
DESIR		
Deposizioni	per	ElectroSpray	Ioniza3on	e	biosensoRi		

Kick-off	Mee+ng	
Montelibre2	12	Se6embre	2018		

Studio	computazionale	dell’interazione	enzima-solvente	ed	
enzima-supporto	



Unità	di	Ricerca	del	WP2	
(Studio	computazionale	dell’interazione	enzima-solvente	ed	enzima-supporto)	

	



Obbie7vi	del	WP2	

Studio	con	risoluzione	atomico/molecolare	delle	varie	fasi	della	deposizione	
ESD.	
	

✓ Effe6o	dell’idratazione	sulla	stru6ura	e	sull’a2vità	della	laccasi.	
	
✓ Interazione,	in	assenza	e	presenza	di	acqua,		della	laccasi	con	suppor+	

solidi	per	biosensori.	
	
✓ Razionalizzare	i	parametri	chiave	per	migliorare,	sulla	base	dei	calcoli	

teorici,	la	deposizione	di	laccasi	su	supporto	solido.	
	
	



A=vità	2.1 		
Scelta	e	sviluppo	delle	metodologie	computazionali.	
	
	
A=vità	2.2		
Studio	 dell’	 interazione	 enzima-solvente	 e	 confronto	 della	
stru6ura	molecolare	dell’enzima	in	fase	liquida	e	gassosa.	
	
	
A=vità	2.3 		
Studio	 dell’	 interfaccia	 enzima/supporto	 nei	 sistemi	 di	
interesse	del	proge6o.	

WP2	De9ails	

(Mese	1-	Mese	6)	

(Mese	7-	Mese	15)	

(Mese	13-	Mese	26)	

A.2.1	

A.2.2	

A.2.3	



A=vità	2.1			
Scelta	e	sviluppo	delle	metodologie	computazionali	

Studio	del	sistema	
molecolare	a6raverso	un	

modello	

Esperimento	ESD	

Chimica	Computazionale	
	
Biofisica	Computazionale	



A=vità	2.1			
Scelta	e	sviluppo	delle	metodologie	computazionali	

✓ Scelta	di	un	appropriato	force	field	
	(GROMOS	(G53A6),	OPLS-AA/L,	CHARMM) 		

	

✓ Scelta	dei	parametri	per	le	simulazioni	di	dinamica	
molecolare.	

	

✓ Validazione	della	metodologia	scelta.	
	
	

Proteine	scelte	per	lo	studio:	

-	Cytocromo	C	

-	Laccasi	
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Citocromo	C	 Laccasi	



A=vità	2.1			
Scelta	e	sviluppo	delle	metodologie	computazionali	

Citocromo	C		
(1AKK.pdb,	104	aminoacidi)	

Laccasi	
(2HZH.pdb,	499	aminoacidi)	



A=vità	2.1			
Scelta	e	sviluppo	delle	metodologie	computazionali	

Cu2+	
(T1)	

Cu2+	
(T3)	Cu2+	

(T2)	



A=vità	2.2			
Studio	dell’	interazione	enzima-solvente	e	confronto	della	struEura	molecolare	
dell’enzima	in	fase	liquida	e	gassosa	

✓ Valutazione		dell’effe6o	dell’idratazione	sulla	
stru6ura,		dinamica	e	funzionalità	dell’enzima	

Laccasi	in	bulk	 Spessore	dello	strato	di	acqua	

6.0	Å	 3.0	Å	 0.0	Å	



A=vità	2.3			
Studio	dell’	interfaccia	enzima/supporto	nei	sistemi	di	interesse	del	progeEo.	
	

✓ Interazione	laccasi	con	suppor+	solidi	in	assenza	di	acqua	
	(mica,	grafene,	ossido	di	grafene)	

	

✓ Interazione	laccasi	con	suppor+	solidi	in	presenza	di	acqua	
		

✓ Confronto	con	i	da+	sperimentali.	
	



Le	simulazioni	di	dinamica	molecolare	verranno	effe6uate	su	una	worksta+on	

appositamente	acquistata	e	dedicata	al	proge6o.	

WorkstaNon	HP	Z6	
CPU:	1	CPU	da	96	GB	(3x32GB)	
GPU:	NVIDIA	Quadro	P5000	16	GB	
	

WP2	FaciliNes	


