[image: image1.png]



.
Rio Grande/RS, Brasil, 23 a 25 de outubro de 2013.

SIMULAÇÕES POR DINÂMICA MOLECULAR DA PROTEÍNA  AcrB 

PRATES, Núbia Souza (autor)

MACHADO, Karina dos Santos (orientador)
nnubiaits@hotmail.com 

Evento: Encontro de Pós-Graduação
Área do conhecimento: Metodologia e Técnicas da Computação
Palavras-chave (Simulação por Dinâmica Molecular, GROMACS).
1 INTRODUÇÃO

Simulações por dinâmica molecular (DM) tem se constituído ao longo dos anos como uma técnica muito utilizada no estudo da estrutura de sistemas biológicos. Sendo que a primeira simulação com proteínas foi realizada por McCammon (et al., 1977). Nas simulações, as moléculas são tratadas como partículas, e dessa forma são aplicadas as Leis de movimento de Newton para análise da evolução temporal do sistema (Namba et.al., 2008). Este trabalho apresenta os resultados preliminares obtidos pela execução da simulação por DM da bomba de e-fluxo, uma proteína que pode causar a resistência de bactérias ao tratamento com antibióticos.

2 MATERIAIS E MÉTODOS 

 Para a execução da dinâmica molecular foi utilizado o pacote de ferramentas GROMACS (Pronk, 2013). A simulação realizada pode ser descrita em cinco etapas, conforme Fernandes (1988): 

1. Inicialmente são atribuídas as posições iniciais a um conjunto de partículas que serão colocadas numa caixa cúbica de solvatação;

2. Atribuição das velocidades iniciais de cada uma das partículas;

3. Cálculo da energia potencial entre partículas;

4. Integração das equações de Newton para cada partícula utilizando o algoritmo de Verlet;

5. Equilibração do sistema.

Ao término de tais etapas, é obtida a trajetória dos átomos que possibilita a realização de inferências sobre o sistema (Nakahara, 2007). Através do software XMGRACE pode-se visualizar os gráficos que mostram os resultados da simulação, como por exemplo, o gráfico do RMSD (Root Mean Square Deviation). 
3 RESULTADOS E DISCUSSÃO 


Utilizando a ferramenta GROMACS, foi simulado a dinâmica da proteína AcrB, de bomba de e-fluxo, cuja estrutura inicial foi obtida no Protein Data Bank (Código PDB: 1IWG). Essa simulação de 10 ns (1ns = 1000 ps e 1ps = 10-12s), correspondem a 10.000 diferentes estruturas da proteína armazenadas a cada 1ps de simulação, o que gerou 80 GB de dados e despendeu em torno de 30 dias de execução em um desktop QuadCore com 8 GB de memória RAM. Para a análise da simulação realizada, neste trabalho selecionou-se o gráfico do RMSD. O RMSD permite analisar a estabilidade estrutural do sistema em relação à configuração inicial (Figura 1). 

[image: image2.png]


Figura 1 – (a) Estrutura da proteína 1IWG na forma NewCarton (software VMD). (b) Gráfico do RMSD resultante da simulação por DM da proteína AcrB
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Fonte: Autoria própria
4 CONSIDERAÇÕES FINAIS

Este trabalho teve como objetivo apresentar uma análise gráfica do RMSD obtido por meio da simulação por dinâmica molecular da bomba multi e-fluxo. Os dados indicam que o sistema simulado não é instável, evidenciando uma evolução temporal da estrutura.  Nos passos seguintes outras características serão avaliadas sobre a simulação realizada. Além do mais, pretende-se estender essa simulação por mais no mínimo 10ns. 
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