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Um ensaio de modelagem por homologia para a estrutura
RmIA de Streptococcus pneumoniae SP19-BS75

OLIVEIRA, L. F. M.1; NASCIMENTO, A. S.!

louis.oliveira@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sdo Carlos - USP

A RmlA é a primeira enzima na via metabdlica para a sintese de L-ramnose. Este monossacarideo é
um bloco de construgdo necessario para a sintese dos polimeros que contém ramnose (RhaCW), que
estdo presentes na parede celular de certos tipos de bactérias e desempenham um papel na resistén-
cia aos antibidticos.(1) Assim, essa enzima & um alvo interessante para o desenvolvimento de novos
farmacos contra esses patdégenos.(2) Obtivemos a estrutura prevista do RmlA para a cepa SP19-BS75
de Streptococcus pneumoniae (3) pela técnica de Modelagem por Homologia usando servidores como
I-TASSER e Robetta. Em cada caso, pelo menos cinco estruturas diferentes foram geradas e a melhor
estrutura foi validada por um alinhamento estrutural exaustivo contra o Protein Data Bank usando o
Dali Server. Sua estrutura foi usada para construir as espécies tetraméricas biologicamente ativas e
posteriormente otimizadas por simulacdo dindmica molecular. Esses resultados oferecem uma estrutura
otimizada prevista, mais préxima da enzima encontrada na natureza e ser3o ateis no futuro para resolver
o problema das fases durante a substituicio molecular apés ensaios experimentais de difracdo de raios-x
em cristalografia de proteinas. Além disso, o modelo obtido atinge a confiabilidade necessaria para seu
uso em uma triagem baseada em estrutura de candidatos a inibidor.

Palavras-chave: Modelagem por homologia, RmlA, Dindmica molecular.
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