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ESTRUCTURA DE LAS PROTEINAS
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Estudio estructural de aminoacidos.

Aminoacido en forma de dipéptido Sistema a estudiar

Conformacion del enlace peptidico
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Estudio conformacional de dipéptidos

Busqueda conformacional sistematica

Weighted Histogram Analysis Method
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N° simulaciones independientes

20 aminoacidos x 36 x 36 = 25920 calculos

Dinamica Molecular ~ 10 ns por cada punto. W(p,p) = -kgT InP (¢,3)



Estrategia de calculo.

peneracion de Inputs. liome Plataforma GRID (Simulaciones) Plataforma Home (Analisis)

wrapper

unzip

grompp wrapper

mdrun Sostout
ostOu

2Ip WHAM

Input : 37 ficheros ~800Kb

o Output : 28 ficheros ~2Mb

RAM < 200Mb
t (run) ~ 4 horas

N ~ 30000




Resultados: conformacion “y” de Alanina

Mapas Ramachandran ,
Calculos

Mecano-cuanticos

Calculadas PN

Experimentales




Resultados: Conformaciones de Dipéptidos

Contraste con los datos
Experimentales

|I| Discrepancia con los mapas de proteinas

100

Sin embargo:
Acuerdo muy satisfactorio con datos RMN en
dipeptidos publicados en 2011.




Conclusiones y perspectivas

El GRID es una plataforma eficaz para calculo distribuido en
aplicaciones cientificas disenadas con esa estructura de
computacion.

El muestreo significativo del espacio conformacional de
dipéeptidos es un ejemplo exitoso de aplicacion distribuida.

Los mapas obtenidos estan siendo usados como input para la
simulacion del plegamiento de neuropéptidos y pequenas
proteinas mediante métodos montecarlo.
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