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Introducao

Resultados e Discussao

Lepidopteros sao insetos-praga bem conhecidos que danificam uma
ampla variedade de culturas de campo, incluindo soja, cana-de-
acacar, milho e arroz. A nova geracao de inseticidas baseados em
inibidores enzimaticos forneceu uma classificacao especifica e
sensivel de pesticidas. As enzimas digestivas em particular, sao
selecionadas como alvos. Consequentemente, o balanco negativo de
aminoacidos leva a praga a danos severos e morte. Em lepidopteros o
processo de digestiao é essencialmente baseado em atividades de
enzimas proteoliticas, principalmente serina e cisteina proteinases. A
este respeito, pro-regioes especificas de proteases foram encontradas
para inibir seletivamente as enzimas. Assim, as pro-regioes podem
ser consideradas potentes inibidores de enzimas digestivas.

O modelo 3D foi previsto por modelagem comparativa, a tripsina
bovina (Bos taurus) (PDB 1TPA) foi escolhida como molde. B. taurus
e A. gemmatalis apresentam 30.8% de identidade em 208 residuos
sobrepostos. Ja B. taurus e S. frugiperda 38.8% em 219 residuos; Foram
obtidos 15 peptideos de tamanhos variados; com 10 residuos, 5
residuos e 3 residuos de aminoacidos.

Tabela I. Valores de energia de ligacao (AG,) e constante de inibicao (K))
tedrico obtidos da interacao do tripeptideo com as tripsinas dos individuos do
presente estudo.

Objetivos

O presente estudo teve por objetivo, projetar peptideos inibidores
com base em modificacoes da pro-regiao da tripsina de Anticarsia
gemmatalis e avaliar afinidades de ligacdo a tripsina dos insetos
modelos A. gemmatalis e Spodoptera frugiperda, usando modelagem
estrutural e simulacdes de ancoragem molecular.

AG, (kcal.mol?) K, teérico (M)
B. taurus -6,8 1,04 x 10°°
A. gemmatalis -5,6 7,84 x 107
S. frugiperda -6,7 1,23 x 10~

Fonte: Autoral
Tabela II. Valores de energia de ligacao (AG,) e constante de inibicao (K))
teorico obtidos de trés peptideos promissores resultado da interacao com as
tripsinas de A. gemmatalis.

Material e Método

Identificacio de Sequéncias Homédlogas: ferramenta de busca
BLASTP no NCBL
Alinhamento de Sequéncias Multiplas e Analise de Alinhamento:
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AG, (kcal.mol) K. tedrico (M)
Pep6 -8,4 6,95 x 10~
Pep?7 79 1,61 x 10°
Pep17 -7,4 3,76 x 10°
Fonte: Autoral
Conclusoes

Contudo, com base nos dados obtidos a partir do estudo in silico
realizado, o proximo passo consiste na expressao heterologa ou
sintese quimica dos peptideos selecionados para futuro ensaios in
vitro e in vivo para realmente validar seu efeito inibidor e sobre a
mortalidade dos insetos modelos usados para o presente estudo.
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