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Objetivos

A contaminacéo por Listeria monocytogenes é
um enorme desafio para a indUstria de
alimentos e para a saude publica,
especialmente considerando novas cepas
resistentes a antibiéticos. Nesse sentido, novos
compostos listericidas como a pediocina podem
permitir um melhor controle dessa bactéria
patogénica.® Porém, a alta suscetibilidade da
pediocina a oxidagdo limita seu uso em larga
escala. FormulagBes contendo antioxidantes
como liquidos ibnicos (LIs) de compostos
fendlicos podem ser uma estratégia para
melhorar a estabilidade da pediocina e ampliar
sua aplicacdo comercial.? Portanto, o objetivo
deste estudo foi avaliar o potencial de Lls
derivados de colinas e &cidos fendlicos em
estabilizar a pediocina PA-1 e determinar os
mecanismos envolvidos nessa estabilizacao
utilizando técnicas in silico de docking
molecular.

Métodos e Procedimentos

A estrutura da pediocina PA-1 selvagem esta
apresentada na Figura 1, e o residuo de
metionina 31 (MET31, susceptivel a oxidacdo e
principal responsavel pela perda da atividade
dessa bacteriocina) esta apresentado em azul.

As interacbes entre a pediocina PA-1 e os ions
de Lls foram estimadas com o programa
Autodock vina 1.1.2.3* A grelha de centro de
massa (eixos X, y e 1z, respectivamente)
utilizada foi de -9,714 x 1,1587 x -12,864. A
dimens&o da grelha foi 10 Ax 10 A x 10 A de
maneira que toda a superficie de interacdo do
polipeptidio fosse abrangida. Os Lls avaliados
foram vanilato de colina ([Chol][Van]), elagato
de dicolina ([Chol]2[Ell]), cafeato de colina
([Chol][Caf]), galato de colina ([Chol][Gal]),
salicilato de colina ([Chol][Sal]) e siringato de
colina ([Chol][Syr]). Os calculos do docking
molecular foram realizados para cada ion
individualmente. Todas as possiveis ligacGes
rotativas foram analisadas como ativas por
torgoes.




29

DSICUSP

Figura 1. Estrutura da pediocina PA-1 selvagem.
Identificagdo do aminoacido metionina 31 (MET31)
em azul.

Resultados

A andlise de docking molecular apontou que
todos os ions apresentaram afinidade pela
pediocina. Os ions que tiveram as melhores
afinidades (kcal/mol) foram, respectivamente, o
céation de colina (-2,4) e anions vanilato (-2,3),
galato (-2,2), salicilato (-2,0), siringato (-1,9),
cafeato (-1,7), e elagato (-1,7), nesta ordem.
Porém, apenas os anions interagiram a MET31,
que é associada a oxidacdo e perda de
atividade da pediocina. A Figura 2 apresenta
um diagrama da interacdo molecular entre o
anion valinato e a pediocina PA-1 por
interacbes hidrofobicas. Espera-se que a
interacdo entre os anions e o residuo MET31 o
proteja de oxidagbes, porém, ainda sao
necessarios testes em laboratério para
confirmar esse efeito protetor.
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Figura 2. Diagramas de interagdo molecular da
Pediocin PA-1 e o &nion vanilato ([Van]).

Conclusoes

A interacao estimada entre os anions de Lls de
compostos fendlicos com a MET31 da
pediocina PA-1 sugere um alto potencial
dessas  substancias de  atuar como
estabilizadores desse peptideo antimicrobiano.
Embora ainda seja necessario avaliar
experimentalmente a acdo desses LIs na
estabilizacdo da pediocina, estudos in silico

podem atuar como ferramentas excepcionais
para guiar e otimizar o desenvolvimento de
formulacBes para estabilizacdo e aplicacdo de
moléculas bioativas.
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