Analise de Padroes Gradientes de Cadeias Moleculares Simuladas
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Resumo

A Andlise de Padrées Gradiente (GPA) [2,3,4] foi
aplicada pela primeira vez em cadeias moleculares
simuladas (usando o modelo de Fujiwara-Sato [1]) com o
objetivo de caracterizar pequenas quebras de simetria e
desordem de fase impostas por flutuagées térmicas. O
efeito das flutuagoes térmicas ¢é simulado através do
aquecimento da temperatura do banho em que as
moléculas estdo imersas (que pode variar de 0 a 400 K). O
proposito desse trabalho é mostrar que o pardmetro de
Rigidez Assimétrica (R4) obtido através da temperatura do
banho, da distincia da cadeia central (raio de aspecto, I')
e do valor adimensional de F, dado pelo uso da GPA, ¢
sensivel as variagoes do modelo. Para finalizar,
discutimos essas simulacgoes, as andlises e os resultados
levando em consideragdo efeitos do campo gravitacional.

1. Introducio

A formacdo estrutural de uma cadeia de moléculas é
investigada por meio de simula¢des de dindmica molecular
no modelo de Fujiwara-Sato [1]. Nesse modelo ¢
observado que a partir de altas temperaturas e passando

por um resfriamento, as cadeias que apresentavam uma
configuracdo inicial randémica tendem a uma
configuracdo final ordenada. Além disso, as cadeias mais
proximas do centro atingem essa ordenagdo mais
rapidamente. Esse modelo sera descrito na secdo 2.

Com a aplicagdo da GPA nos dados do modelo,
deduzimos um parametro que ¢ sensivel aos padrdes
observados. O método de GPA, sua aplicagdo no modelo e
o parametro deduzido sdo descritos na se¢cdo 3. Os
resultados e a discussdo sobre mnovos estudos sdo
apresentados, respectivamente, nas segdes 4 € 5.

2. O Modelo de Fujiwara-Sato

O modelo de Fujiwara-Sato [1] consiste de 100 cadeias,
cada uma com 20 elementos CH,. Essas 100 cadeias sido
dispostas como uma cadeia central e um conjunto de
cadeias secundarias interagindo através de potenciais
ligados e potenciais ndo-ligados. Os potenciais ligados sdo
os potenciais de estiramento, dobramento ¢ de tor¢do. Os
potenciais ndo-ligados sdo devidos a forga molecular de
Van der Waals cujo potencial principal é o de Lennard-
Jones.

Com a interagdo desse sistema teremos o tempo de
oscilacdo que ¢ devido principalmente ao potencial de


mailto:qian@amath.washington.edu

Lennard-Jones. Esse tempo de oscilagdo, ou seja, da
flutuagdo local do sistema, ¢ dado pela seguinte expressao:
Ty = 21T [(Iki )" + Ay (1)
com
Ai,j =R. ki,j (2)
onde
I é 0o momento de inércia do sistema
kijsdo os termos do potencial de Lennard-Jones
Aij é um termo relacionado a rigidez da cadeia que
também depende da forca de Van der Waals
A Figura 1 mostra um exemplo da evolucao do sistema
na qual a escala de tempo ¢ dada em pico-segundos. E
possivel observar que no inicio temos uma mistura
randomica dessas cadeias que tende a padrdes bem
ordenados no final.

t = 200 ps

t = 2000 ps

60°  120°  180°
Figura 1. Configuracdes de 100 pequenas cadeias
para T=400 K em varios tempos t=1, 200, 300 e 2000 ps

Conforme Fujiwara-Sato [1], a rigidez global da cadeia
¢ inversamente proporcional a temperatura do banho e
inversamente proporcional ao raio de aspecto, ou seja, as
escalas mais proximas da cadeia central sdo mais rigidas e
as escalas mais distantes da cadeia central sdo menos
rigidas.
R~T'. T 3)

3. Metodologia (GPA —> MFS)

Descreveremos a seguir os procedimentos realizados
para aplicar a Andlise Padrdo de Gradientes (GPA) no
modelo de Fujiwara-Sato (MFS).

3.1. Analise de Padroes Gradientes

O  operador AAF (Asymmetric ~ Amplitude
Fragmentation) é a técnica utilizada para caracterizar a
relaxacdo do sistema.

O operador AAF calcula o grau de quebras de simetria
presentes no campo gradiente de uma matriz, dois vetores

de VE sdo chamados vetorialmente simétricos se possuem
0 mesmo médulo e orientagdes opostas.

O grau de fragmentagdo assimétrica de VE é medido
pelo parametro F, por meio dos seguintes passos:
1. E construido o gradiente da matriz M, com V vetores,
caracterizando a variagdo espacial de intensidade pixel a
pixel;
2. Todos os pares de vetores simétricos sdo removidos,
permanecendo apenas o campo gradiente assimétrico. Esse
campo gradiente assimétrico de M sera transformado num
campo escalar, onde cada ponto nesse escalar corresponde
ao ponto médio de cada vetor;
3. O terceiro passo é construir o campo de Triangulagdo
de Delaunay do campo escalar. Esse campo vai conter
uma quantidade L de pontos e uma quantidade I de linhas
de conexdo, fornecendo o total de lados dos triangulos.

O parametro de fragmentagdo assimétrica ¢ dado pela
seguinte equacio:

F, = @

respeitando a restrigdo [ > L.

3.2. Mapeamento de secio reta da cadeia em
grade densa de flutuagoes

Para estudarmos os padrdes dessa evolu¢do dindmica,
que ¢ apresentada em 3 dimensdes, com GPA que trabalha
em 2 dimensdes, ¢ necessario fazer o mapeamento da
secdo reta da cadeia no que chamamos de grade densa de
flutuagdes. Para isso é escolhida uma segdo reta central do
sistema que contém informagdo sobre essas flutuagoes. A
partir dessa se¢do reta ¢ montada uma matriz densa que ira
mapear o continuo desse campo em uma superficie onde
podemos analisar quais sdo as amplitudes ligadas a cada
ponto. As etapas desse mapeamento podem ser
exemplificadas pelas Figuras 2, 3 e 4.

Figura 2. Cadeias de CH, interagindo
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Figura 3. Secio reta do modelo
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Figura 4. Campo das flutuacdes da rigidez da cadeia

3.3. Rigidez Assimétrica

Para analisarmos esse sistema de uma forma local,
estamos definindo o que chamamos de rigidez assimétrica,
que ¢ dada pela seguinte expressao.

Ra=T'.T". F4 Q)

O parametro de fragmentacdo assimétrica (Fn) ¢
calculado a partir do campo gradiente dessas matrizes e
apresenta uma sensibilidade as flutuagdes desse modelo.
Constatamos que dada uma temperatura constante e um
raio de aspecto constante, o F, e, conseqiientemente, a
Rigidez Assimétrica (R,) possui uma sensibilidade
bastante alta nas flutua¢des de fase, mddulo ¢ quebra de
simetria, como pode ser notado nos resultados
apresentados na Figura 5.

4. Resultados Preliminares

Nesses resultados estamos mostrando a aplicagdo dos
valores da rigidez assimétrica para diferentes raios de
aspecto. Podemos observar que os valores de R, registram
os decaimentos da rigidez com a distancia da cadeia
central e sua variabilidade local.
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Figura 5. Resultados de R, no tempo para diferentes
raios de aspecto

5. Conclusoes

A Rigidez Assimétrica (Rx) ¢ um parametro
extremamente sensivel, tanto a variacdo global da
flutuagdo (relaxacdo), quanto as suas variagdes locais em
termos de quebra de simetria.

Como existe variabilidade nessa rigidez, esse parametro
poderd ser sensivel a outros tipos de potenciais que
possam ser incluidos no sistema, como o potencial
gravitacional.

Nosso objetivo agora ¢ inserir o potencial gravitacional
e analisar alteragdes causadas no modelo, o que ¢
extremamente importante para o estudo do crescimento de
cristais de proteinas em condigdes de microgravidade.
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