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Las globinas son una familia de hemoproteinas (proteinas que contienen un grupo hemo en
su estructura) de gran importancia. Entre ellas se encuentran la hemoglobina y la
mioglobina. Pero las globinas no estan presentes solamente en mamiferos, sino en todo tipo
de organismos. En particular, en plantas fueron descriptas distintas globinas que tienen
diversas funciones, como transportar vy
almacenar oxigeno, participar del proceso de
fijacion del nitrégeno, entre otras.

El hierro del grupo hemo en las globinas puede
encontrarse en estado de oxidacion +2 y +3, y
ademas presentarse en las formas
pentacoordinadas (es decir con una posiciéon de
coordinacion libre para unir un ligando externo,
por ejemplo el O2) o hexacoordinadas, con un
aminoacido de la proteina ocupando el sexto
sitio de coordinacion. Es entonces muy
importante el estudio de este equilibrio (6c<-
>5¢) como regulador de la funcién proteica.

En este proyecto nos proponemos estudiar un
grupo de globinas de una planta llamada Lotus japonicus, estudiadas por colaboradores de
la ciudad de Zaragoza (Espafa). Esta globina presenta un comportamiento atipico en
relacion al equilibrio de hexacoordinacion, en relacion a proteinas similares. La misma se
encuentra en estado pentacoordinado, mientras que la mayoria de su familia son
hexacoordinadas.

Nos proponemos, utilizando simulaciones de dinamica molecular clasica, determinar las
caracteristicas que presenta esta proteina para mostrar este comportamiento atipico frente
al equilibrio 6¢/5¢, y determinar aminoacidos clave que puedan estan involucrados en su
regulacién. Esto nos permitira sugerir la realizacion de mutantes puntuales en la proteina,
gue podran ser estudiadas tanto a través de simulaciones como de manera experimental
por nuestros colaboradores. Durante este proyecto se aprenderd el uso de linux, la
manipulacion y visualizacion de estructuras de proteinas, a realizar célculos de dinamica
molecular en el centro de cédmputos de nuestra facultad, y a analizar los datos obtenidos.
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