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Elaboracéo de estruturas tridimensionais de peptideos antimicrobianos
do banco PlantAMP usando modelagem in silico

Lara Vitdria da Costa Bezerra, Pablo Leandro Filgueira Feitosa, Isadora Louise Alves da
Costa Ribeiro Quintans

Os peptideos antimicrobianos (AMPs) sdo sequéncias curtas de aminoacidos, presentes em
plantas, microrganismos e animais, que desempenham um papel fundamental na defesa
contra patdégenos. Apesar da relevancia, os AMPs vegetais sdo menos representados nos
bancos de dados, em comparagdo com os de outros organismos. Esse estudo teve como
objetivo identificar, realizar a caracterizagdo fisico-quimica e modelagem das estruturas
tridimensionais dos AMPs vegetais presentes no banco de dados PlantAMP. Para isso, foi
realizada uma busca por dominios conservados utilizando o software HMMER (v. 3.4),
analisando 940 sequéncias, das quais 532 apresentaram dominios conservados. Foram
encontradas oito familias de AMPs, sendo elas: snakina (com 18 dominios conservados),
defensina (108), heveina (33), LTP (43), ciclotideo (247), knottin (17), a-Hairpinina (7) e
tionina (59). A classe ciclotideo foi a encontrada em maior frequéncia, correspondendo a
46% das sequéncias identificadas. Além da identificacdo, as sequéncias foram
caracterizadas quanto as suas propriedades fisico-quimicas, como peso molecular, ponto
isoelétrico, comprimento, indice de instabilidade, carga liquida, o que pode auxiliar na
compreensédo de suas fungbes bioldgicas. A modelagem in silico foi empregada para prever
a estrutura tridimensional dessas sequéncias, sugerindo potenciais interacbes com alvos
patogénicos. As estruturas modeladas corresponderam, em sua maioria, aos padrdes
descritos para suas respectivas classes, reforcando a precisdo da predicdo estrutural. As
defensinas, por exemplo, exibiram a conformacao tipica de 1 a-hélice conectada a 3 folhas
B. Os dados encontrados nesse estudo serdo adicionados no banco de dados PlantAMP,
contribuindo para um maior entendimento da atividade biol6gica e das potenciais aplicacdes
dos AMPs vegetais no combate a patdégenos.
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