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Avaliacdo das interacdes energéticas entre o fetioa aminoacidos da rodopsina bovina

A retina humana possui proteinas fotorreceptosmsydopsinas, que exercem sua funcao por
se ligarem a uma molécula de 11-cis-retinal, o &fono, através de uma base de Schiff
protonada por uma de suas lisinas. Ainda ndo deecem completamente as energias de
interacdo elétrica entre os residuos de aminoadia@soteina fotorreceptora e o
11-cis-retinal. Conhecendo-se as referidas enengiake-se, entdo, melhor entender a
importancia de cada residuo de aminoacido nasipdgutes de absorcao de luz da rodopsina.
Realizamos uma selecéo de subsistemas compostdgypeke e pelos residuos de interesse e
de blindagem, juntamente com seus residuos vizirghpartir de dados cristalogréaficos
obtidos no Protein Data Bank com os codigos 1U3GAP. Para todas as estruturas,
obtivemos a distancia entre cada residuo e o Fgtf@ menor distancia &tomo-atomo. Até 6,5
A, foram encontrados 50 residuos para a opsinpafa rodopsina com retinal posicionado
via docking, e 58 para a rodopsina original. Obs®os que determinados residuos estao
presentes em varios subsistemas, sugerindo suaténpi@a na interacdo entre a proteina e o
retinal. Esses resultados preliminares permitindulsecdes numéricas de quimica
computacional usando abordagens tanto de mecdagsioa quanto de mecéanica quantica.
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