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RESUMO

A soja (Glycine max (L.) Merril) € uma das culturas mais importantes para
o Brasil. Entretanto, vem sofrendo com infestacdes de 4caros. Atualmente,
a principal espécie de 4caro que afeta a producao de soja é Tetranychus
urticae Koch, capaz de desenvolver resisténcia aos acaricidas quimicos.
Tendo em vista o alto impacto dessa praga para as culturas, torna-se
necessdria a busca por alternativas que minimizem a propagacdo. Dentre
as diferentes metodologias, a bioinformatica pode ser empregada na
identificacdo de proteinas potenciais para o desenvolvimento de
acaricidas. Este trabalho teve como objetivo identificar pequenas
moléculas (potenciais inibidores) capazes de se ligar a uma proteina
especifica do acaro. A primeira etapa do trabalho foi a identificacdo das
proteinas especificas de &caros, através da gendmica comparativa, onde
foram analisados os genomas de quatro organismos (7. urticae, G. max,
Homo sapiens e Apis mellifera). A partir da comparacao, foram
encontradas 6.224 proteinas especificas de T. urticae, que posteriormente
foram comparadas com sequéncias depositadas no Banco de Dados de
Proteinas (PDB) para verificar a existéncia de estruturas similares
determinadas experimentalmente. Identificamos apenas uma proteina de
T. urticae com estrutura determinada experimentalmente. Com as
informacdes do sitio ativo e substrato, foram feitas buscas em dois bancos
de dados de compostos naturais (Supernatural e NuBBe), sendo avaliadas
4.672 pequenas moléculas. Os compostos selecionados foram utilizados
para experimentos de docking molecular, que consiste em prever a
posicdo, orientacdo e afinidade de um composto no sitio ativo de uma
proteina alvo. Os cinco melhores compostos de cada banco de dados
foram selecionados para a realizacdo das simulacdes por dinamica
molecular, que estd atualmente em andamento, e visa avaliar a
estabilidade das moléculas identificadas pelo docking molecular, no sitio
ativo da proteina alvo. Os compostos que apresentarem melhores
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resultados serdo selecionados para os testes de toxicidade em T. urticae e
soja.
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