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ESTUDO CONFORMACIONAL DE OLIGOMEROS DE MELANINA UTILIZANDO INTERFACES
GRAFICAS PARA O MOPAC (PROGRAMA CHEM2PAC)

Daniel Sarmento Abrah&o (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Douglas Soares Galvao (Orientador),
Instituto de Fisica "Gleb Wataghin" - IFGW, UNICAMP

A sintese de melanina nos seres vivos e a propria melanina — sua estrutura e sua massa molar —
sdo, apesar de bem estudadas, ainda questdes ndo completamente compreendidas. Isso é devido
a sua natureza fisico-quimica: altamente insolGvel, com massa molecular alta e, além disso, é dificil
separa-la dos outros componentes celulares do tecido onde ela ocorre. Esse projeto visou dar
continuidade ao projeto de mesmo nome, iniciado ha dois anos, que consiste em utilizar o
processo tedrico para investigar modelos estruturais para a melanina (no caso, do tipo
eumelanina), e confrontar com os dados experimentais disponiveis, como raios-x, por exemplo. O
projeto Chem2Pac, idealizado e executado por Marcio Cyrillo, tinha como objetivo fornecer um
pacote de buscas conformacionais completo e de uso facil e, até certo ponto, intuitivo e foi
construido para facilitar essa busca, dando uma interface grafica amigavel a pacotes decalculos
guanticos, como o MOPAC e a outros programas Uteis, tornando-se uma poderosa ferramenta de
pesquisa. Nesse projeto de iniciacdo cientifica o Chem2Pac foi reconstruido para remover
incompatibilidades com os novos sistemas operaionais e foi adicionada documentagcdo para

suporte e utilizando o programa, foi feita uma busca conformacional teérica da eumalanina.
Melaninas - Simulagdo - MOPAC
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