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CONSTRUGAO DO MODELO DO SiTIO ATIVO DA AChE DE AEDES AEGYPTI

DANIEL ROSA DA SILVA, VICENTE ANTONIO DE SENNA JUNIOR, DOUGLAS BATISTA DA SILVA
e MAYARA KETHELLIN DA SILVA SANTOS

CONSTRUGCAO DO MODELO DO SiTIO ATIVO DA AChE DE AEDES AEGYPTI. As enzimas
colinesterases se dividem em acetilcolinesterases e butirilcolinesterases, cada uma com diferentes
especificidades por seus substratos. As colinesterases pertencem a familia das hidrolases de serina,
que fazem parte de uma familia maior, as alfa/beta (a/B) hidrolases. Essas enzimas desempenham
papéis importantes na neurotransmissdo colinergética central e periférica, sendo classificadas de
acordo com suas propriedades cataliticas e especificidades a substratos, sensibilidade a inibidores e
distribuicdo tecidual. A AChE tem especificidade para o neurotransmissor acetilcolina (ACh) e
interrompe a transmissdo dos impulsos nervosos pela rapida hidrélise desse neurotransmissor na
membrana pdés-sinaptica da jungdo neuromuscular. A AChE de T. californica (TcCAChE) apresenta
grande similaridade em relagdo as AChE de mamiferos. Por possuir cerca de 60% de identidade em
suas estruturas primarias, estas enzimas apresentam grande semelhanca em suas estruturas
tridimensionais, juntamente com outras enzimas da familia de a/f hidrolases. O alinhamento das
sequéncias primarias do modelo e da proteina molde foi feito no programa NCBI BLASTP 2.2.17.
Estas sequéncias apresentam 48% de identidade e 63% de similaridade. Para este estudo, foi
construido inicialmente um modelo 3D da AChE de Ae. aegypti (AeAChE). O modelo 3D da sequéncia
de aminoacidos Q6A2E2 foi obtido por modelagem comparativa com a estrutura cristalogréafica da
AChE de T. californica com o cédigo 2CMF. O nimero de aminoacidos na estrutura gerada pelo Swiss
Model que se encontram fora da regido mais provavel é baixo, sete aminoacidos, um percentual de
0,99%, indicando a boa qualidade dos modelos. A qualidade absoluta é calculada relacionando-se as
caracteristicas estruturais do modelo com estruturas experimentais de tamanho semelhante.
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