ANALISE ESTRUTURAL DA TWINFILINA LIGADA A UM
MONOMERO DE ACTINA.
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l.Introducao Nos anos de 1980 diversas proteinas com atividade de
despolimerizacao de actinia(ADF), tiveram suas atividades identificadas em
diversos vertebrados, de acordo com diversos autores da drea a despolimerizacao
€ de acordo com o peso, se caso seu peso estiver em um determinado intervalo de
19 kDa, sao conhecidos por pertencer essa familia dos ADF, que possuem
caracteristicas especificas dessa grande familia das Cofilinas, tais como a
formacao de filamentos com a actinia. 2.[JObjetivos Com a utilizacao de softwares,
realizar a analise estrutural das proteinas por meio de calculos com base na teoria
funcional da densidade, para assim determinar a energia de interacao entre
fragmentos da proteina com o intuito de determinar alguma nova interacao entre a
Twinfilina e actinia, ou algum comportamento ainda nao identificado entre essas
duas proteinas. 3.[[Métodos Apds o download do pdb, foram feitas suas correcoes
pelo Swiss PDB Viewer, foi iniciado também a correcao de PH da proteina pelo seu
prop pka, onde manualmente foram feitas as correcdes necessarias. Logo foi
iniciado o processo de recorte MFCC, onde com um script do programa é realizado
um recorte de fragmentos da proteina de interesse, e apds esse procedimento é
realizado o calculo quantico, utilizando-se o método de DFT com o modulo DMOL3,
onde foram obtidos os valores das energias de interacao entre cada um dos
residuos que se encontrava a um raio de 8A da cadeia A (actinia) e de 10A da
cadeia B (Twinfilina), com tais resultados foram analisados os residuos de maior
significancia energética. 4.[JResultados Com esse método, foi possivel a
identificacao dos residuos que possuiam maior interacao entre as duas proteinas,
foram montados graficos com os resultados obtidos. Como também foram
montadas figuras dos residous.
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