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Resumo: Proteinas sao os blocos construtores e as unidades funcionais de todos os
sistemas biolégicos, desempenhando funcdes as mais importantes. Ha 20
aminoacidos naturais que a natureza usa para “fabricar” proteinas, os quais
diferem-se entre si quanto ao tamanho e outras propriedades fisicas e quimicas.
Mas, a diferenca mais importante entre eles, no que diz respeito a determinacao da
estrutura da proteina, é sua hidrofobicidade. Uma cadeia de proteina aberta, sob
condicoes fisiologicas, se dobrara em uma configuracdo tridimensional para
desenvolver sua funcdo, a qual é chamada de o estado nativo. Para proteinas
globulares de dominio simples, o comprimento da cadeia é da ordem de 100
aminoacidos. A maioria das proteinas globulares de dominio simples solivel em
agua é muito compacta, com uma forma aproximadamente arredondada. Um dos
principais objetivos do problema de dobramento de proteinas é predizer a
estrutura dobrada tridimensional para uma dada sequéncia de aminoacidos. E
claro que parametros ambientes de carater fisico ou fisico-quimico (como a
temperatura e o pH) irao definir se uma dada proteina estara dobrada ou
desdobrada. Contudo, a forca hidrofébica é a forca diretora essencial no processo
de dobramento terciario [1]. A estrutura dobrada de uma proteina funcional é
termodinamicamente estavel sob condicoes fisiolégicas. Entretanto, mesmo uma
pequena mudanca das condicoes ambientes, tais como, temperatura e pH, podera
desestabilizar a fase dobrada. A desestabilizacao efetivamente torna a contribuicao
entropica a energia livre dominante relativamente a contribuicdo energética
levando ao decaimento do seu niicleo hidrofébico. Isso ndo necessariamente
significa um desdobramento globular da proteina de imediato. Uma fase
conformacional intermediaria compacta podera permanecer estavel. Veremos em
seguida que o estudo e a compreensao do comportamento estrutural e as transicoes
conformacionais experimentadas por polimeros e proteinas tém atraido cada vez
mais atencao da comunidade cientifica nas ultimas décadas, pela sua relevancia
cientifica e tecnolégica. Tomemos o caso relevante de polimeros de pequenos
comprimentos [2, 3]. Com a introducdo e consequente disponibilizacao de técnicas
experimentais de alta resolucao e a demanda pela nanofabricacdao de aplicacoes
moleculares, a investigacdo das propriedades estruturais de peptideos sintéticos
quando ancorados em substratos (metalicos ou semicondutores) tem permitido o
projeto e aplicacdo de nanodispositivos hibridos [2]. Outro campo fascinante diz
respeito ao estudo de fases conformacionais induzidas por nanofios ultra-finos
atrativos, isto é, substratos com topologia unidimensional [3]. Em todos os casos,
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contudo, modelos simplificados de polimeros ou proteinas sao utilizados. Os
chamados modelos de granulacao grosseira (coarsed-grained models) sao
empregados desde que transicoes conformacionais acompanhando processos de
estruturacao molecular exibem similaridades com transicoes de fase
termodinamicas e, com isso, deve ser possivel caracteriza-las por meio de um
conjunto fortemente reduzido de graus de liberdade efetivos. Uma vez que a
caracterizacao de macroestados conformacionais por espacos de parametros de
baixissima dimensao é possivel, sao introduzidas subestruturas de granulacao
grosseira. Nos tratamentos mais simples, apenas dois tipos de aminoacidos sao
intoduzidos: residuos hidrofébicos e residuos polares. Simulacoes de Monte Carlo
tém sido empregadas a heteropolimeros hidrofébico-polar de modo a investigar
transicoes conformacionais [4] e de modo a obter-se o diagrama de fases
estruturais do polimero sob diferentes condicoes [2, 3]. Simulacoes de Monte
Carlo-Metropolis simplesmente nao sao algoritmicamente eficientes para se obter
uma amostragem abrangente do espaco configuracional. Logo, técnicas de
ensemble generalizado, como, por exemplo, temperamento paralelo, abordagem
multicanonica, e Wang-Landau tém sido extensivamente usadas com esse
propésito. Neste trabalho, pretende-se discutir e aplicar esses diferentes métodos
com o objetivo de se comparar sua eficiéncia. Para isso, aplicaremos os diferentes
meétodos de ensemble generalizado a um homopolimero de granulacao grosseira de
diferentes comprimentos. Um parametro para medir a eficiéncia da amostragem
sera introduzido, o qual levara em consideracao tanto o espaco configuracional
varrido durante a simulacdo quanto o tempo de computacae. Em todos os casos,
quantidades de flutuacdao, como o calor especifico, serao plotadas contra a
temperatura, pois sinalizam relevantes transicoes conformacionais experimentadas
pelo polimero. Um tal estudo é extremamente importante devido ao fato de que
simulacdes computacionais de sistemas poliméricos possuem um custo
simulacional nao trivial, mesmo levando em conta um aumento das capacidades
computacionais ano apés ano. Assim, determinar a eficiencia dos diferentes
meétodos de ensemble generalizados atualmente disponiveis permite a comunidade
cientifica discernir entre os melhores métodos simulacionais presentes e,
possivelmente, atuar como catalizador para que novos e mais eficientes métodos
possam vir a ser projetados.
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