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1. Introducao 4. Resultados

Paredes celulares de plantas sao estruturas complexas
e dindmicas, compostas principalmente por
polissacarideos e glicoproteinas. Glicoproteinas ricas
em hidroxiprolina sao encontradas nas paredes
celulares de plantas e algas verdes, e estao
relacionadas ao crescimento e desenvolvimento. Prolil-
4-hidroxilases (P4H) catalisam a formacao pos-
traducional de hidroxiprolina, sendo assim enzimas
essenciais para o crescimentos das plantas, uma vez
que a hidroxilacdao de prolina define os sitios que
sofrerao O-glicosilacao em extensinas (EXT), um grupo
de glicoproteinas da parede celular [1].
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Figura 1: Prolil-4-hidroxilase 5 (P4H5) é altamente _ 1T
expressa em pelos radiculares de Arabidopsis thaliana, Residue (AA) 051
como mostrado na microscopia de fluorescéncia usando oC
P4H5 marcada com GFP [2]. O modelo foi obtido a partir Figura 2: Nas estruturas, frames das simulacdes de DM estdo 0
do PDB 3GZE [3]. sobrepostos. Residuos diferentes de prolina estdo alinhados Time (ns)
para serem hidroxilados (Proll, preto; Prol2, vermelho;
Em Arabidopsis thaliana, enquanto existem pelo menos Pro13, verde; Prol4, azul). Dois grupos de residuos com alta
13 P4Hs com padroes de expressao distintos, P4H5 e flexibilidade estdo marcados nas estruturas e no grafico da Figura 5: A. Representacdo esquemdticas das distancias
P4H2 'sdo os tipos mais expressados nos pelos analise de RMSF (root mean square fluctuation). medidas em (B) e (C). B. Medida da distancia entre o ion
radiculares, estruturas que tem um papel relevante na co-fator da enzima e o carbono y dos residuos de prolina
absorgao de nutrientes [2]. Apesar da sua importancia de cada modelo. C. Medida da distancia entre o ion co-
para o crescimento e desenvolvimento das plantas, o e : fator da enzima e os residuos do sitio catalitico (primeiro
reconhecimento entre essas enzimas e o substrato rico S I grafico para His181, segundo para Asp183 e terceiro para
em prolina ndao € bem compreendido. : His267).
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2. Objetivos TING, ) e )
e el 5. Conclusdes
A fim de contribuir com o entendimento da biologia 2 2:\\’23 :
estrutural da interagao de P4Hs com EXTs, o | \\;f‘ : e Os resultados indicam que o acoplamento do
presente trabalho visa caracterizar o reconhecimento o . - peptideo EXT & P4H5 estabiliza a estrutura da
mOle,CL”ar entre a enzima P4H5 de A. thaliana e um ottom view enzima, como observado pe|os valores de RMSD,
peptideo com repetigdes de prolina. e H3a um Jloop na enzima que pode agir como um
flap, controlado o acesso do substrato ao sitio
ativo da enzima;
3. Metodologia . P4H5 parece ter um comportamento diferencial

0.8 com as prolinas sequenciais nas extensinas;

Tl | ) A conformacdo do motivo de Proll - Prol4 é
~ 06 | alterada nas simulagdes em que as pontes de
= ! A hidrogénio foram mantidas. Isso sugere que as
T 0.4 | mudancas conformacionais sao importantes para

Modelagem por fg o L catalise;
Homologia x [ ALY e  Espera-se que estes resultados contribuam com
MODELLER 9.0 [4] 0’2__ - i ; os conhecimentos da formagao de hidroxiprolina
Um modelo da enzima P4H5 oL T L ] pelas P4Hs em EXT.
foi obtido a partir do PDB 100 150 200 250 300
3GZE
Residue (AA)
l 6. Perspectivas
Figura 3: Frames das simulacdoes de DM de P4H5 sem : .
ACOplafmento do pe?atl'deo EXT complexado. O egxcerto na direita mostra a * Real!zar 0S Mesmos experlmentps usando P4H2.
peptideo EXT visdo inferior da estrutura, onde had um /oop com alta * R_eallza_\r 0S mesmos experimentos usando
SPDBV [5] flexibilidade que n&o cobre a cavidade da enzima durante a hidroxiprolina em posicoes especificas.
Um peptideo Ser-Pro obtido de simulagdo. O mesmo loop apresenta alta flexibilidade nos *  Realizar experimentos similares com oligomeros
trabalhos  prévios [2], foi modelos com o peptideo acoplado, mas nestas simulagdes de P4Hs.
acoplado em posicoes tende a ficar mais perto da cavidade com substrato.
sequenciais nos modelos de
P4H5
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molecular

GROMACS [6]

- O peptideo EXT foi considerado
periédico durante as simulagoes,
nas quais Serl foi ligada com Lys25
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