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Introaucao

A conformagdo em a-hélice é a estrutura
secundéaria mais prevalecente em proteinas. A
dependéncia do aminoacido ligado na posi¢do G
(C-cap) e N-terminal (N-cap) é crucial para a
estabilizagdo da estrutura a-hélice em peptideo.
Estudos tém mostrado que aminoacidos com cadeia
lateral polar apresentam maior preferéncia por N
cap, enquanto que os apolares tém por C-cap de
peptideos ou proteinas com conformagdo em a-
hélice' %, Neste trabalho, a preferéncia C e N-cap de
dois aminoacidos foi estudada em 4 peptideos
modelo em meio aquoso, utilizando a metodologia
de Dinamica Molecular. Para os quatro peptideos
modelo, NH;-Ala(16)-COO’, NH; -Ser(16)-COO’,
NH;"-Ala(8)-Ser(8)-COO e  NH;'-Ser(8)-Ala(8)-
COQ, a conformagdo em a-hélice foi assumida.
Efeitos do solvente na estrutura destes peptideos
serdo discutidos.

Resultados e DiIscussao

Em todas as simulacdes de DM, opacote
computacional GROMACS 3.1.4° foi utilizado.

Na Fig. 1, os resultados de RMSD Root
Mean Square Deviation) mostram que todos os
peptideos perderam sua caracteristica de a-hélice,
e foram denaturados a partir das posi¢cdes C- e N-
terminal.
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Figura 1. Valores de RMSD para os 4 peptideos:
__NHs"-Ala(8)-Ser(8)-COO, _ NHs'-Ser(8)-Ala(8)-
COO, __ NH3'Ser(16)-COO’, _ NHs'-Ala(16)-COO’
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Como esperado, o peptideo NHs'-Ser(8)-
Ala(8)-COO" foi o menos denaturado, uma vez que,
a serina tem maior preferéncia ioor N-cap, em
qguanto que alanina tem por C-cap “. Neste caso, 0
peptideo foi denaturado a partir do N-terminal.

Na literatura é citado que peptideos ricos
em residuos de alanina apresentam alta tendéncia
para formagéo em a-hélice’. Entretanto, a partir da
Fig. 1, ndo foi observada diferenga significativa nos
valores de RMSD entre os peptideos NHs'-Ala(16)-
COO e NH; -Ser(16)-COO". Deste modo, os dados
da simulagcdo mostram que estes peptideos
apresentaram a mesma magnitude de denaturacao.

O peptideo NHz'-Ala(16)-COO™ perde sua
estrutura de a-hélice a partir do N-terminal,
enquanto que a denaturacdo de NH3'-Ser(16)-COO’
€ iniciada a partir do C-terminal. Estas observacfes
estdo em acordo com dados da literatura.

conclusoes |

Simula¢gBes de DM foram realizadas para
avaliar o efeito do solvente e a preferéncia de dois
aminoacidos (alanina e serina) na posicdo G e N-
capping em 4 peptideos. Valores de RMSD
mostram que todos o peptideos em estudo sao
denaturados no tempo total de simulacdo de 6,0 ns.
A denaturacdo das estruturas peptidicas se deve a
intercalacdo de moléculas de agua nas cadeias
laterais dos peptideos e ao posterior rompimento
das ligacdes intra-peptidicas. Os resultados obtidos,
referentes a preferéncia por G e N-capping, estado
de acordo com dados experimentais da literatura.
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