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(57) Resumo: DESENHO COMPUTACIONAL PARA NOVOS INIBIDORES DE ALFA-AMILASES. A presente invenção se refere
a um método para realizar o desenho computacional de novos compostos com potencial função inibitória das enzimas alfa-
amilases. Um enfoque especial é dado ao desenho de novos compostos inibidores das enzimas alfa-amilases produzidas por
insetos que se alimentam principalmente de produtos agrícolas estocados.
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REIVINDICAÇÕES 

1. Método de obtenção de novos compostos com potencial função inibitória das 

enzimas alfa-amilases caracterizado pelas seguintes etapas: (i) obter arquivos de 

coordenadas referentes às estruturas tridimensionais da estrutura da alfa-amilase de 

interesse; (ii) fazer busca por sequências homólogas à estrutura primária da enzima de 

interesse; (iii) alinhar a enzima de interesse às estruturas de outras alfa-amilases, analisar 

quanto à sobreposição das estruturas terciárias e analisar os desvios; (iv) fazer 

alinhamentos entre a estrutura primária de proteínas homólogas à proteína de interesse e 

incluir proteínas de outros organismos; (v) evidenciar as similaridades e diferenças entre 

estes dois conjuntos de proteínas e buscar as correspondências no alinhamento de 

estrutura primária dos resíduos importantes; (vi) buscar estruturas de compostos por 

similaridade maior que 90% com o ligante natural (amilose) e proceder simulações de 

docking; (vii) analisar o nano-ambiente do sítio-alvo e determinar o conjunto de 

parâmetros físico-químicos e estruturais que o descrevem, composto pelos resíduos nos 

quais se espera que os ligantes atraquem; (viii) modificar as estruturas selecionadas no 

item (vi) de acordo com as características físico-químicas e estruturais encontradas no 

item (vii) a fim de aumentar os valores de afinidade de ligação; (ix) adicionalmente, fazer 

busca por ligantes baseados na estrutura dos inibidores naturais aplicando-se os passos de 

docking e modificações estruturais a esses ligantes; e (x) realizar predição de parâmetros 

moleculares que interferem na Absorção, Distribuição, Metabolismo, Excreção e 

Toxicidade. 

2. Método de controle de insetos que utilizam as enzimas alfa-amilases para obter 

glicose, caracterizado pelo fato de utilizar compostos desenvolvidos pela inibição ou 

inativação da enzima alfa-amilase por meio de ligação parcial ou total de inibidor, sendo 

o inibidor obtido de acordo com a reivindicação 1. 
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