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Este trabalho consiste no estudo, através do método de Dindmica Molecular, dos efeitos das
interagdes intra e intermoleculares de solugdes aquosas de oligoalaninas (A, AA e AAAA) em
suas propriedades estruturais e dindmicas observaveis experimentalmente. Exemplo da
relevancia deste assunto € a conexdo entre o processo de desnaturagcdo e os segmentos
protéicos formados por uma seqiéncia de aminoacidos repetidos. Ainda, peptideos tém sido
um constante recurso adotado no estudo do enovelamento protéico para substituir a simulagéo
de proteinas, de alto custo computacional. Foram, entdo, construidos sistemas de solugbes
aquosas de A, AA e AAAA, alterando e fixando fatores como concentracdo molar, massa total e
propriedade anfotérica do soluto. Analises conformacionais e de estatistica de ligagdes de
hidrogénio (LH) foram uteis para explicar detalhes das curvas de fungdo de correlagéo
reorientacional e os respectivos valores de tempo de reorientagdo, analogo aproximado do
tempo de relaxagao dielétrica. Uma das conclusdes € a de que massa molecular, volume,
momento de dipolo do soluto e, principalmente, numero de LH com moléculas de agua devem

ser considerados em conjunto para interpretar as propriedades dindmicas destas solugdes.
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