
Evento Salão UFRGS 2021: SIC - XXXIII SALÃO DE INICIAÇÃO

CIENTÍFICA DA UFRGS

Ano 2021

Local Virtual

Título Otimização do campo de força GROMOS para simulação de

hexopiranoses e pentofuranoses por meio de correções

empíricas de parâmetros torcionais

Autor JOÃO LUIZ DE MEIRELLES

Orientador HUGO VERLI



Otimização do campo de força GROMOS para simulação de hexopiranoses e

pentofuranoses por meio de correções empíricas de parâmetros torcionais

João Luiz de Meirelles, Hugo Verli

Centro de Biotecnologia, UFRGS

Carboidratos são biomoléculas extremamente importantes, participando da

estrutura de ácidos nucleicos, de glicoproteínas, reconhecimento célula-célula1 ou no

desenvolvimento de doenças2. Não existem métodos simples para sua síntese,

identificação e obtenção3. Neste contexto, uma das ferramentas para o estudo do

papel funcional de carboidratos reside em ferramentas computacionais como a

dinâmica molecular (DM)4. A acurácia destes modelos reside diretamente na

qualidade dos parâmetros empregados, chamados de campos de força. O campo de

força 53A6 GLYC5, desenvolvido previamente pelo nosso grupo, é parametrizado

para a simulação em alta fidelidade de hexoses. Porém, este campo de força

apresenta limitações, como a restrita reprodução da cinética de interconversão entre

as formas que um anel monossacarídeo pode adotar6. Assim, o objetivo deste

trabalho é a re-parametrização do campo de força GROMOS para simulação de

hexopiranoses por meio da correção empírica de parâmetros torsionais, buscando

ajustá-los para melhor reprodução do dado experimental de ressonância magnética

nuclear (RMN). Para tal, todos os sistemas foram simulados utilizando o pacote

GROMACS, com o campo de força GROMOS 53A6 GLYC e solvatados.

Posteriormente, os sistemas foram minimizados e equilibrados em NVT e NPT por 1

ns. Para a execução de metadinâmicas, foi utilizado o software PLUMED7. As

análises das dinâmicas moleculares de θ e φ do puckering e da constante de

acoplamento foram feitos com implementação autoral em Python, sendo o cálculo da

constante de acoplamento baseado na equação de Hasnoot-Altona8. A suavização

da barreira por meio da divisão de valores da constante torcional foi executada. Os

dados de abundância de cadeiras e 3JH,H foram comparados com dados

experimentais de diversos monossacarídeos em RMN9. Novos valores de constante

torcional se mostraram mais próximos ao dado experimental, demonstrando que a



otimização consegue representar a cinética de interconversão entre as formas de

um anel monossacarídeo com superioridade aos parâmetros anteriores.
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