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Introducéao

Xilanases sdo enzimas capazes de hidrolisar as
ligacBes B -1,4 da cadeia principal da xilana um dos
principais polisacarideos do complexo hemicelulésico
das paredes celulares dos vegetais. A
termoestabilidade e a especificidade pela xilana sao
responsaveis pelo gande interesse biotecnoldgico e
comercial que as xilanases tém atraido. O objetivo do
trabalho é caracterizar a regido catalitica de um par
mesofilico-termofilico de xilanases buscando uma
relacdo atividade/termoestabilidade. Para tanto, uma
andlise das ligagbes de hidrogénio (LH) sera utilizada.
As xilanases mesofilica e termofilica estudadas sé&o
as produzidas pelos organismos Bacillus circulans
(XBC) e Thermomyces lanuginosus  (XTL),
respectivamente. Critérios geométricos foram usados
para deteccdo das LH intramoleculares. Os
parametros usados para o critério geométrico foram:
(1) distancia Rz < 0.24nm; (2) angulo A? H----B >
110° (3) Fracdo de ocorréncia, Fr >20%. As
simulagdes foram realizadas numa faixa de
temperatura de 25 a 80°C utlizando dinamica
molecular. O programa utilizado para as simulacdes
por dindmica molecular foi 0 GROMACS 3.2.1' com
campo de forca GROMOS96-43al’, parametrizado
especificamente para biomoléculas, tempo de
integracdo de 2fs e raio de corte fixado em 1.5nm.

Resultados e Discussao

As LH foram divididas em 3 grupos, LH BB
(backbone-backbone), LH BS (backbone-side chain) e
LH SS(side chain-side chain). No caso da XBC, os
residuos de importancia catalitica, descritos na
literatura®, sdo: os residuos Glu78 e Glul72 que
atuam como nucledfilo e catalisador acido/base
respectivamente, o residuo Argll2, um conjunto de
seis tirosinas Tyr65, Tyr69, Tyr79, Tyr80, Tyrle6 e
Tyrl74 e os triptofanos Trp9, Trp71 e Trpl29. Na XTL,
os residuos de importancia catalitica, descritos na
literatura® s&o: os residuos Glug8é e Glul78 que
atuam como nucledfilo e catalisador acido/base
respectivamente, o residuo Argl22, um conjunto de
cinco tirosinas Tyr73, Tyr77, Tyr88, Tyrl72 e Tyrl80,
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termoestabilidade,

dindmica molecular, ligacdes de hidrogénio
o triptofano Trpl8 e a glutamina GInl36.
Experimentalmente, observou-se que os residuos dos
centros cataliticos dos peptideos estudados sé&o
altamente conservados caracterizando estas regides

como anfipaticas. O diferencial destas regides é o
emaranhado de LH altamente estaveis de 25 até 70°C
formado pelos residuos de importancia catalitica. As
LH BB que apresentam Fr em cerca de 90% s&o as
maiores responsaveis pela estabilidade da estrutura
secundaria da regido. No caso da XTL, um nimero
maior de LH BS e SS foram detectados nessa regiao,
em relagdo a XBC. Os residuos Glu86, Glul78,
Tyr73, Tyr77, Tyr88 e Tyrl72  participam
constantemente nas LH BS e SS, principalmente nas
SS. As LH SS ocorrem em maior nimero e com
fracOes de ocorréncia consideravelmente maiores na
XTL do que na XBC como, por exemplo, as LH entre
os pares Tyr73-Glul78 e Tyr77-Glu86. Pode-se dizer
que as LH SS entre Tyr73-Glul78 e Tyr77-Glu86 sédo
altamente estaveis durante a simulacéo e resistentes
ao aumento da temperatura. Na xilanase XBC, fato
semelhante ocorre para os residuos Tyr65 e Glul72.

Conclusodes |

As LH SS s&@o menos freqiientes que as LH BB
porém sao capazes de manter as cadeias laterais
com uma certa rigidez, possibilitando o
reconhecimento molecular do substrato pelo sitio
ativo. As LH SS mais importantes sdo aquelas que
envolvem os residuos de Tyr e Glu, possivelmente
mantendo as cadeias laterais desses residuos numa
orientagdo adequada para a captagdo e adaptagdo do
substrato no sitio catalitico.
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