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Introduccion . ,
Objetivo Metodologia
« Las lacasas, enzimas clave en biotecnologia, son Utiles en biorremediacion por su capacidad para , , _ o
Determinar las estructuras Se obtuvieron las secuencias nucleoftidicas
r r contaminant rsistentes. - . :
degradar conta antes persiientes tridimensionales de isoformas de lacasas de GenBank y se predijeron las estructuras
» Los hongos Phlebia brevispora BAFC633 y Pleurotus pulmonarius LBM105 de Misiones producen de Phlebia brevispora BAFC633 y con MODELLER, SWISS-MODEL y Phyre2. Los
lacasas de baja especificidad, efectivas para tratar pesticidas, colorantes y fenoles. Pleurotus pulmonarius LBM105 mediante modelos fueron validados con ERRAT,
 La prediccion in silico de las estructuras tridimensionales de las lacasas de estas cepas es crucial herramientas de  modelado  por PROCHECK, VERIFY3D y PROSA.
para optimizar su uso biotecnoldgico y comprender mejor su mecanismo de accion. homologia, con el fin de seleccionar el

mejor modelo predicho.

ERRAT PROCHECK - RESIDUOS FAVORABLES
° LY 4 B SWISS-MODEL [l Phyre2 MODELLER B SWISS-MODEL W Phyre2 MOBELLER A
Resultados y Discusion Conclusiones
75 75
La diversidad en los algoritmos de buUsqueda de homaologos resulté en 1 del tenid I rave
0s modelos obtenidos se evaluaron a través
. T . . . o o 50
la seleccion de distintas plantillas, priorizando aquellas con mayor g & _ , :
@ de distinfos pardmetros de calidad,
cobertura, identidad de secuencia y pardmetros de calidad segun 2 25 ond | : | del g
permitiendo seleccionar los modelos de
cada herramienta. En cuanto a la validacion de los modelos, :
g 0 lacasas predichos por SWISS-MODEL para
SW'SS‘MODEL y MODELLER Se deSTGCOron por SUS prediCCiOﬂeS BAFC633 lacl BACF633 lacll LBM105 lacl LBM105 lacll LBM105 lac PROCHECK ) RES'DUOS PERMITIDOS OSTerioreS Oné”SiS de SU inTerOCCién Con
fiabl d It lidad. ERRAT U6 | int . tomi VERIFY3D B SWISS-MODEL [ Phyre2 MODELLER P
confiables y de alta calidad. evalud las interacciones atdmicas S sopssyones B sz B MOBELMER »s :
contaminantes.

y la distribucién, otforgando indices de calidad general cercanos a un
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valor de 90 para los modelos de SWISS-MODEL. PROCHECK analizd la -
estereoquimica de los modelos, favoreciendo aquellos generados en )
MODELLER y SWISS-MODEL, con una canfidad de residuos en dreas B 1
favorables superiores al 87%. VERIFY3D evalud la compatibilidad del e
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modelo tfridimensional con la secuencia de aminodcidos sin mostrar BAFC633 lacl BACF633 lacll  LBM105 lacl  LBM105 lacll  LBM105 lacll

grandes diferencias entre herramientas. PROSA, que compara la PROSA PROCHECK - RESIDUOS NO PERMITIDOS

SWISS-MODEL Phyre2 MODELLER
o B Phyre B SWISS-MODEL [ Phyre2 MODELLER

calidad del modelo con estructuras empiricas de proteinas de tamano 0

1,25 A AN : " - \
similar, también favorecid a los modelos de SWISS-MODEL con valores s . ¥ |
2 1,00 \,
de Z-score entre -7 y -8. Similares resulfados han sido observados en : ~
0,75 \ ~
otros estudios, donde se ha demostrado que los métodos de - ~ .,
| 0.50 ‘ | N
modelado por homologia como SWISS-MODEL y MODELLER pueden . - N
- Sitio activo del modelo BAFCé33 lacl predicho por SWISS-MODEL. A la izquierda, en el sitio
generar modelos tridimensionales con alta preCiSién [-I _3] 0.25 T1, un dtomo de cobre es coordinado por los residuos His398, Cys455 y His460. A la
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derecha, en el sitio 12/T3, tres dtomos de cobres son coordinados por los residuos Hisé7,
Hisé9, His401, His403, His114, His112, His454 e His456. Estos constituyen los sitios de oxidacion
BAFC633 lacl BACF®633 lacll LBM105 lacl LBM105 lacll LBM105 laclll del sustrato y reduccion del oxigeno, respectivamente.
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