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Introducao

Resultados e Discussao

As abordagens de manejo de pragas sao constantemente
desatiadas por herbivoros resistentes e problemas
relacionados a saude e ao meio ambiente. Na verdade, o
maior desafio para a agricultura moderna é proteger as
safras de pragas e ainda manter a qualidade ambiental.
Assim, novas moléculas, com diferentes modos de acao, tém
sido buscadas e avaliadas a fim de complementar, ou mesmo
substituir, os atuais produtos quimicos utilizados no manejo
de pragas. Inibidores de proteases afetam a digestao
proteolitica de insetos, afetando a disponibilidade de
aminoacidos livres para o desenvolvimento e reproducao

Objetivos

Avaliar o potencial inibitério das proteinas BPTI (inibidor
de tripsina pancreatica bovina) e SKTI (inibidor de tripsina
Kunitz de soja) sobre as enzimas tripsina de A. gemmatalis in
silico.
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As estruturas cristalinas de Entdao foram  feitas
BPTI e SKTI foram obtidas simulacdes de dinamica
através do PPDB, 3LDJ e molecular e docking
1AVX, respectivamente. através do CLUSPRO.
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No topo: Visao geral da melhor posicdo
de acoplamento da ligacdo do inibidor
pancreatico bovino (BPTI) com a tripsina
digestiva Anticarsia gemmatalis. Formato
da superficie representando a tripsina
em laranja e o BPTI em roxo. No canto
inferior direito: aminoacidos cataliticos
em bastOes verdes e os residuos reativos
do inibidor em bastdes roxos envolvidos
na interagdo tripsina-BPTI. No canto
inferior esquerdo: perfil farmacoférico
do complexo BPTI-tripsina ap6s docking
molecular. Bola colorida e linha
pontiaguda indicam o tipo de interacdo
entre a sequéncia reativa BPII e os
residuos.

No topo: Visao geral da melhor posicdo
de acoplamento da ligacdo do inibidor
de tripsina Kunitz de soja (SKTI) com a
tripsina digestiva Anticarsia gemmatalis.
Formato da superficie representando a
tripsina em azul e o SKTI em verde. No
canto inferior esquerdo: aminoacidos da
enzima em bastdes azuis e os residuos
reativos do inibidor em bastdes verdes
envolvidos na interacdo tripsina-SKTI.
No canto inferior direito: perfil
farmacoférico do complexo SKTI-
tripsina apds docking molecular. Bola
colorida e linha pontiaguda indicam o
tipo de interacdo entre a sequéncia
reativa de SKTI e os residuos da cadeia
lateral de tripsina.

Conclusoes

A andlise de energia via docking e experimentos de dinamica
molecular destacaram este segmento de alta afinidade no BPTI
(YGGCRA), onde cada um dos residuos de aminodacidos teve uma
contribuicdo energética diferente na formacdo do complexo,
entrando no conceito de hot-spots para Complexo BPTI-tripsina e
candidatos dignos para peptideos inibidores, ou pelo menos pistas
promissoras para projetar pequenas moléculas inibitdrias e
peptideos com afinidade, estabilidade e biodisponibilidade
aumentadas.
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