$ %, EFECTOS DE CONFINAMIENTO EN LA DIMERIZACION
§, ¢  DE PROTEINAS CON ESTRUCTURA CUATERNARIA
o Um §f’ UNIVERSIDAD
W3S C. A. Dicu Gohoreanu y A. Rey Gayo.* COMI:HD{;EENSE
Departamento de Quimica Fisica. Facultad de Ciencias Quimicas UCM.
1. OBJETIVO 3. MODELO DE REPRESENTACION Y POTENCIAL

Estudio del proceso de plegamiento de proteinas con estructura Modelo de grano grueso en el que se representan todos los atomos de
cuaternaria en entornos confinados utilizando un meétodo de un mismo aminoacido como un unico centro de interaccion [1]. Entre

simulacion molecular. cada par de centros de interaccion en contacto en la estructura nativa, se

2.

Metodo de Monte Carlo combinado con la técnica de parallel
tempering para explorar el espacio de conformaciones de las
proteinas. Cada una de estas configuraciones tiene una probabilidad

ha definido un potencial atractivo de tipo Go [2]. El disolvente se considera
implicito mediante una representacion de campo medio.
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4. RESULTADOS

4.1. Dimero de la capside del virus MS2 Curvas de capacidad calorifica. 4.2. Complejo barnasa-barstar
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5. CONCLUSIONES
El confinamiento desplaza los maximos de las curvas de capacidad calorifica hacia temperaturas mayores.

La proteina del dimero de la capside del virus MS2 presenta una transicion del plegamiento de dos estados. Las cadenas adquieren su estructura

terciaria mientras se produce el ensamblado de la estructura cuaternaria. Este comportamiento es tipico para proteinas con un alto porcentaje de
contactos nativos intercatenarios.

El complejo barnasa-barstar muestra una transicion del plegamiento de al menos cuatro estados. Primero se pliega parcialmente la cadena 1, y
solo cuando la cadena 2 comienza a plegarse, esta completa su plegamiento a la vez que se adquiere la estructura cuaternaria de la proteina. Este

comportamiento es tipico para proteinas con un bajo porcentaje de contactos intercatenarios. Ambos resultados concuerdan con los datos
experimentales [3, 4].
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