Palline e molle: a volte una so-
luzione semplice pud eguaglia-
re tecniche molto complicate
di analisi delle molecole. Un
ppo discienziati della Sissa
a proposto un’alternativa ra-
pida e basata su principi molto
semplici per predire la dinami-
ca interna delle molecole di
Rna (in che modo le diverse
i si muovono le une rispet-
{):anﬁe altre). Il modello o?l’iged-
sultati comparabili a quello di
altre tecniche gia in uso ma
molto pilt complesse e dispen-
diose dal punto di vista com-
putazionale. La ricerca & stata
pubblicata sulla rivista Nu-
cleic Acids Research.

Palline ed elastici per acchiappare molecole

Si chiama Elastic Network
Model (Enm), e permette di
predire, praticamente in tem-

reale (i tempi per il proces-
p’s;mento S0N0 1(311 l?p(teJc:lnPsecon-
di), la dinamica interna delle
molecole di Rna. Per compren-
dere i funzionamento
dell’Rna, & infatti utile cono-
scerela composizione della se-
quenza di nucleotidi, la forma
tridimensionale della moleco-
la, ma anche la sua dinamica
interna, e cioe come le diverse
parti della molecola si muovo-

no fra loro: quali sono rigide e
quali elastiche, quali sono con-
nesse e quali indipendenti, e
via dicendo. Per conoscere
questo aspetto si usano tecni-
che come la “Dinamica Mole-
colare”, un metodo di simula-
zione al computer che al mo-
mento & giudicato come il pit1
accurato, che perd ha l'incon-
veniente di essere molto di-
spendioso dal punto di vista
computazionale. A volte un
calcolo pud richiedere giornio
settimane.

il coordinato da Gio-
vanng:ggls);, della Scuola Inter-
nazionale Superiore di Studi
Avanzati di Trieste, in collabo-
razione con Cristian Michelet-
ti, anche della Sissa, ha costrui-
to un Enm, un modello alter-
nativo, basato su regole sem-
plici. Nel modello della Sissa
gruppididecinedi atomisono
rappresentati come “palline”
che poi sono collegate da mol-
le che mantengono l'intelaia-
tura strutturale della moleco-
la. «A dispetto della sua sempli-

cita, il nostro modello & in gra-
do di predire le fluttuazioni
strutturali di molecole di Rna
con altrettanta accuratezza di
modelli pii complicati», spie-
ga Bussi. Nei test 'Enm ha da-
to risultati quasi indistinguibi-
li dalla Dinamica Molecolare,
edunque potrebbe rappresen-
tare una valida alternativa a
guesta metodologia. Oltre a

ussi e Micheletti hanno par-
tecipato alla ricerca anche Gio-
vanni Pinamonti e Sandro Bot-
taro, entrambi della Sissa. Ol-
tre alla parte teorica del lavoro
il teamn ha anche eseguito un
confronto con dati sperimen-
tali.




