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  Proteínas termoestáveis provenientes 

de outros organismos  

 Taq Polimerase 

  Dependência de encontrar 

homólogos 

termorresistentes 

 

  Técnicas de obtenção 

alternativos 
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2. Objetivos 

  Principais objetivos deste 

trabalho: 

 

  Desenvolver um 

protocolo de análise de 

desnaturação virtual de 

proteínas  

 
  Analisar pontos 

específicos de 

desnaturação, a fim de 

prever e implementar 

mutações que os tornem 

mais termoestáveis  
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testes 
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  Escolha de uma proteína modelo para execução dos 

testes 

 Subtilisina de Bacillus subtilis (3WHI) 

 
 

 

3. Métodos 

Campo de força 
GROMOS 54a7 

Abraham, et al. GROMACS: High performance molecular simulations through multi-level parallelism from laptops to 

supercomputers,(2015) SoftwareX 1-2 19-25 
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  Dinâmicas a 300K e 373K tiveram pouca variação 

 

  Visível diferença entre o modelo a 473K e as demais 

 

  Forte indício de desnaturação da proteína 
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5. Conclusões 
  Com os dados obtidos a 

partir das análises conclui-

se que: 

 

 Temperaturas 

elevadas são 

necessárias para a 

clara visualização de 

desnaturação 
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   Foi possível identificar 

pontos de provável 

desnaturação 

 

  Mais análises e testes 

com outros modelos 

serão necessárias para 

estabelecer um protocolo 

eficiente e funcional 

 

 

  Com os dados obtidos a 

partir das análises conclui-

se que: 

 

 Temperaturas 
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necessárias para a 

clara visualização de 

desnaturação 
 



  Analisar a matriz de distância interatômicas (Alterações pontuais) 

 

  Finalizar o protocolo para implementar mutações nos modelos 

 

 
  

6. Perpectivas 

Entrada: 

Estrutura da 
proteína 

Dinâmica 
molecular a 
temperatura 

elevada 

Identificação 
de pontos de 
desnaturação 

If homólogos: 

Mutações 
guiadas pelo 

homólogo 

Else:  

Mutações entre 
resíduos de 

propriedaes fisico-
químicas semelhantes 

Teste de 
qualidade dos 

modelos obtidos 

 

 

If melhora da 
termoestabilidade: 

Armazena-se o 
modelo 

Else: 
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