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RESUMO

Introdugdo: A interacdo entre os insetos ocorre através da emissdo e assimilagdo de
substancias quimicas, denominadas de semioquimicos. Essas substincias, mais
especificamente as moléculas odoriferas, sao importantes para a agricultura, como em
estratégias relacionadas ao Manejo Integrado de Pragas (MIP). Os afideos, conhecidos
como piolho-das-plantas, Nasonovia ribisnigri € Megoura viciae representam espécies de
pragas agricolas que se alimentam da seiva da alface e da ervilhaga, respectivamente.
Objetivo: Dessa forma, o objetivo do presente trabalho consiste em compreender e propor
mecanismos de acao para a deteccao e liberacdo de odor nas duas espécies mencionadas
importantes na agricultura. Materiais e Métodos: Métodos tedricos-computacionais foram
aplicados para a estruturagéo do trabalho. Utilizou-se os servidores Pherobase para a busca
de semioquimicos e o PDB para a aquisicdo das OBP disponiveis na literatura: MVic OBP3
4239 e Nrib OBP3 4z45. Softwares como Avogadro, ChemSketch e Discovery Studio foram
utiizados para desenho e otimizagdo das moléculas e o MOPAC, nos calculos de
propriedades quimico-quénticas dos semioquimicos. E para os dockings moleculares, foi
utilizado o AutoDockVina. Resultados: As OBPs demonstraram bons numeros de sitios de
ligacao, onde a MVic OBP3 apresentou trés sitios e a Nrib OBP3, cinco. Dentre os ligantes,
a-gurgunene, por exemplo, apresentou menor afinidade eletrénica: -1.452 KJ mol-1. Com os
dockings, este ligante foi o que também apresentou melhores afinidades: -5,9 Kcal/mol, com
MVicOBP3, e para NribOBP3, -6,8 Kcal/mol, indicando maiores estabilidades dos sistemas
frente aos demais semioquimicos. Consideragdes Finais: As OBPs demonstraram bons
numeros de sitios de ligacdo, e com base nos resultados obtidos, estes deram margens a
estudos mais amplos voltados a interagdo inseto-odorante e a métodos alternativos de
controle de pragas agricolas.
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