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Introdução 

Desenvolver materiais para auxiliar a regene-
ração de tecidos é um grande desafio para a ciência 
dos materiais aplicada à medicina

1
. Nestes sistemas 

é crucial a compreensão do mecanismo de adesão 
do material às células. Atualmente, porém, ainda 
são necessários estudos preliminares com sistemas 
modelo, como hidrogéis contendo apenas colágeno.  

Um sistema modelo deste tipo é a solução 
aquosa de oligopeptídeos de (L-Prolil-L-Prolilglicil)n, 
que exibem transição de hélice tripla para novelo 

quando n ≥ 9. Oligopeptídeos com n=5 (PPG5), 
contudo, apresentam também comportamento 
anômalo

2,3,4
, caracterizado por uma mudança 

brusca no número de moléculas de águas de 
hidratação na temperatura próxima dos 30 °C. As 
propriedades microscópicas deste sistema, contudo, 
ainda não estão muito compreendidas, razão pela 
qual a simulação computacional

5
 pode fornecer 

importantes informações.  

Resultados e Discussão 

O pacote GROMACS
6
 foi empregado, com 

interações intermoleculares descritas pelo campo de 
força de GROMOS 53A6 para PPG5 tripla hélice 
(TH), e para o PPG5  construído com o VegaZZ 8

7
 foi 

utilizado o campo de força Amber. Ambas estruturas 
foram solvatadas adicionando moléculas de água. 

As estruturas resultantes foram submetidas a um 
aquecimento em etapas, na PPG5 TH aquecimento 
nas temperaturas de 300 K até 370 K e posterior 
resfriamento até 300K. e Para PPG5 modelo, 
aquecimento nas temperaturas 270 K até  320 K e 
posterior resfriamento até 280 K. 

Na figura 1. são mostradas a variação do número 
de ligações de hidrogênio intermoleculares para os 
respectivos sistemas. No primeiro caso, é possível 
concluir que o processo é parcialmente reversível, já 
no segundo há uma queda contínua das ligações de 
hidrogênio e posterior desnaturação, configurando 
assim um processo irreversível. 

 
Figura 1. Número de ligações intermoleculares de 
hidrogênio (peptídeo-água), ao longo da simulação 

para (PPG5)4 modelo(a) e PPG5 tripla hélice (b). 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
                                              
 
Figura 2. (PPG5)4 modelo(a) e  PPG5 tripla hélice (b). 

Antes e após o aquecimento, respectivamente. 
 
Em ambas as simulações as estruturas tomaram 
forma de novelo após aquecimento perdendo sua 
estrutura original. 

Conclusões 

As simulações dos oligopeptídeo modelo de 
colágeno PPG5, realizadas com taxas de 
aquecimento lento mostraram uma transição 
abrupta, parcialmente reversível em alguns casos, 
no número de ligações de hidrogênio, a qual pode 
ser relacionada à transição de hidratação, 
experimentalmente detectada.. A estrutura inicial de 
hélice tripla mostrou desnaturação irreversível 
quando aquecida em temperaturas superiores a 
320K. Simulações com taxas de aquecimento ainda 
mais lentas (em andamento) são necessárias para 
uma descrição mais conclusiva. 
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