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Simulagéo computacional da interacdo entre hidroxiapatita e biomoléculas

Hidroxiapatita, objeto de estudo computacional em questdo, € um mineral
(Cal0(P0O4)6(0OH)2) da familia dos fosfatos de célcio presente no esmalte dentario.
Estudos recentes mostram uma relacdo do aumento da concentragcdo de algumas
proteinas da pelicula adquirida do esmalte dentario que se ligam a hidroxiapatita e a
protecdo contra o desgaste dentério erosivo. O principal beneficio obtido a partir dos
resultados destes estudos é a identificacdo e a sintese de proteinas da pelicula
capazes de conferir resisténcia ao esmalte a dissolu¢cdo causada por acidos nao
bacterianos. Estas proteinas poderdo ser sintetizadas e incorporadas a produtos
odontoldgicos, visando o fortalecimento da pelicula, aumentando assim o potencial
protetor contra os acidos. Nos estudos conduzidos nesse projeto serdo aplicados
métodos de simulacbes computacionais de Dindmica Molecular all-atom para
elucidacdo, microscopica, das interacdes entre as superficies de hidroxiapatita e
Esqualeno Epoxidase em diferentes condi¢des de pH, detalhando as particularidades
da interacdo. Com isso, sera possivel propor peptideos que contenham os residuos
exibidos em regides de interacdo elevada. Os estudos serdo conduzidos utilizando o
pacote GROMACS, usando os parametros do campo de forcas INTERFACE. Serao
simuladas superficies de hidroxiapatita com diversas faces cristalogréficas. Essas
superficies serdo colocadas em uma caixa de simulacdo com condi¢cdes de contorno
periédicas e solvatadas em moléculas de &gua. A temperatura sera controlada
utilizando o termostato velocity rescaling. A pressao serd mantida em 1 bar utilizando
o barostato de Berendsen. As interacdes eletrostaticas seréo tratadas utilizando o
método PME (Particle Mesh Ewald). As vibracdes de todas as ligacdes serao restritas
com o algoritmo LINCS. O RMSd da proteina estabilizou com a superficie dos 200ns
aos 500ns de simulacéo por volta de 0,2 nm da superficie. Confirmando os resultados
com a analise de numero de contato e distancia minima.



