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Dinamica molecular computacional: aspectos teoricos e exemplos de aplicacdo ao estudo de
proteinas e polissacarideos de relevancia tecnolégica

Simulag6es de Dinamica Molecular (DM) sdo uma técnica computacional de estudo de biomoléculas em escala
atbmica, que permite avaliar variagdes conformacionais em fungdo do tempo, com o objetivo de predizer ou
explicar propriedades fisico-quimicas ou bioquimicas das biomoléculas. Apesar de seu potencial para propiciar,
sem a execucdo de exprimentos ndo raro muito caros, uma compreensdo racional de propriedades técnico-
funcionais de biomoléculas alimentares conhecidas macroscopicamente mas ainda ndo inteiramente
compreendidas em escala molecular, sua aplicacdo em ciéncia de alimentos ainda é incipiente. As simulagdes
de DM fundamentam-se nos principios da mecéanica classica, e considera os &tomos como particulas esféricas
individuais com massa, raio e carga elétrica definidos. As ligag6es covalentes sdo consideradas como molas que
interconectam essas esferas. Os calculos computacionais baseiam-se na 22 lei de Newton, admitindo que
moléculas s&o conjuntos de 4&tomos unidos por forgas harmonicas eléasticas (ligagcGes covalentes e interaces
intermoleculares). A representagdo matematica das componentes da energia potencial do sistema simulado em
funcdo de caracteristicas estruturais (comprimentos angulos planos e diedros de ligacfes covalentes) e de
interacdo entre atomos ndo ligados covalentemente (van de Waals e eletrostaticas) é comumente conhecida por
“campo de forgas”. No estudo de proteinas e de polissacarideos, as etapas de uma simulacdo de DM consistem
em: i) obtencdo da estrutura tridimensional inicial da biomolécula; ii) selegdo do campo de forcas parametrizado
para essa classe de biomoléculas; iii) preparo do sistema (solvatacdo etc.); iv) minimizacdo de
energia/relaxamento das estruturas; v) calculo das trajetérias; vi) analise das trajetérias (o que é intelectualmente
arduo e especifico para cada sistema estudado). Neste seminario, serdo apresentadas, de modo resumido, as
bases tedricas da DM, bem como exemplos da literatura recente de aplicacdo dessa abordagem ao estudo de

uma proteina e de um polissacarideo de interesse na area de alimentos.
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