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Uﬁﬁs Potencialidade Farmacoldgicas em
Membranas

Moricina / DOPC

Jonatas Faleiro Berbigier, Dr. Hubert Stassen

Para a industria farmacéutica, o estudo da interacao entre farmacos e membranas celulares é de
extrema importancia. Essa pesquisa se foca na Moricina, um polipeptidio com atividade bactericida
comprovada, quando inserida na bicamada lipidica DOPC (Dioleil-Fosfatidil-Colina).

A Moricina

A Moricina (figura 1) é representada por um polipeptidio contendo os 42
aminoacidos AKIPIKAIKTVGKAVGKGLRAINIASTANDVFNFLKPKKRKA, e em
solucao sua estrutura predominante é a de a-hélices. Ja foi estudada
teoricamente a interacao da Moricina do bicho-da-seda com relacao a
membrana POPE/POPG e foi observado que o hexamero arranjado em
forma de poro permite a passagem de moléculas de agua pela membrana

[1]

Metodologia

Para estudar o comportamento da Moricina na presenca de uma
membrana celular bacteriana foi utilizada a bicamada lipidica DOPC
(Dioleil-Fosfatidil-Colina, 405 moléculas) . Para realizar as simulacoes foi
utilizado o método de Dinamica Molecular com o software GROMACS [2].
Assim, a membrana foi solvatada em agua (29426 moléculas) com ions
cloreto (60 ions), teve sua energia minimizada com o algoritmo Steepest
Descent, sua pressao e temperatura mantidas constantes (1 atm e 310 K)
com o algoritmo Parrinello-Rahman [3] e submetida ao campo de forca
GROMOQOS, mais especificamente, o GROMOS53a6 [4]. Como em

. ~ . N . N _ , 1. Molécula de Moricina, em sua estrutura
simulagoes anteriores nao houve a insergao natural do polipeptidio na terciaria, em modelo atomistico.

bicamada lipidica, surgiu a necessidade da insercao artificial para o
estudo de seu comportamento.
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