et,SO Re -91

<
"*'9 %

§ )
S B RECIFE™,
> B FISIC o
© 2019 it &
*@ P_l:, a2

/f

E’Ja epQQ

V CONGRESSO REGIONAL DA

SOCIEDADE BRASILEIRA DE BIOFisICA »

g"\// SBBf

EFEITO DE REGULACAO DE CARGAS NOS POTENCIAIS DE INTERACAO DE
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RESUMO

A Regulacdo de cargas de proteinas é um assunto que esta sendo
muito estudado por varios grupos de pesquisas ao redor do mundo.
A principal ideia desta metodologia desenvolvida nos anos 50 é
considerar uma eventual flutuacdo no valor das cargas na
superficie proteica, gerando uma distribuic 40 de cargas nao
constante neste ensemble. Esta distribuicao pode ser afetada pela
presenca de uma outras macromoléculas, como proteinas e
polimeros, ou mesmo devido a mudancas no meio, como adic&o
de sais na solucao ou variacao de pH. Em varios estudos, como por
exemplo analise do potencial de interacao de proteinas a partir de
dados de espalhamento de raio-X a baixos angulos (SAXS, do inglés
Small Angle X-ray Scattering ), as cargas superficiais das
proteinas sdo consideradas constantes a um pH fixo. O intuito
desse projeto de pesquisa é observar os efeitos de regulacdo
de cargas a partir dos potenciais de interacao proteina-proteina,
utilizando a técnica de SAXS. A partir dos dados de SAXS é possivel
obter informacgdes estruturais sobre a proteina, como: massa
molecular, raio de giro, fator de forma, P (q) e também
informacdes de como a proteina interage com outras em solucéo,
dada pela funcao de interferéncia, S(q). A funcédo de interferéncia
estd relacionado com a transformada de Fourier da funcao de
correlac,ao total h(r), (= g(r) - 1), sendo g(r) a funcao de
distribuicdo radial, que da a probabilidade de encontrar uma

particula a uma distancia r, de uma particula de referéncia. Vale
salientar que a funcdo h(r) pode ser obtida através da
resolucdao da equacao de Orstein- Zernike. Neste projeto de
pesquisa escolhemos a relacao de fechamento RPA (do inglés,
Random Phase Approximation). Nesta relacao de fechamento, o
potencial total de interacdo entre as proteinas é dividido em
duas contribuicdes: Potencial de referéncia, dado pelo
potencial de esfera dura; Potencial de perturbacao, dado pelos
potenciais Coulombiano, Potencial de Kirkwood (vindo da teoria de
regulacdo de cargas) e potencial atrativo tipo Yukawa. Foram
feitos simulacbes para Albumina de Soro Bovina e Lisozima e
comparados com medidas experimentais. Para a primeira, o
termo de regulacdo de carga nao influenciou de maneira
significativa o potencial atrativo (tipo Yukawa). Para pH’s 4 e
5, por exemplo, apesar da inclusdo do termo de variancia da
carga, o valor do potencial no contato, J (kB T ), ndo teve seu
valor alterado. Ja para a Lisozima, nos pH’s perto do ponto
isoelétrico (pl), o potencial no contato teve seu valor diminuido,
mostrando assim que a regulacao de cargas € um fator importante
para essa proteina. Devido a esses resultados, sera testado a
hipotese da regulacdao de cargas ser mais evidente para proteinas
de menor tamanho. Para isso, sera utilizado a proteina Citocromo
C de coracao de boi.
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