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Justificativa: Carboidratos (ou glicanos) sdo as biomoléculas mais abundantes na
natureza, destacando-se por apresentarem func¢des biolégicas, funcionais e de
potencial terapéutico tdo amplas quanto sua variedade estrutural. Sua participacéo
em acidos nucleicos, componentes estruturais, reserva de energia, dobramento
proteico e reconhecimento celular exemplificam a extrema importancia que possuem
a manutencdo do metabolismo celular. Infelizmente, a extensa gama de
conformacdes e polimeros resultantes de carboidratos, bem como sua
subvalorizagdo no meio académico impde dificuldades ao estudo de suas
propriedades e aplicacbes. Ademais, a cristalografia de raios-X, técnica mais
utilizada para registrar a conformacao de biomoléculas, ndo gera leituras fidedignas
da estrutura de carboidratos complexados a proteinas (ou glicoproteinas). Dessa
maneira, a elucidacéo das variaveis atuantes sobre a deformacdo de carboidratos
presentes em glicoproteinas do banco de dados Protein Data Bank (PDB) pode
prover importantes contribuicbes tanto a area bésica quanto aplicada da ciéncia —
oferecendo informacbes que enriguecam a eficacia da projecdo racional de
farmacos, por exemplo. Objetivos: Dessa forma, o objetivo da presente pesquisa é
elucidar as determinantes a distorcdo de hexopiranoses presentes em glicoproteinas
do PDB. Metodologia: Com o propoésito de realizar tal elucidacéo, foi-se empregado
0 uso de ferramentas computacionais de bioinformatica estrutural. Foram aplicadas
simulag6es computacionais de 100ns no formato de dindmicas moleculares (DM),
sob o campo de forca 53A6 GLYC - conjunto de parametros altamente
parametrizado para simulagbes em alta fidelidade de hexoses —, desenvolvido
previamente pelo grupo. Resultados: As DMs realizadas com a estrutura da
glicoproteina galectina-Ib, presente na pele do sapo Xenopus laevis, indicaram que
a hexopiranose a-glicose, quando complexada ao residuo, apresenta distorcdo em
sua conformacao de cadeira. O mesmo n&do ocorre com a o-galactose, presente na
estrutura do dissacarideo. As proximas etapas do estudo poderao utilizar os dados
gerados para identificar os parametros atuantes sob tais distorgdes.



