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Introducao

A reacao alddlica é uma das metodologias mais
eficientes para a construcdo de ligagBes carbono-
carbono.” Na natureza, é catalisada por enzimas
denominadas aldolases, as quais convertem o0s
substratos em produtos aldol em elevados
rendimentos e com alta especificidade sob
condicdes reacionais amenas.’ Com base nos
processos biolégicos catalisados pelas aldolases,
foram desenvolvidos anticorpos cataliticos que
mimetizam o funcionamento das mesmas, sendo
capazes de reagir com uma grande variedade de
substratos de forma enantiosseletiva.® Este trabalho
visa o estudo de sistemas compostos por anticorpos
de aldolase e substratos de reacBes alddlicas
utilizando espalhamento de raios X a baixo angulo
(SAXS) para monitorar variagfes estruturais in situ
em escala nanométrica.

Resultados e Discusséao

Os experimentos foram conduzidos na linha de
luz SAXS-2 do LNLS. Os ensaios envolveram o
anticorpo de aldolase 38C2 (Ab 38C2) e aldeidos e
cetonas distintos, em tampdo PBS. No Esquema 1,
estdo representadas as transformagfes envolvidas
em cada mistura reacional preparada.
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Na Figura 1, estdo representadas as curvas
obtidas para os sistemas estudados. Verifica-se que
os perfis das curvas em baixos &angulos sao
diretamente afetados pelas condicBes reacionais.
Isto é observado notadamente pela inclinacdo e
pelos valores de |, em escala absoluta. Essas
variagGes decorrem da variagéo do raio de giro (Rg)
da conformacdo 3D assumida pela macromolécula
em solucdo. O uso de uma cetona mais volumosa,
como a cicloexanona, leva a um aumento de R,
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possivelmente associado ao denovelamento da
aldolase no meio. Por outro lado, com a presenca
de p-nitrobenzaldeido e acetona, verifica-se
diminuicdo de Ry, , sugerindo uma forma
tridimensional mais compacta.
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Figura 1. Curvas de SAXS em diferentes condi¢gbes
reacionais.

Conclusoes

Diferentes intermoleculares foram
promovidas com a variacdo dos substratos
utiizados nas reagcBes alddlicas, provocando
modificacdes estruturais que puderam  ser
observadas nas curvas de SAXS. O tamanho da
particula sofreu aumento com a substituicdo de
acetona por cicloexanona, e sofreu diminuigdo com
a  substituicdo de  butiraldeido  por  p-
nitrobenzaldeido. Essas variagcfes estruturais estéo
potencialmente a exposicdo de

interacdes

associadas a
diferentes sitios cataliticos em cada cenario,
explicando o desempenho reacional da aldolase em
cada caso.
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