento de Proteinas
|—Conr:lusE>es

Sumdrio

Conclusées



Simulagdes do Enovelamento de Proteinas

LConclus&es

Necessidades computacionais :

tempo de CPU grande

Método Monte Carlo

» enovelamento como um
problema de mecanica
estatistica: eventualmente dindmica

. . molecular ...
» introduzir e adapatar

novos algoritimos,
» neste caso, pode ser o

» escrever, compilar e pacote GROMACS

executar programas .
préprios Ve

> necessita-se compiladores =
fortran e C/C++
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