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Introduccion. Los datos experimentales de Cristalografia de
Rayos X y Resonancia Magnética Nuclear, necesarios para
la construccion de un modelo tridimensional de una proteina,
presentan dificultades técnicas y economicas. Se han
desarrollado varios métodos para la prediccion de estructuras
proteicas, que se pueden clasificar en tres grupos: métodos
Ab initio, “threading” y por homologias. En el laboratorio de
biotecnologia de la Facultad de Ciencias Quimicas estamos
interesados en estudiar la participaciéon que puedan tener
genes celulares en respuesta al estrés hidrico en plantas. Se
han clonado y secuenciado un nimero de genes de una
graminea, Bouteloua gracilis, que se  expresan
diferencialmente en esta condicion (Rascén Cruz, resultados
no publicados). Una clona de interés corresponde a un
miembro de una familia de genes nucleares denominados
“Rieske”; se ha reportado que esta familia participa en el
transporte de electrones a nivel mitocondrial y
cloroplastidico (1).

El objetivo de este trabajo es proponer y evaluar una
estructura tridimensional para la proteina tipo Rieske de
Bouteloua gracilis, utilizando herramientas de modelamiento
tedrico.

Metodologia. La prediccion 1D se obtuvo a partir de la
secuencia de DNA (EXPasy server). La clasificacion de la
proteina se realizo por PSI-BLAST. Los alineamientos
maltiples de la proteina vs proteinas Rieske se efectuaron
por medio de CLUSTAL X. Para las predicciones y
alineamientos 2D se utilizaron los servidores jNet, PHD vy
123D+. Las estructuras 3D se construyeron por métodos
“threading” (2) con el programa Modeller 9v1(3).

Resultados y discusién. En la prediccion 1D se obtuvo la
secuencia: RGSIAWSRPRYKNQVFAIENRSPAEGAYTE
GLLNAKLTQDGCIVCPSTDSTFDLRTGEIKEWYPKNP
VLRALTPALRKLFTYRVKTDEENIYISFSGADGAGSAE
IIFSGKAQPGVTASDVNVEEVRMVVDEDVGGFGFTSD
NELINGKAAIIGFLLLIDFELLTGKGLLKGTGFLDFIYA
VSGAFN (187 aminoacidos). La secuencia mostré
homologia con 2 proteinas Rieske de Oryza sativa y
Arabidopsis thaliana, para las cuales no se han reportado
ningun tipo de estructuras 3D. Se realizaron alineamientos
maltiples entre la secuencia problema y miembros de la
familia Rieske. A partir de los datos de los alineamientos
maltiples, se predijo la estructura 2D, encontrandose una
considerable cantidad de estructuras tipo Beta plegada, tal
como se ha reportado en la familia Rieske (PDB).

Para construir los modelos 3D de la proteina Tipo Rieske de
B. gracilis, se utilizaron los datos estructurales de las

proteinas d1fgta, dlvm9ay 1cz01 a (PDB ID). Los modelos
construidos por medio de Modeller 9v1 se visualizaron por
medio de los programas RasMol 2.7.3 y UCSF Chimera
v1.23 (Fig. 1).

Fig. 1. Estructuras obtenidas por Modelamiento “threading”.
Moldes: A. 1FQT , B. 1VM9, C. 1Z01.

Conclusiones. Se proponen tres modelos 3D para la proteina
tipo Rieske de B. gracilis, obtenidos por modelacion teérica.
Los alineamientos 1D revelaron una homologia de secuencia
lejana con otros miembros de la familia Rieske. Los
alineamientos 2D muestran que la proteina posee estructura
beta plegada predominante, al igual que los miembros de la
familia. Los alineamientos de la proteina en BLAST,
muestran homologias con dominios propios de proteinas
ferrosulforadas y de union a metales, entre otros.
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