A membrana celular ¢ a interface entre os meios externo e interno de uma célula. A atividade do
farmaco resulta do seu contato com membranas celulares e por isso o estudo das interagdes entre fArmacos ¢ a
membrana em nivel molecular ¢ de grande importincia na elaboragdo de medicamentos e na explicacdo do
mecanismo de acdo destes. A simulacdo computacional por dindmica molecular permite a obtencdo desses
detalhes.

A moricina representa um polipeptidio com 42 aminoacidos e teve atividade bactericida constatada. A
sua estrutura em solucdo apresenta um dominio de a-hélices. Anteriormente, neste mesmo projeto, obtivemos
uma modelo Coarse-Graining (CG) estavel para a moricina a partir da sua estrutura cristalina obtida no Protein
Data Bank (PDB) sob o codigo 1KV4.

Suspeita-se que o modelo CG seja muito resumido. Sabe-se experimentalmente que, quando solvatada
em metanol, a moricina mantém o dominio de a-hélices na sua estrutura secundaria. Busca-se entdo um campo
de forca que coincida os resultados tedricos com os experimentas. Com esse objetivos foram simuladas solugdes
da moricina em agua e metanol para diferentes campos de forca, GROMOS 53a6, GROMOS 43al e AMBER.
Dessas simulacdes, compararam-se os deslocamentos quadraticos das coordenadas para os carbonos o da
proteina referente a estrutura cristalina. Observaram-se maiores desvios para os campos de forca GROMOS. A
analise da estrutura secundaria da moricina mostra que os campos de for¢a baseados na metodologia GROMOS
ndo mantém o dominio das a-hélices. No outro lado, o campo de forca AMBER apresenta a estruturagdo o-
helical no ambiente metandico em acordo com o experimento. Sugere-se o uso desse campo de forca em

simula¢Oes futuras da moricina.



