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Introducao

A UDP-sulfoguinovose sintase (SQD1) é uma enzima oxiredutase
dependente de NAD+ responsavel por incorporar sulfito em
UDP-glicose, convertendo-a para UDP-sulfoguinovose. Esse
carboidrato sulfonatado é importante na formacao de SQDOG,
sulfolipidio presente em plantas, fungos e procariotos e
essencial em ambientes com escassez de potassio. Na arquea
extremofila Picrophilus torridus, esse processo ocorre em
ambientes de alta temperatura e baixo pH e poucas informacsées
sao conhecidas quanto a estrutura proteica da SQD1 nesse
organismo, bem como de sua historia evolutiva.
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Figura 3: Arvore filogenética gerada através do método de maxima
verossimilhanca pelo servidor PhyML. E possivel visualizar a divergéncia
evolutiva entre os reinos de procariotos (em preto), fungos (em azul) e
plantas (em vermelho).

Figura 1: Modelo (em azul) da estrutura SQD1 de P. torridus obtido através do
programa Modeller 9.17 e utilizando-se de molde a estrutura cristalografica
SQD1 de Arabidopsis thaliana (em verde).
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Objetivos
Entender os determinantes estruturais de termoresisténcia da

enzima SQD1 de P. torridus. Investigar a historia evolutiva da
proteina e obter maiores informacdes quanto suas relacdes de
estrutura-funcao, com vistas a aplicacao biotecnoldgica na
glicoengenharia de proteinas.
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Figura 4: Anélises de RMSD e RMSF da dindmica molecular da SQD1 em 200ns,
realizada a 70°C com correcdo na protonacdo das histidinas. E visivel uma
constante perda de estabilidade durante a tragetéria.
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Molecular Evolutionary Genetics Analysis

-_— Conclusoes

CLUSTAL « A darvore filogenética apresentou separacao em reinos (fungos,
procariotos e plantas) dentro do esperado e com um 6timo suporte
estatistico. A distdncia evolutiva entre o molde e o modelo foi bem
representada na arvore.

EXPASY

R Y Bioinformatics Resource Portal

A etapa de dindmica molecular estd em andamento. Pretende-se ainda
realizar dindmicas com variacées de temperatura e dos ortdlogos nao-
termorresistentes. Também serd analisada a flexibilidade de cada um

GROMACS M dos dominios de forma independente.
FAST. FLEXIBLE. FREE. | ' .
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* Com da elucidacao do mecanismo de termorresisténcia da enzima
Figura 2: Utilizou-se para a construcao da arvore filogenética os programas pOderaO ‘?’erAde.SenVOlV[dOS n?VO.S Farmacqs elo reallzar_a transferelnoa
MEGA6 e PhyML3.0. As sequéncias de aminoacidos utilizadas foram obtidas dessa resisténcia através de técnicas de glicoengenharia de proteinas.

através do programa de buscas Blast-P. Em seguida, foram filtradas utilizando
o programa Expasy - Decreasy Redundancy e foram alinhadas pelo Clustal
Omega. A modelagem comparativa foi realizada no programa Modeller 9.17
utilizando como molde a estrutura da UDP-sulfoquinovose sintase de
Arabidopsis thaliana. As dindmicas moleculares desse modelo foram realizadas
através do pacote Gromacs.

Modeller

Program for Comparative Protain
Structure Maodelling by Satisfaction
of Spatial Restraints
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