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Se realiza una simulacion computaciona utilizando dindmica molecular de glicina zwitteridnica en

solucién a dos concentraciones diferentes: 0,17 M y 1,6 M. Se calculan las funciones de distribucion
radial de &tomos del solvente alrededor de los &omos de la glicina. Se estudia la estructura de hidratacion
mediante el andlisis de los puentes de hidrégeno y las modificaciones en la densidad del solvente en €l

entorno de esta Ultima molécula. El modelo de glicina analizado posee un comportamiento hidrofilico, y

su estructura interna mas estable es aquella en la cual los &omos O1, C1, C2 'y a menos un hidrégeno del
grupo NHj3 se encuentran en un plano. En el entorno de la glicina disminuye la estructuracién del solvente
en comparacion con lo que ocurre en regiones algjadas de esta molécula, dado que aumenta el porcentaje
de moléculas de agua que establecen s6lo un puente de hidrégeno, y disminuye el porcentaje
correspondiente a aquellas que establecen dos o tres entre si. Ademas, con aumento de la concentracién
de glicina se observa una disminucién del nimero de puentes de hidrégeno entre moléculas de agua en el

entorno de dicha molécula.

Molecular dynamics of a solution of zwitterionic glycine for two different concentrations: 0.17 M and 1.6
M was carried out. The radial distribution functions of solvent atoms around of glycine atoms are
calculated. The hydration structure by means of the analysis of the hydrogen bonds, and the modifications
in the solvent density in the environment of the glycine, were studied. The results agree with those of the
bibliography as for that the glycine possesses a hydrophilic behavior, and that its more stable internal
structure is that in the one which the atoms O1, C1, C2 and at least a hydrogen of the NH3 group arein a
plane. In comparison with what happens in the bulk of the solvent, the solvent structuring in the glycine
environment diminishes, increasing the proportion of water molecules that establish only one or two
hydrogen bonds, and diminishing those that establish two or three hydrogen bonds to each other. On the
other hand, it is observed that when the glycine concentration increases, the number of hydrogen bonds

between water molecules in the environment of that molecul e decreases.

l. INTRODUCCION

Laglicina es uno de los aminoéacidos que forman
las proteinas de los seres vivos. El conocimiento de la
interaccion entre el agua y los aminoécidos resulta
relevante pues | as propiedades funcionales y estructurales
de las proteinas dependen de la interaccion con este
solvente. Los aminoéacidos son noléculas bioquimicas
que contienen por 10 menos un grupo amino (-NH) y un
grupo carboxilo (-COOH). En solucién acuosa a pH
neutro 0 en medios cristalinos, los aminoéacidos adoptan
una estructura zwitterionica, constituyéndose a su vez en
iones amonio e iones carboxilato™™ . Por e contrario,
los aminoéacidos existen en su forma tautémera neutral en
lafase gaseosa AG)E)

La glicina forma parte de un conjunto de
moléculas que actian como efectores osmoticos,
componentes organicos que previenen modificaciones
estructurales en la cromatina intracelular inducidas por
cambios en la concentracién de iones organicos dentro de
la célula. La presencia de efectores osméticos resulta
determinante en algunos procesos de condensacion y
decondensacion in vivo del ADN. Ademas la glicina
participa de mecanismos de resistencia de algunas células
al estrés osmdtico.
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Romano y Clementi () estudiaron la interaccion
glicina — agua por el método de Monte Carlo. Utilizaron
modelos de glicina zwitteridnica y neutra a 0 K, sin
grados internos de libertad, rodeada por 200 moléculas de
agua a 300 K. Para e solvente utilizaron un modelo
desarrollado por Matsuoka et a. ®. Estos autores
encontraron dos regiones hidrofilicas en los extremos de
la molécula de glicina y una region hidrofébica central.
Ademas encontraron en su investigacion que laenergiade
interaccion entre la glicina zwiteridnica y € agua era
mayor que la energia de interaccién glicina neutra —

agua.
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Figura 1. Esquema delas estructuras moleculares de los
tautdmerosdela glicina.
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Watanabe et al. estudiaron la conformacion e
interaccion con el solvente de la glicina zwitteriénica en
solucién acuosa utilizando también el método de Monte
Carlo. La molécula de glicina se smulé en una celda
ctbica con 212 moléculas de agua TIP4P?, a 298 K. Los
autores analizaron las diferencias entre cuatro
conformaciones de la glicina, considerando para ello
diferentes valores en los angulos diedrosf y g, donde g es
el angulo entre los planos determinados por los aomos
NCC y CCO, y f es el angulo entre los planos
determinados por los &omos HNC y NCC. Las cuatro
configuraciones internas de la molécula de dlicina
estudiadas correspondieron a los valores de los angul osf
y g (0,90), (60,90), (0,0) y (60,0) respectivamente. Las
dos ultimas conformaciones indicadas resultaron las més
estables de acuerdo con el andlisis redlizado por los
autores.

Tufion et a. @ cacularon la energia de
activacion en la tautomerizacién de la glicina realizando
célculos de optimizacion geométrica utilizando la Teoria
del Funcional de la Densidad (DFT). En ese trabajo los
autores concluyen que la glicina en solucién se encuentra
fundamentalmente en un estado zwitterionico, tal cual
sugiere el resto de labibliografia

Chaudhari e a. 2 estudiaron los complejos
glicina— (H20)3 con las tres moléculas de agua ligadas a
grupo amino de la glicina, paralo cua utiliz la DFT. La
configuracién mas estable resultd con dos aguas ligadas a
los hidrogenos del grupo amino, donde la glicina actud
como donor en |os puentes de hidrégeno.

La bibliografia comentada no agota el conjunto
de estudios tedricos realizados sobre los efectos del
entorno en la estructura molecular de la
glicind®9I9AOANAS) 5o han comentado aqui los
trabajos mas afines a los resultados y objetivos de esta
investigacion.

Las técnicas ab initio utilizadas en la bibliografia
citada utilizan modelos donde s6lo aparece un pequefio
nimero de moléculas de agua, y €l resto del solvente se
simula con un modelo de continuo. Esta simplificacion
desprecia en gran medida los efectos de |a estructura del
solvente sobre la estructura de la glicina 'y, a su vez,
impide analizar las modificaciones que este aminoacido
produce sobre la propia estructura del agua. Sélo en €l
trabgjo de Watanabe et al.® se utiliza un modelo con
moléculas explicitas de solvente, aunque se consideran un
ndmero limitado de configuraciones internas de laglicina.

En este trabagjo se estudia la hidratacion y la
estructura interna de la glicina junto con las
modificaciones estructurales introducidas en el solvente
con el aumento en la concentracion de esa molécula,
utilizando dinamica molecular clasica (MD). Si bien la
técnica de MD utiliza modelos clasicos que resultan
simples comparados con los modelos cuénticos de las
técnicas ab initio, su menor costo computacional permite
incluir explicitamente mas moléculas de solvente y soluto,
y ademas considerar un nimero mayor de puntos del
espacio de configuraciones.

Il.METODO
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Funcion deinteraccion

Para la redizacion de la MD se utiliza €
software de simulacion GROMOS961?. La funcion de
interaccion utilizada es:

1

V(mr2,.m)= & =Kplb-bo2+ & > Kgla- qof?

enlaces? angulos

+ & le[x-xo]2+ & Kj[1+codn - d]
0s

diheimpr. 2 dihedr

& Lol )i celi. i)/ +Qiq1'/(4peoerrij)“g(1)
paregi, j)

El primer término representa una interaccion
elastica en un enlace covalente b, un potencial arménico
en e cua la minima energia se produce en b=k, y la
constante K, depende de cada enlace en particular. El
segundo término describe el movimiento angular (angulo
entre dos &omos con uno en el centro). Dos expresiones
se utilizan para describir las interacciones de angulo
diedro: un término arménico para angulos diedros x en los
cuales no esthd permitido redlizar transiciones, y un
término sinusoidal para los otros angulos diedros j , que
pueden rotar 360° arededor de s mismos. El dltimo
término es una suma sobre todos los pares de &omosy
representa la interaccion efectiva de atomos no ligados,
compuesta por la interacciéon de van der Waals y la de
Coulomb entre los atomos i y j con cargas G Y ¢ auna
distancia rjj. En las interacciones entre atomos no ligados
se utilizan radios de corte a partir de los cuales las
interacciones entre un a&omo y sus vecinos se desprecian
(Re y Ro). Paralainteraccion electrostética se utiliza a su
vez un radio de corte Rs a partir del cua se realiza una
correccion de las fuerzas utilizando un campo de reaccion
de Poisson-Boltzmann.

Modelo delamoléculadeglicinay del agua

Las coordenadas de la molécula de glicina
zwiteridnica se obtuvieron utilizando HY PERCHEM 29,
con los pardametros del potencia de interaccion
correspondientes a campo de fuerzas 43A1 de
GROMOS%. Un esguema de la glicina zwiteriénica
utilizada se muestraen laFigura 2.

o1
H1 .\
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N
H2 .7 H5
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Figura 2: Esquema dd modelo glicina utilizado con la
denominacion de cada atomo.

Las cargas parciales de los atomos de la glicina
se calcularon con e método AIM @Y (Atoms In
Molecules) utilizando e programa GAUSSIAN 2 con la
base HF/6-31G** (ver Tabla 1).
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Se utilizd un potencial de diedro impropio
actuando sobre los aomos C1, H4, H5, C2 para
mantenerlos en una configuracién tetraédrica entre si, y
otro potencial de diedro impropio para ubicar en un plano
alos &omos C1, C2, O1y O2. Por otro lado se incluy6 un
potencial de angulo diedro entre los atomos H1, N1, Cly
C2, correspondiente a una configuracion planar de
multiplicidad 3.

TABLA 1. CARGASDE LOSATOMOS DE GLICINA

Atomo | Cargale
N1 -0.8120
H1 0.4510
H2 0.4510
H3 0.4510
Cl -0.3416
H4 0.2440
H5 0.2440
C2 0.7230
Ol -0.6630
02 -0.7480

Se utiliz6 como solvente e modelo de molécula
de agua SPC/E ® cuya distancia H,, - O, esde0,1 nm, la
carga del Qy es —0,8476 ¢, la carga ddl H,, es0,4238 e, y
el angulo H-O-H 109,47°.

Procesos de simulacion

Se simularon dos sistemas por separado: el
sistema | con una molécula de glicinay 323 moléculas de
agua, y el sistemall con 125 moléculas de dlicinay 4416
moléculas de agua. El sistema | corresponde a una
concentracion de 0,17 M y e sistema Il a una
concentracion de 1,6 M. El sistema | resulta en realidad
una dilucién infinita, dado que la Unica molécula de
glicina presente no tiene la posibilidad de interaccionar
con otrasimilar.

Se redlizd un programa para obtener las
coordenadas iniciales de los &omos de glicina del sistema
I1, con el cual se obtuvo la cantidad deseada de moléculas
ubicadas periddicamente aunadistanciade 5 A entre si.

Con e programa PROBOX de GROMOS96 se
cred la celda unidad de simulacién con las coordenadas
iniciales de las moléculas del agua y de la glicina, tanto
parael sistemal como parad sistemall.

Iniciadmente se corrié una minimizacién de
energia sometiendo las moléculas de glicina a una
restriccién posicional aplicando fuerzas especiales, hasta
que el cambio de la energia potencial total entre pasos
sucesivos de simulacién resulté menor a 1 kJ/mol. Luego
se corrieron 10 ps de MD a volumen constante, para lo
cua se asignaron velocidades iniciales a todas las
moléculas de acuerdo a una distribucién de Boltzmann
con una temperatura de equilibrio de 300 K, y se le aplicd
al sistema un bafio térmico ¥ a300 K. Como criterio de
estahilizacion de los sistemas se utiliz6 el de volumen,
energia total y temperatura constantes, 1o cual se logré
luego de correr 30 ps més de simulacion agregando un
bafio hidrostatico ¥ que someti6 a los sistemas a una
presion de 1 atm. Se obtuvieron asi para el sistemal una
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celda unidad de 2,33 x 2,09 x 2,04 nnT, y para el sistema
[l unacelda unidad de 4,84 x 5,60 x 5,91 nn*.

Como etapa final se corrid 1 ns de MD, cuyas
trayectorias se analizan en la seccién de resultados. Para
ambos sistemas se utilizaron una temperatura de
referencia de 300 K con una constante temporal de 0,1 ps
para el bafio térmico, una presion de referencia de 1 atm
con una constante temporal de 0,5 ps para el bafio
hidrostatico, y un paso temporal de 1 fs. Parael cdlculo de
las interacciones de van der Waals se usd un radio de
corte de Re =11 nm, y paa las interacciones
electrostéticas de no enlace se utilizan los radios de corte
Rs= 0,7nmy Rc=1,1nm.

I11.RESULTADOSY DISCUSION

Estructura interna de la glicina
distribucion radial bidimensionales

La estructura interna de la glicina se estudio
analizando |os éngulos diedros O, angulo entre los planos
C2CIN1 y CIN1H1, y &, e angulo entre los planos
N1C1C2 y C1C201. Estos angulos se andizaron
indirectamente calculando las funciones de distribucion
radial bidimensionales (fdr-2D). Las fdr-2D consisten en
pares de distancias interatdbmicas en funcion del tiempo.
Para analizar O se calcularon deony (distancia entre C2 e
H1) y dcin1, mientras que para analizar @ se calcularon
dnzo1 Y deior-

La fdr-2D correspondiente a O (Figura 3)
presenta un pico principal (36 % de los casos) en bs
intervalos 0,19nm < dgiq1 < 0,22 nm, y 0,33 Nm < deopy <
0,35 nm. Una segunda zona en importancia en esa funcion
resulta en 0,19 nm < dciy1 < 0,22 nm, y 0,27 nm < dcopy <
0,29 nm. Estas dos regiones corresponden alos valores de
O 0°, 60°y-60°.

Funciones de

0,38 T T T T T T T T T
1 . 12,2 % 14,0 %
0,36 .
_ B 105%122%
.C 8,7% 10,5%
0,34 1 . ! ! T
_ ‘ B 0% 87% |
0,32 1 52% 70%
S 1 35% 52% 1
\H0'3O_ 1,7% 35% 7
Z ] 0% 17% ]
00,28 1 .
-O o
0,26 1 .
0,24 1 —
0,22 — — — —
0,18 0,20 0,22 0,24 0,26 0,28
d / nm

C1H1

Figura 3: Funcion de digribucion radial bidimensonal
que representa las  digancias  deonr Y Oetnr
smultaneamente. Las escalas de grises representan los
porcentajes en los cuales dos pares de valores de edas
distancias ocurren durante € tiempo total de smulacion.
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Se encuentra un pico en la fdr-2D asociada a @
en la region que corresponde a los intervalos 0,24 nm<
dc1o1 < 0,26 nmy 0,27 nm< dy101 < 0,32 nm (70 % de los
casos). S6lo en alrededor del 5 % de los casos esta
funcién adquiere valores en una segunda region
delimitada por los intervalos 0,24 nm< dc101 < 0,26 Nmy
0,34 nm< dnior < 0,37 nm (Figura 4). Estas regiones
corresponden a los valores de @ 0° y 180°
respectivamente.

0,38 T B — T — — T T
B 175%180%
0,361 B 35%175%
B 112%135%
0,344 B 20% 112%
£ 6,7% 90% |
~, 2% 45% 6,7% |
S 22% 45%
© 0307 0% 22% |
0,28 .
0,26 T T T T T T T T T T
0,24 0,25 0,26 0,27 0,28 0,29 0,30
d / nm

C101

Figura 4: Funcion de didribucion radial bidimensonal
que representa las  digancias  dcior Y dhior
smultaneamente.

En consecuencia de este andlisis, las
configuraciones mas frecuentes de los angulos O y @
corresponden a (0°,0°) respectivamente. En el caso de O
aparecen también como valores probables 60° y -60°,
mientras que para & otro valor probable es 180°. En todos
los casos, O1 se mantiene en el plano determinado por
N1, C1 y C2, mientras que a menos uno de los
hidrégenos del grupo NH3z se ubica en el plano
determinado por tales atomos.

Interaccién glicina-agua. Funciones de distribucion
radial

En las funciones de distribucion radia se utiliza
la nomenclatura gag(r), que indica la funcion de
distribucion radial de &omos del tipo B arededor del
atomo del tipo A.

Oniow(r) (Figura5 A) presenta un pico arededor
de los 2,9 A que indica la presencia de oxigenos de
moléculas de agua ligadas con frecuencia a HI1.
Precisamente gniow(r) muestra un pico a los 1,98 A
adecuada para un enlace entre un hidrégeno y un oxigeno
(Figura 5 B). gn1ow(r) presenta ademas un segundo pico a
los 3,4 A que indica la presencia de oxigenos de agua
cercanos a H2 e H3. Los H2 e H3 presentan gyow(r)
similaresagniow(n).

Del andlisis de las funciones de distribucion
radial correspondientes a los &omos C1, O1 y O2, se
deduce que la glicina tiene una interaccion hidrofilica en
el grupo CO;,. geoow(r) presenta un pico a los 3,8 A que
corresponde a las moléculas de agua ligadas a los
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oxigenos O1 y 02 (Figura 5 C). goiow(r) muestra un pico
alos 27 A (Figura 5 D) que confirma la observacion
anterior, dado que este pico es similar al existente en una
distribucion radial gowow(r)-

A

1,5 T T T T T T T T

1,04

Gronll)

0,57

0,0

=
K

O
o

14

0

0 1 2

3 T T T T

|l D |
=
-

(e}
o 1 i

0

D 1 > 3 4
r/ A

Figura 5. Funciones de digtribucion radial de los atomos
de oxigeno de agua (O,) alrededor de N1, H1, C2 y O1,
enA, B, Cy D respectivamente
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La funcion de distribucién radial  gpaow(r)
presenta un pico alos 1,9 A cuya altura es menor que uno,
indicando una hidratacién negativa en la primera capa de
hidratacion dentro de la zona circundante al H4 (Figura
6). Una g(r) similar se observa en H5. Por lo tanto €l
grupo CH, de la molécula de glicina interacciona
hidrof ébi camente con el agua.

2,0 T T . T . T . T

154 4

gH40w(r)
1

0,5 4

0,0 T T
0 1 2 3 4

r/A

Figura 6: Funcién de digtribucion radial de oxigenos de
agua alrededor de H4.

No se aprecian diferencias significativas entre los
sistemas | y Il respecto a las funciones de distribucién
radial de moléculas de agua arededor de la molécula de
glicina, ni respecto alasfdr-2D en lamoléculade glicina

Estructura de solvente. Funciones de distribucién
radial y angular. Puentesde hidr égeno.

La funcion de distribucién radia gowow(r)
(&tomos de oxigeno de agua alrededor de los atomos de
oxigeno del agua) presenta diferencias entre el sistemalll
y e sistema |. En € sistema |l € primer maximo en
Jowow(r) € més dto, y €& primer minimo es maés
profundo, indicando una estructuracion mayor del
solvente. En consecuencia el aumento en la concentracion
de glicina resulta en un aumento en la estructuracion del
solvente en su conjunto (Figura 7).

3,0 T T T T T T T T
g(r)y o glicina 1,6 M

259 e g(r)o o 0,17 M A 7
2,0

8
1,54

S

O 4,04
0,5
0,0 qo.comsn_quss_cus_come

0 1 2

Figura 7 : Funcion de digribucion radial de &tomos de
oxigeno de agua arededor de oxigenos de agua en d
sstema | (linea punteada con circulos), y en d sstema ll
(linea continua).
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Se calcularon los valores medios porcentuales de
moléculas de agua con un ndmero dado de puentes de
hidrégeno en el seno de la solucion® (Figura 8). Se
observa que las moléculas de agua en estas condiciones
establecen principalmente dos (33 %) y tres (38 %)
puentes de hidrégeno. No se obtuvieron diferencias
significativasentrelos sistemas| y I1.

40 4 T T T T T T T =

351 -1

30 -
251 1

20 1 1

15 A -1

10 E

Porcentaje relativo / %

5 -

0

1 2 3 4

Cantidad de puentes de hidrégeno por molécula de agua

Figura 8. Porcentgje relativo de moléculas de agua con
un nimero dado de puentes de hidrégeno en @ seno de la
solucion.

Se calcul6 la funcién de distribucion angular g(q)
(Figura 9), donde g es el angulo entre el enlace Oy-Hyi de
la i-ésima molécula de agua, y €l enlace H;....O;, donde O
es el oxigeno de la j-ésima molécula de agua. Se
considerd para ello como distancia maxima de enlace 0,2
nm. No se observaron diferencias en estafuncion entre los
sistemas | y Il. Se observa un pico en la distribucién en
162°. Un 93 % de los enlaces cumplen con la condicién
de puente de hidrégeno ( q < 145°).

0,05 ————————T——T—"T——T—

0,04+

0,034

9uu(a)

0,024

0,014

0,00

T T T T T T T T T T T
120 125 130 135 140 145 150 155 160 165 170 175 180
Angulo / °

Figura 9: Funcidnde digtribucién angular g(g).

Estructuradehidratacion delaglicina

Se realiz6 un andlisis de la estructura de
hidratacion de la molécula de la glicina considerando las
sucesivas capas de hidratacion que larodean. Dado que la
distancia Q, - O, es arededor de 0,28 nm, cada capa se

! Se toma como distancia méxima donor-aceptor 0,2 nmy un angulo
minimo de 145 °
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considerd de un espesor de 0,32 nm. Se indica como capa
A a la primera capa, capa B a la segunda capa, y asi
sucesivamente. El valor medio de moléculas de agua para
cada capa se muestra en la Tabla 2, donde ademas se
discriminan por cantidad de puentes de hidrégeno (hb)
que establecen con las moléculas que la rodean. Se
observa que en €l sistema Il hay entre el 10y el 20 %
menos de molécul as de agua por capaque en €l sistemal.

TABLA 2: NUMERO DE MOLECULAS DE AGUA EN
CADA CAPA DE HIDRATACION DISCRIMINADAS
POR SSTEMA Y CANTIDAD DE PUENTES DE

HIDROGENO QUE ESTABLECEN CON SUS
VECINAS.

Sistema| 1hb | 2hb | 3hb | 4hb | Total
CapaA || 22 14 04 01 4,2

Il 18 09 0,2 0,0 31
CapaB || 187 [154 |83 24 44,7

Il 173 [118 |47 10 350
CapaC || 475 1412 [234 |74 1196

Il 44 1324 [144 |34 94,8

Un andlisis comparativo porcentual de las
moléculas de agua por capa clasificadas por la cantidad de
hb que establecen en cada sistema se muestra en la Figura
10. En ambos sistemas se observa que el porcentaje de
mol éculas de agua que establecen un puente de hidrégeno
con las que la rodean disminuye a medida que se analizan
capas més alejadas del soluto, de la misma manera que las
gue establecen 2, 3 y 4 hb aumentan. Este fenémeno es
una evidencia del cardcter hidrofilico de la interaccién
glicineagua. Ademas los histogramas resultan
significativamente diferentes al correspondiente a seno
de la solucion, donde los mayores porcentajes
corresponden a mol éculasde agua con 3 hb.

La Figura 11 muestra el grafico de la densidad
relativa’ (dke) del solvente en funcion de la distancia al
centro de masa de la glicina. Puede apreciarse que la
densidad del agua en el entorno a la molécula de glicina
es menor a la correspondiente a seno de la solucion a
causa del carécter hidrofilico de la glicina. Este efecto
resulta mas pronunciado en el sistema Il con 1,6 M de
glicina.

Se realiz6 un gjuste de dg (r) con unafuncién del
tipo

Ao () =dyft- &)

Los valores obtenidos para los pardametros de ajuste se
presentan en laTabla 3.

TABLA 3 PARAMETROS DEL AJUSTE DE LA
FUNCION dg(r) EN EL ENTORNO DE LA GLICINA

dy [ro/nm
Sistemal |11 |049
Sistemall |1.34 [ 049

2 (0120=0,998 g/cm® a 300 K)
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En el sistema |l €l pardmetro de gjuste dy de d
(r) resultdé mayor que € correspondiente a la misma
funcién en el sistema |. Este resultado podria estar
indicando un aumento de la densidad del solvente en las
regiones no cercanas a la glicina (fuera de la tercera capa
de hidratacién en nuestro caso particular).

T T T T
50 E
X
< I capaa
g 401 B capaB
kS| [Jcapac T
O 304 1
K
g
= 20 E
g ]
g 107 E
1 2 3 4
Nro. de puentes por molécula de agua
T T T T T T T
60
X
< o [Jcapaa
g Il capaB
© 40 [Jcapac
[T}
<4
@ 304 ]
&30
=
3
D 20+ E
=4
[}
] Tﬂ |
4 — |
° 1 ) 2 ) 3 ) 4

Nro. de puentes por molécula de agua

Figura 10: Porcentaje relativo de moléculas de agua con
un nimero dado de puentes de hidrégeno en d sstema |
(figura superior) y en d dstema Il (figura inferior). Se
distinguen los resultados segiin las capas de hidratacion.
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.. - 1
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-
-
-
0,7 P —m
- -
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- -
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/ P
0,44 “ 7 _
o -~
1 -
-
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r/ nm

Figura 11: Denddad reativa dd solvente en funcién de
ladiganciaalaglicina.

Utilizando € método de Monte Carlo, Romano &
al.? obtienen las distribuciones radiales de moléculas de
agua arededor de la molécula de glicina, las cuales
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coinciden cualitativamente con las obtenidas en el
presente trabajo. Sin embargo aqui las funciones de
distribucién radial resultan méas definidas debido a las
diferencias entre los métodos utilizados.

Los resultados de Watanabe et al © respecto ala
estructura interna de la molécula de glicina coinciden con
los de este trabgjo. Los mismos obtienen a las
configuraciones (0=0°, @=0°), y (O=0°, @=+60°) como
las mas estables.

Dos diferencias fundamentales entre estos dos
Ultimos trabajos y el presente son la cantidad de
moléculas de solvente en la celda unidad y el nimero de
configuraciones utilizadas en €l andlisis de losresultados.
Este trabajo utiliza una cantidad mayor de moléculas de
agua en la celda unidad, y una cantidad mayor de
configuraciones en los diferentes cél cul os.

V.CONCLUSION

Si se utilizan como criterio de validaciéon la
concordancia con resultados anteriores obtenidos
inclusive por otros métodos de simulacién, puede
concluirse que tanto el método como el modelo utilizado
en este trabajo resultan adecuados para €l estudio de la
glicinaen solucién.

El modelo de glicina zwitteridnica utilizado
muestra un comportamiento hidrofilico en su conjunto, de
manera que en sus dos extremos, € NHsz y @ CO, las
molécul as de agua se ligan fuertemente, estableciendo una
sblida estructura de hidratacion. Este fenémeno produce
un cambio estructural en el solvente, de manera que se
produce una disminucion de su densidad en el entorno de
lamoléculade glicina.

Las moléculas de agua en la primera capa de
hidratacion de la glicina establecen principalmente un
puente de hidrégeno con las moléculas de agua que las
rodean. B cambio, en las zonas algadas de la glicina,
cada molécula de agua establece mayoritariamente tres
puentes de hidrégeno con las moléculas de agua de su
entorno. En consecuencia, la glicina “desordena’ al
solvente que la rodea a causa del caracter hidrofilico de
sus grupos NHz y CO..

El aumento de la concentraciéon de glicina esta
asociado a un aumento del valor del primer pico en la
funcién de distribucion radial gowow(r), Y unadisminucion
del primer minimo de esta funcion. Estos hechos indican
una mayor estructuracion del solvente en su conjunto.
Paralelamente, el aumento de la concentracion de glicina
produce modificaciones en su propia estructura de
hidratacién, disminuyendo la densidad de moléculas de
solvente en su entorno y aumentando el desorden en sus
primeras capas de hidratacion.

No se producen modificaciones en su estructura
interna de la glicina a causa del aumento de la
concentracion de esta molécula, tal cual puede deducirse
del andlisis de las funciones de distribucion radial
bidimensionales.
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