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The actin microfilament (F-actin) is a structural and functional component of the cell cytoskeleton. Notwithstanding the primary role it plays for the mechanics of the cell, the mechanical behaviour of F-actin is still not totally explored. In particular, the relationship between the mechanics of F-actin and its molecular architecture is not completely understood.
In this study, the mechanical properties of F-actin were related to the molecular topology of its building monomers (G-actin) by employing a computational multi-level approach. F-actins with lengths up to 500 nm were modelled and characterized, using a combination of equilibrium molecular dynamics (MD) simulations and normal mode analysis (NMA). MD simulations were performed to analyze the molecular rearrangements of G-actin in physiological conditions; NMA was applied to compute the macroscopic properties of F-actin from its vibrational modes of motion.
Results from this multi-level approach showed that bending stiffness, bending modulus and persistence length are independent from the length of F-actin. On the contrary, the orientations and motions of selected groups of residues of G-actin play a primary role in determining the filament flexibility.
In conclusion, this study (i) demonstrated that a combined computational approach of MD and NMA allows to investigate the biomechanics of F-actin taking into account the molecular topology of the filament (i.e., the molecular conformations of G-actin) and (ii) that this can be done using only crystallographic G-actin, without the need of introducing experimental parameters nor of reducing the number of residues.



Biomechanics of actin filaments: a computational multi-level study / Deriu, MARCO AGOSTINO; Bidone, TAMARA CARLA; Mastrangelo, Francesco; DI BENEDETTO, Giacomo; Soncini, Monica; Montevecchi, Franco Maria; Morbiducci, Umberto. - In: JOURNAL OF BIOMECHANICS. - ISSN 0021-9290. - ELETTRONICO. - 44:4(2011), pp. 630-636. [10.1016/j.jbiomech.2010.11.014]
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					simulazione ASN

					
				

				
					Il report seguente simula gli indicatori relativi alla propria produzione scientifica in relazione alle soglie ASN 2023-2025 del proprio SC/SSD. Si ricorda che il superamento dei valori soglia (almeno 2 su 3) è requisito necessario ma non sufficiente al conseguimento dell'abilitazione.
La simulazione si basa sui dati IRIS e sugli indicatori bibliometrici alla data indicata e non tiene conto di eventuali periodi di congedo obbligatorio, che in sede di domanda ASN danno diritto a incrementi percentuali dei valori. La simulazione può differire dall'esito di un’eventuale domanda ASN sia per errori di catalogazione e/o dati mancanti in IRIS, sia per la variabilità dei dati bibliometrici nel tempo. Si consideri che Anvur calcola i valori degli indicatori all'ultima data utile per la presentazione delle domande.

La presente simulazione è stata realizzata sulla base delle specifiche raccolte sul tavolo ER del Focus Group IRIS coordinato dall’Università di Modena e Reggio Emilia e delle regole riportate nel DM 589/2018 e allegata Tabella A. Cineca, l’Università di Modena e Reggio Emilia e il Focus Group IRIS non si assumono alcuna responsabilità in merito all’uso che il diretto interessato o terzi faranno della simulazione. Si specifica inoltre che la simulazione contiene calcoli effettuati con dati e algoritmi di pubblico dominio e deve quindi essere considerata come un mero ausilio al calcolo svolgibile manualmente o con strumenti equivalenti.
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