SALAO DE INICIACAO CIENTIFICA

XXVIISIC

)
UFRGS
PROPESQ

N

Desenvolvimento de um Protocolo Resultados

para a Otimizacao da Termorre-
sistencia de Proteinas de Aplica- o
cao Biotecnologica e Industrial R e S

Nepomuceno, F.: Verli, H.

Introducao

Laboratoério de Bioinformatica Estrutural
Centro de Biotecnologia
UFRGS, Porto Alegre, RS

O uso industrial e biotecnolégico de en-
zimas é diretamente influenciado pela sen-

sibilidade destas moléculas a ambientes
extremos. A fim de contornar esta limi-
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apresentariam maiores chances de resis-

téncia a esses ambientes. Uma alterna-
Liva a essa estratégia é a engenharia de

proteinas, buscando alterar as proprie-

dades das mesmas a fim de resistirem am-
bientes extremos[1].
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Neste trabalho visa-se, a partir da se-
lecdo de uma proteina modelo, reali-
zar analises conformacionais que per-
mitam:
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« Desenvolver um protocolo de ana- \/ ~ =
lise de desnaturacao virtual de pro-

teinas, a partir do modelo;

« Prever eimplementar mutacoes a es-
trutura da proteina, baseadas nas ana-
lises, visando a estabilizacao e maior
resisténcia;
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Figura 1: Esquema mostrando o processo de
desnaturacao e renaturacao (Perda de funcao) 5 00

Figura 3: A- Variacao das estruturas secun-

darias da proteina em funcao do tempo nas

diferentes temperaturas simuladas. B- Ana-

lise de Root Mean Square Deviation (RMSD)

dos atomos pesados da proteina simulada

em 300K (preto), 373K (vermelho) e 473K

(verde). C- Analise de Root Mean Square Fluc-
tuation (RMSF) dos residuos da proteina si-

mulada em 300K (preto), 373K (vermelho) e

473K (azul).
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Conclusoes

Com os dados obtidos, foi possivel:
Modelo obtido

convertido para o
formato Gromacs

GROMACS

* VVisualizar uma clara desnaturacao da es-
trutura;

« |[dentificar regidoes de maior alteracao de
interacoes paraimplementar as mutacoes;

« Mais testes serao necessario para a ob-
tencao de um protocolo funcional.

Perspectivas

* Finalizar o protocolo e implementar mu-
tadc;c”)es pontuais a partirdos resultados ob-
tiqos;

« Desenvolver um algoritmo computacional
visando a automatizacao do processo de
aplicacaodo protocolo, implementacao de

mutacoes e testes de qualidade dos mu-

tantes.
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Figura 2: Esquema representando a metodo-
logia utilizada para o desenvolvimento de um
protocolo de desnaturacao proteica. O modelo
obtido[2,3] foi submetido a diferentes passos
de dindmica[4] sob diferentes temperaturas do
sistema.

Figura 4: Diferenca entre os mapa de contatos
inicial e final, destacando as regidoes onda ha
um afastamento maior entre residuos da pro-
teina no grafico. Abaixo estao marcadas estas
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regioes na estrutura da proteina antes e de-
pois de simulada a 473K.




