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» Dependéncia de encontrar
homologos
termorresistentes

» Técnicas de obtencéao
alternativos
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» Principais objetivos deste
trabalho:

» Desenvolver um
protocolo de analise de
desnaturacao virtual de
proteinas

2. Objetivos

» Analisar pontos
especificos de
desnaturacao, a fim de
prever e implementar
mutacdes que os tornem
mais termoestaveis
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Etapa de solvatacao, Execucao da

neutralizacdo e dindmica por 5ns
» equilibracdo

» Dinamicas realizadas em triplicata
» Analises dos dados gerados buscando padrdes de
desnaturacao

» RMSD, RMSF, DSSP, Mapas de Contatos
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» Dinamicas a 300K e 373K tiveram pouca variacao

» Visivel diferenca entre o modelo a 473K e as demais

» Forte indicio de desnaturacao da proteina
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5. Conclusoes

» Foi possivel identificar
pontos de provavel
desnaturacao

» Mais analises e testes
com outros modelos
Serao necessarias para
estabelecer um protocolo
eficiente e funcional



6. Perpectivas

» Analisar a matriz de distancia interatdmicas (Alteracdes pontuais)

» Finalizar o protocolo para implementar mutacdes nos modelos

Entrada: | Else: Teste de

Mutagbes entre qualidade dos

Estrutura da residuos de modelos obtidos
propriedaes fisico-

protel'na guimicas semelhantes

Dinamica . Y If melhora da
molecular a If homologos: termoestabilidade:

temperatura Mutacoes Armazena-se o

guiadas pelo modelo
elevada homologo

|dentificac&o
de pontos de
desnaturacao
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