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1 INTRODUÇÃO 
 

Lectinas são proteínas ou glicoproteínas com atividade ligante sobre pelo 
menos um carboidrato, podendo ser encontradas em diversos organismos. Além 
disso, não possuem propriedade imunológica e podem apresentar atividade 
catalítica (PEUMANS & VAN DAMME, 1995). Devido à habilidade de reconhecer e 
se ligarem reversivelmente a carboidratos específicos, podem estar envolvidas em 
diferentes eventos biológicos como reconhecimento e diferenciação celular, 
formação de órgãos, infecção, interação parasito-hospedeiro e metástase 
(GANGULY & DAS, 1994; LAM & NG, 2011). A caracterização da estrutura 
tridimensional dessas proteínas permite o melhor entendimento acerca da base da 
interação entre lectina e ligante. Várias lectinas já tiveram sua estrutura 
tridimensional elucidada (LORIS et al., 1998), etapa crucial para a eleição dessas 
moléculas como potenciais ferramentas biotecnológicas. A lectina I de Bauhinia 
variegata (BVL-I) é uma lectina de domínio simples que se liga ao monossacarídeo 
D-galactose (PINTO et al., 2008). Apesar de ter passado por parcial caracterização, 
a alta glicosilação e a existência de isoformas dificultam o processo de definição de 
sua estrutura tridimensional. Sendo assim, ferramentas computacionais de predição 
estrutural se tornam excelentes alternativas para seu estudo. Inúmeras lectinas de 
domínio simples, semelhantes à BVL-I, sofrem modificações pós-traducionais tanto 
na remoção de um peptídeo sinal na região N-terminal quanto na excisão de um 
peptídeo de função pouco conhecida na porção C-terminal (YOUNG et al., 1995). 
Porém, esse último fenômeno não é descrito para BVL-I. Portanto, esse trabalho 
busca empregar ferramentas computacionais de predição estrutural como alternativa 
ao estudo da estrutura de BVL-I e analisar seu possível processamento da região C-
terminal através de modelos preditos. 

 
2 METODOLOGIA (MATERIAL E MÉTODOS) 

 
A aquisição da sequência de aminoácidos da BVL-I, as predições 

estruturais com os programas SwissModel e 3D Jigsaw e a sobreposição e 
manipulação das imagens foram feitas conforme descrito por MOREIRA et al. 
(2010). Além das estruturas já obtidas pelos dois programas, uma nova predição de 
BVL-I (BVL-I/BH1) foi feita com o uso do programa Bhageerath-H (MOHANTY et al.). 
Para analisar a influência da porção C-terminal na estrutura de BVL-I, seus 18 
últimos resíduos de aminoácidos foram retirados e submetidos à predição pelos 
programas 3D Jigsaw (BVL-I/3DJ2) e Bhageerath-H (BVL-I/BH2). A lectina de soja 
(SBA) foi utilizada como modelo comparativo da região C-terminal, pois já possui 
estrutura e processamento descritos (MANDAL et al., 1994). A estrutura de SBA com 
sua porção C-terminal (SBA1) foi predita pelo Bhageerath-H utilizando a sequência 
direta do cDNA (GenBank: P05046), sem seu peptídeo sinal (1-32 aminoácidos); 
enquanto sua estrutura sem tal região (SBA2) foi obtida diretamente do Protein Data 



 
 

Bank (PDB, código: 1SBF). A qualidade das predições foi aferida pelo programa 
QMEAN (BENKERT et al., 2009). 
 
3 RESULTADOS E DISCUSSÕES 

 
O programa Bhageerath-H foi utilizado com o intuito de obter melhores 

modelos para análise estrutural. A predição BVL-I/BH1 apresentou características 
melhores que as dos outros programas. Ao contrário do SwissModel e do 3D Jigsaw 
(MOREIRA et al., 2010), nenhum resíduo de aminoácido foi eliminado da sequência 
original de BVL-I. Ainda, foi possível identificar as três folhas-β características de 
lectinas de leguminosas (Figura 1A) (LORIS et al., 1998). Porém, a alça C-terminal 
de aproximadamente 18 aminoácidos, presente na predição anterior BVL-I/3DJ1, se 
apresenta isolada da estrutura (Figura 1A, caixa vermelha). Mesmo sendo um 
programa híbrido que utiliza predições por homologia e cálculos ab initio, o 
Bhageerath-H não foi capaz de predizer a posição exata dos resíduos que compõem 
essa porção e corrigir o erro existente em BVL-I/3DJ1. A nova predição BVL-I/BH2 
manteve as folhas-β que caracterizam lectinas de leguminosas (Figura 1B) de modo 
semelhante como em BVL-I/BH1. Além disso, essa predição se mostrou melhor que 
BVL-I/3DJ2, a qual continuou defeituosa ao manter suas folhas-β pouco definidas 
(Figura 1C). 

 

 
Figura 1: estrutura geral das predições feitas com destaque para as folhas-β características de 
lectinas de leguminosas: folha frontal (vermelho), folha posterior (amarelo) e folha S (azul). (A) BVL-
I/BH1 com região C-terminal de 18 resíduos de aminoácidos inserida na caixa vermelha. (B) BVL-
I/BH2. (C) BVL-I/3DJ2, na qual as folhas-β não são bem definidas. 

Em algumas lectinas de domínio simples é comum haver processamento 
pós-traducional da região C-terminal (BONNEIL et al., 2004). Entretanto, esse 
processamento não é bem definido, uma vez que os sítios não são conservados 
nem na mesma lectina nem em lectinas diferentes (YOUNG et al., 1995). Além 
disso, sabe-se que os diferentes processamentos da região C-terminal causam 
modificações na estrutura e função dessas proteínas e dão origem a várias 
isoformas (MANDAL et al., 1994). Para analisar o efeito da região C-terminal na taxa 
de erro do programa QMEAN, foram utilizadas as estruturas SBA1 e SBA2, uma vez 
que o processamento C-terminal já é descrito para SBA (MANDAL et al., 1994). Em 
SBA1 ocorre aumento no erro de predição na região C-terminal (Figura 2A). Já em 
SBA2, não houve erro considerável, uma vez que sua estrutura já é descrita. A 
predição BVL-I/SwissModel apresenta taxa de erro aceitável (Figura 2B), mas sua 
predição possui uma série de defeitos (MOREIRA et al., 2010). Assim como para 
SBA1, as predições BVL-I/3DJ1 e BVL-I/BH1 demonstraram aumento do erro na 
região C-terminal (Figuras 2C e 2D). Contudo, os resultados de erro para BVL-
I/3DJ2 e BVL-I/BH2 (Figuras 2E e F) não apresentaram tal aumento, se 

 
 



 
 

assemelhando com a taxa normal de SBA2. Tal constatação remete que a lectina 
BVL-I deve sofrer o processamento C-terminal, gerando várias isoformas de maneira 
semelhante como ocorre com SBA (MANDAL et al., 1994). 

 

 

 
Figura 2: taxa de erro estrutural determinado pelo programa QMEAN. (A) taxa de erro para SBA1. (B) 
taxa de erro para BVL-I/SwissModel.  (C) taxa de erro para BVL-I/3DJ1 (D) taxa de erro para BVL-
I/BH1. (E) taxa de erro para BVL-I/3DJ2. (F) taxa de erro para BVL-I/BH2. (G) escala de cores para 
taxa de erro: quanto menor o valor (mais próximo do azul) melhor é a predição; quanto maior o valor 
(mais próximo do vermelho) pior é a predição.  

4 CONCLUSÕES 
 

Em comparação com outros programas uti lizados, como SwissModel e 3D 
Jigsaw, o Bhageerath-H se mostrou mais eficiente em suas predições. Portanto, ele 
é o mais indicado para a predição desse tipo de proteína, já que as características 
de lectinas leguminosas analisadas foram mantidas para BVL-I bem como todos os 
aminoácidos da sequência proteica. Por ser uma lectina de domínio simples, BVL-I 
possivelmente sofre um processamento em sua porção C-terminal. No entanto, tal 
fenômeno ainda não foi estudado nessa lectina, colocando este trabalho como o 
primeiro a realizar esse tipo de análise. Os programas 3D Jigsaw e Bhageerath-H 
não eliminaram os aminoácidos da região C-terminal de BVL-I, permitindo analisar 
seu erro de predição através do programa QMEAN. A alta taxa de erro na região C-
terminal das predições BVL-1/BH2 e SBA2, somada ao fato de que nem os cálculos 
ab initio de Bhageerath-H foram capazes de agregar tal porção na estrutura de BVL-
I, sugerem que essa lectina sofre processamento semelhante ao que ocorre com 
SBA. Outra evidência de tal processamento é que o programa QMEAN possui a 
particularidade de não apresentar boas pontuações em regiões proteicas 
transmembrana. Assim, é lúcido acreditar que os resíduos que compõem tal região 
atuem como um segundo peptídeo sinal que encaminha a lectina para alguma 
membrana celular, como sugerido para outras lectinas que sofrem tal modificação 
pós-traducional. Os resultados aqui apresentados buscam aprimorar a qualidade da 
predição estrutural da proteína BVL-I. Além disso, possibilitam melhor entendimento 
sobre as características desta lectina, permitindo novas estratégias para obtê-la na 
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sua forma funcional bem como em maior quantidade, já que esses são fatores 
limitantes na sua aplicação como produto biotecnológico. 
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