Solucdes aquosas e géis de colageno s@o sistemas de grande interesse na ciéncia dos materiais e na medicina.
Devido a complexidade destes sistemas, sdo necessarios estudos com sistemas modelo, como por exemplo, a
solucdo aquosa de (L-Prolil-L-Prolilglicil)n (PPGY), estrutura que mimetiza similares biologicos. A dindmica
molecular, através do calculo do movimento e da energia das moléculas em nivel atdmico do coldgeno modelo,
permite auxiliar na interpretagdo de experiéncias e abordagens tedricas. As simulagdes sdo baseadas em algumas
suposi¢des tedricas e simplificagdes, que dependem das propriedades de interesse. No nosso trabalho, realizamos
simulac¢des de dindmica molecular com o pacote GROMACS, onde o colageno modelo, na forma de uma hélice
tripla, encontra-se completamente cercado por moléculas de dgua em uma célula unitaria, onde condigdes
periddicas sdo aplicadas. O sistema foi submetido a um protocolo de simulagdo com aquecimento e resfriamento,
em taxas variadas. As simula¢des mostraram desnaturagdo da estrutura ao longo da rampa de aquecimento, com
mudanca brusca a 370K, havendo um enovelamento irreversivel das fitas helicoidais ¢ uma diminuigdo
monotdnica do niumero de ligagdes de hidrogénio polimero-agua. O comportamento de hidratacdo, porém, foi
nao monotdnico, com recuperagdo parcial do nimeros de moléculas de dgua de hidratacdo. A estruturacdo da
4gua, monitorada também através da funcdo de distribuicdo radial entre atomos polares do polimero e agua,
mostra, portanto reversibilidade, uma vez que o aumento de temperatura implica perda de 4gua de hidratagdo e o
resfriamento mostra uma recuperacdo (ainda que parcial) destas aguas. Este efeito, porém, age de modo mais

pronunciado na segunda esfera de coordenagao.



