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Introducao \

Desenvolver materiais para auxiliar a regene-
ragao de tecidos € um grande desafio para a ciéncia
dos materiais aplicada & medicina’. Nestes sistemas
€ crucial a compreensdo do mecanismo de adeséao
do material as células. Atualmente, porém, ainda
sdo necessarios estudos preliminares com sistemas
modelo, como hidrogéis contendo apenas colageno.

Um sistema modelo deste tipo é a solugao
aquosa de oligopeptideos de (L-Prolil-L-Prolilglicil),,
que exibem transicdo de hélice tripla para novelo
quando n > 9. Oligopeptideos com n=5 (PPG5),
contudo, apresentam também comportamento
anémalo®®*,  caracterizado por uma mudanca
brusca no numero de moléculas de aguas de
hidratagdo na temperatura préoxima dos 30 °C. As
propriedades microscoépicas deste sistema, contudo,
ainda ndo estdo muito compreendidas, razédo pela
qual a simulagdo computacional® pode fornecer
importantes informagdes.

Resultados e Discussao |

O pacote GROMACS® foi empregado, com
interagoes intermoleculares descritas pelo campo de
forca de GROMOS 53A6 para PPGs fripla hélice
(TH), e para o PPGs construido com o VegaZZ 8 foi
utilizado o campo de forga Amber. Ambas estruturas
foram solvatadas adicionando moléculas de agua.

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

Na figura 1. sdo mostradas a variagdo do ndmero
de ligagbes de hidrogénio intermoleculares para os
respectivos sistemas. No primeiro caso, & possivel
concluir que o processo é parcialmente reversivel, ja
no segundo ha uma queda continua das ligagdes de
hidrogénio e posterior desnaturagédo, configurando
assim um processo irreversivel.
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Figura 1. Numero de ligagoes intermoleculares de
hidrogénio (peptideo-agua), ao longo da simulagéo

para (PPGs), modelo(a) e PPGstripla hélice (b).
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Figura 2. (PPGs), modelo(a) e PPGs tripla hélice (b).
Antes e apds o aquecimento, respectivamente.

Em ambas as simulagbes as estruturas tomaram
forma de novelo apés aquecimento perdendo sua
estrutura original.

Conclusoes |
As simulagdes dos oligopeptideo modelo de
colageno PPG5, realizadas com taxas de
aquecimento lento mostraram uma transigio

abrupta, parcialmente reversivel em alguns casos,
no numero de ligagcdes de hidrogénio, a qual pode
ser relacionada a transicdo de hidratacéo,
experimentalmente detectada.. A estrutura inicial de
hélice tripla mostrou desnaturagao irreversivel
quando aquecida em temperaturas superiores a
320K. Simulagdes com taxas de aquecimento ainda
mais lentas (em andamento) sdo necessarias para
uma descrigdo mais conclusiva.
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