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β

β

Estrutura β α α β
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β conectadas por um motivo hélice

formando uma única dobra conhecida como β

β maior com seis fitas, 

outra menor com quatro fitas e duas pequenas α

β maior com seis fitas, a folha β menor com quatro fitas e duas α
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possui um domínio específico à Galβ1

interação na Figura 3. Perceba também que a estrutura quaternária, conhecida como β

suas subunidades terminais rotuladas com C e N possui dois domínios β

β formando um β

β formando os três β
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catalíticas de quitina (um homopolímero com unidades de GlcNAc ligadas a β

(β α) . Para entender melhor, o motivo (β

α) consiste em oito fitas paralelas (β1 β8) em forma de barril cercado por oito α

(α1 α8) 

) na cor ciano ligada ao domínio (α + β) em amarelo 

β constituída de cinco fitas antiparalelas e uma α

conectado ao domínio central por meio da interação com os loops de β7 e α7 

.  Em seguida, o loop β5 α5 e β3 αA (não representado na 

loop βC βD sofreu depleção de cinco resíduos formando βD nas RobpsCRA. Essas 

. Assim, o loop βD

interage com a quitina, diferente em quitinases classe V com o loop βC βD, não representando 

https://paperpile.com/c/L5FBua/RG6BQ
https://paperpile.com/c/L5FBua/81CT
https://paperpile.com/c/L5FBua/81CT
https://paperpile.com/c/L5FBua/nrJ1
https://paperpile.com/c/L5FBua/XB1r
https://paperpile.com/c/L5FBua/81CT
https://paperpile.com/c/L5FBua/jjZ8+81CT
https://paperpile.com/c/L5FBua/jjZ8+81CT
https://paperpile.com/c/L5FBua/7ydW
https://paperpile.com/c/L5FBua/jjZ8


domínio (α + β) colorido de amarelo. No centro, na cor verde em sticks, há uma representação 

pentanodiol (MPD) na região de CRD. O loop β5 α5 está representa

. Além disso, com distância aproximada de 40 Å entre 
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β de fita tripla e um β

domínio B de azul. b) mostra a distância aproximada de 40 Å entre as cavidades dos dois 
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. Esse domínio é composto por triplo β β 

β 3.

β 1, 2 e 3 estão 

β
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corticais de raízes de planta vascular. Sobre esse domínio, é conhecido como β α α β, formado 

por duas α β antiparalela 

entanto, na Figura 9 é possível observar esse domínio de bactérias com três α

β antiparalela 

colorida de amarelo e três α
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uma com um CRD, com alto teor de folhas β conectadas por loops com cadeias antiparalelas 

desprovidas de α

β e as extremidades das cadeias C e 

β antiparalelas, uma mais estendida com seis fi

β menor (topo), com cinco fitas (chamada de folha

β e o segundo, formado entre folha β frontal e o laço que 

β frontal 
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β com seis fitas antiparalelas de um monômero idêntica nas quatro estruturas diméricas 

β preta 
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em condições desnaturantes e reduzidas com β

ovoalbumina (45 kDa), anidrase carbônica (30 kDa), inibidor de tripsina (20.1 kDa) e α

gotas de 4 μL em uma proporção de 

poço em um sistema fechado com 200 μL de cada solução de condição nos poços. Em seguida, 
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todos os sistemas foi realizado os cálculos baseados na seguinte fórmula: ΔG 
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(1), a qual é formada pelo ΔG que é a energia livre de ligação, G 

ΔG = ΔE + ΔG + ΔG TΔS (2), a qual é formada pelo ΔE

e sem ligantes, ΔG que é a contribuição de energia dos componentes polares, ΔG

TΔS que corresponde a conformação da 

absoluto; ΔG

calculada pelas equações GB presentes no AMBERTOOLS22, enquanto o ΔG

Δ 𝛾SASA + ꞵ 𝛾 , ꞵ é definido 

componentes energéticos para cada resíduo, como, componentes eletrostáticos (ΔG

Waals (ΔG ), solvatação polar (ΔG ) e solvatação apolar (ΔG

. ΔG = ΔG + ΔG + ΔG + ΔG
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α. β. γ ( ° ) 

I/σ (I) médio
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194 átomos de Cα quando comparado às coordenadas do monômero CML. O gráfico de

, como também, possuindo um enovelamento tipo β

β traseiras lado a lado. Pontualmente, o dímero canônico foi observado em CTL, PAL, 
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permaneceu “constante” durante toda a trajetória. Continuando, entre





ꞵ frontal e um loop 

ꞵ frontal, seguida de uma pequena 𝛼
𝛼 ꞵ traseira. 
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ꞵ formada por duas pequenas fitas 

ꞵ frontal. A segunda região 

ꞵ frontal que fica na 

médios de RoG para CTL, CTL + MDM, CML e CML + MDM, são 17,68 Å, 17,79 Å, 17,39 

Å e 17,30 Å, respectivamente. Baseado na média dos valores de RoG, fica evidente que a CTL 

aumenta com o ligante, exemplo, DlyL (17,32 Å) e DlyL com X man (17,35 Å), DlyL com 

MAN3 (17,38 Å), DlyL com MAN5 (17,40 Å) e DlyL com MAN9 (17,36 Å) 
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, específicas a α

complexada ao α

cular, os quais somados o ΔG

Waals e eletrostáticas da lectina) com o ΔG

e energia de dispersão ocasionados pela água do solvente), mostrou um ΔG

interação das lectinas com o ligante MDM com ΔG negativo.
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ΔG

ΔG

Δ







de 1,45 Å complexada com MDM. Além disso, foram realizadas simulações de dinâmica 
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