Material complementar
TABELA COMPLEMENTAR 01 - COMPOSICAO DE AMINOACIDOS DAS SEQUENCIAS
PROTEICAS RECOMBINANTES

Neul Neu?2 Neu3

Aminoécido N° de residuos Porcent.  N° de residuos Porcent. N° de residuos por Porcent.

por molécula (%) por molécula (%) molécula (%)
Ala 12,0 4,9 12,0 4,6 12,0 4.3
Arg 9,0 37 9,0 34 10,0 3,6
Asn 6,0 2,4 7,0 2,7 10,0 3,6
Asp 14,0 57 14,0 53 14,0 50
Cys 1,0 0,4 1,0 0,4 2,0 0,7
Gln 9,0 3,7 10,0 3,8 12,0 4,3
Glu 24,0 9,8 24,0 9,1 23,0 8,2
Gly 24,0 9,8 26,0 9,9 28,0 10,0
His 5,0 2,0 50 1,9 7,0 25
e 13,0 53 21,0 8,0 23,0 8,2
Leu 14,0 57 16,0 6,1 15,0 54
Lys 23,0 9,3 23,0 8,7 23,0 8,2
Met 11,0 4,5 11,0 4,2 11,0 3,9
Phe 10,0 41 10,0 3,8 10,0 3,6
Pro 13,0 53 13,0 4,9 13,0 47
Ser 13,0 53 15,0 57 18,0 6,5
Thr 15,0 6,1 15,0 57 17,0 6,1
Trp 3,0 1,2 4.0 15 4,0 14
Tyr 11,0 4,5 11,0 4.2 11,0 3,9
Val 16,0 6,5 16,0 6,1 16,0 57
Total 246 100 263 100 279 100

Nota: Os dados apresentados nessa tabela foram estimados e gerados automaticamente no Protparam (Expasy).



"(Asedx3) weledioid ou ajuswedewoIne sopelab o sopewnsa Welo) ejage] BSsau sopeiuasaide sopep SO BION

06¥%°0- LEV'0- z09'0- (AAVHD) enedoiply ap JO[eA Op BIPOW SpuBis)
S0'vL L0'2L 599 oolgylle 831pu|
56'82 16'L€ 5862

SPEPIIGEIST &P 82Ipu]

(onA b 1109 BIYDLIBYDST) SeIoY Q) <
(oA Ll BINPBAS|) SBIOY OF <
{o1aWwEW 2p S01I00|NDIAY) SBI0Y OF

(oM ut 1102 BIYDIBYDST) Seloy () <
(oMn w1 BINPBAB|) SBIoY OF <
(oJaywew 8p S0JI0INASY) Seloy OF

(oA Ly 1102 BIYDlIaY2sT) sedoy () <
(oA Ll BINPBABY) SeIOY O <
{oJaywew ap sO)2QNoIRaY) Seioy OF

BPRWINSS EPIA-BIoN

(sopiznpaJ 0B1sa SAD ap sonpisal ap saJed so sOpo] anb opujwnssy)
Jejow oBdUNXa ap S)UBIDYS0D

06€8€ 06¢'8¢ oeece
loge o - (eunsio wewuo} sAD ep sonpisal ap mw.__mm_mMoowwwmwwz%uowm“_mc_huﬁ_wwﬁ
209 ze's 28's 091Da) (0911)9]808| OJUOd) |d
TSHOTINTE T D TSTOIN"THIT D TSEOENTHD B|nwioS
£9'€6Z° L€ G8'665'62 661G 1e 1Be|Nos|oW BSSey
LIEY SSlYv ¥18'€ SOLIO)E 8p 0JaWnNN
€ NaN Z naN I heN

SILNVNIGNOD3Y

SYOI3L0dd SVIONINO3IS SvA SOAVNILSA SODININO-0DIS)d SOYLINYHVd — 20 ¥VINIWITdNOD v13gavl



FIGURA COMPLEMENTAR 01 — ESCALA DE HIDROPATIA DAS PROTEINAS RECOMBINANTES
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Nota: Os valores de indice de Hidropatia foram gerados pelo ProtScale (ExXPASY) — Hphob./ Kyte & Doolittle,
1982.

FIGURA COMPLEMENTAR 02 — PREDICAO DA ESTRUTURA SECUNDARIA DA PROTEINA
NEU1

Conf: 9986389385296066334300102443444553039929959325696835988887518%2¢6
Pred: CCCCEEEEEEEEEEEEEEECCCCCCCCCCCCCEEEEEEEEEEECCEEEEEEEEEEEECCC

AA: MNPNQEIITIGSICMVVLELEMASSEDVIKEFMRFKVRMEGSVNGHEFEIEGEGEGRPYE
10 20 30 40 50 60

Conf: 389899999928986502212223122041435538999702555408997289999998
Pred: CEEEEEEEEEECCCCCCCCCCCCCCEECCCEEEEECCCCCCHHHHHHCCCCEEEEEEEEE
AA: GTOTAKLEVTKGGPLEFAWDILSPQFQYGSEAYVKHPADI PDYLKLSFPEGFKWERVMNE
70 80 90 100 110 120

Conf: 0794959959789589999359999876795999040017621024826678641995999
Pred: CCCCEEEEEEEEEEECCEEEEEEEEEEECCCCCCCEECCCCCEECCEEEEEEECCCEEEE

Al EDGGVVTVTQDSSLQDGEFI?KVKLRGTNFPSDGPVMQKKTM@WEA@TERMYPEDGALKG
1320 140 150 160 170 180

Conf: 99989996889959999988887088889998835892999985426998689999998299
Pred: EEEEEEEECCCCEEEEEEEEEEEECCCCCCCCCEEEEEEEEEEEECCCCCEEEEEEEEEE

AA: ELKMRLKLKDGGHYDALVKTiYMAKKPVQLPGAYkalKLDlTSHNEDYTiVEQYERAEG
190 200 210 220 230 240



Nota: Arquivo de saida em formato texto gerado pelo software PSIPRED, onde C: Alca, E: Folha, H: Hélice,
conf: confiabilidade, pred: predicdo da estrutura secundaria, AA: sequéncia alvo. NA (azul) e RFP (vermelho).
FIGURA COMPLEMENTAR 03 - REGIOES DE DESORDEM NA PROTEINA NEU1
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Nota: Os indices de desordem foram calculados pelo software PONDR. Onde VL-XT: indice de desordem, azul:
regides ordenadas, rosa: regido de desordem 1, amarelo: regido de desordem 2, verde: regido de desordem 3. As
regides de desordem sdo demonstradas na estrutura 3D obedecendo a relagdo de cores do grafico.

FIGURA COMPLEMENTAR 04 — PREDICAO DA ESTRUTURA SECUNDARIA DA PROTEINA
NEU2

Conf: 9887348999713112578868643210221243001210127655334305999999999

Pred: CCCCCEEEEEEEEEEEE i w W ﬁ WCCCEEEE FCHHHHCCCCCCCCCCEEEEEEEEEEE

Ab: MNPNQ’%TT‘TTGSTCI\’VVGTTST ILOIGNI TIS‘TWTTFT.F“MASSEDVTKF‘F‘MRF‘K‘V?MF‘JGSV
10 20 30 40 50 60

Conf: 6969999868875189627868999999389875122222331110524354389997025
Pred: CCEEEEEEEEEEEECCCCEEEEEEEEEECCCCCCCCCCCCCCEECCCEEEEECCCCCCHH

AR NGHEFE.IEGEGEGRPYEGT’QTAKLKVTKGGPLPFAWDILSPQ%QYGSKAYVKHPADI PDY
70 80 90 100 110 120

Conf: 554089971899999980794999999789989999599599865799989400175210
Pred: HHHHCCCCEEEEEEEEEECCCEEEEEEEEEEECCEEEEEEEEEEECCCCCCCCCCCCCCC

AA: LKLSFPEGFKWERVMNFEDGGVVTVTQDSSLQDGEFIfKVKLRGTNFPSDGPVMQKKTMG
130 140 150 160 170 180

Conf: 1382667853299409959098999688995599999887708888599883589059984
Pred: CCCEEEEEEECCCEEEEEEEEEEEECCCCEEEEEEEEEEEECCCCCCCCCEEEEEEEEEE

ANz WEASTERM&PEDGALKGEIKMRLKLKDGGHYDAEVKTTYMAKKPVQLPGAYKTbIKLDIT
190 200 210 220 230 240

Conf: 3175985792998998929804793
Pred: EECCCCCEEEEEEEEEEEECCCC

AR: SHNEDYTIVEQYERAEGRHSTGR
250 260

Nota: Arquivo de saida em formato texto gerado pelo software PSIPRED, onde C: Alca, E: Folha, H: Hélice,
conf: confiabilidade, pred: predicdo da estrutura secundaria, AA: sequéncia alvo. NA (azul) e RFP (vermelho).



FIGURA COMPLEMENTAR 05 - REGIOES DE DESORDEM NA PROTEINA NEU2
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Nota: Os indices de desordem foram calculados pelo software PONDR. Onde VL-XT: indice de desordem, azul:
regifes ordenadas, rosa: regido de desordem 1, amarelo: regido de desordem 2, verde: regido de desordem 3. As
regifes de desordem sdo demonstradas na estrutura 3D obedecendo a rela¢do de cores do gréfico.

FIGURA COMPLEMENTAR 06 — PREDICAO DA ESTRUTURA SECUNDARIA DA PROTEINA
NEU3

Conf: 988743790941457875221100003225688863352067643333455310014545
Pred: CCCCCEEEEEEEEEEEEEEEHHHHCCCCEEEEEEEEEEECCCCCCCCCCCCCCEECCCCC

ARz MNPNQKiITIGSICMVVGIISLILQIGNIiSfWISHSIQTGNQNHTGICNSRLEMASSED
10 20 30 40 50 60

Conf: 4454215999959999696509988887508962898958099928086512222233111

Fred: CCCCCFFFFFFFFFFFCCFFFF‘FFFFFFFFCCCCFFFFFFF‘F‘F‘FCCCCCCCCCCCCCCEE

AR: VIKEFMRFKVRMEGSVNGHEFEEEGEGEGRPYEGTQTAKLKVTKGGPLPFAWDILSPQFQ
70 80 90 100 110 120

Conf: 042435438999%602555408997189999298079495995978998999999999987
Pred: CCCEEEEECCCCCCHHHHHHCCCCEEEEEEEEEECCCEEEEEEEEEEECCEEEEEEEEEE

AA: YGSKAYVKHPADIPDYLKLSFPEGFKWERVMNFEDGGUVTVTODSSLODGEFI YKVKLRG
130 140 150 160 170 180

Conf: 5799999400175210238166785329959999938895958899699599888870888
Pred:; ECCCCCCCCCCCCCCEECCEEEEEEECCCEERFEEEEEEEEECCCCEEEEEEEEEEEECCC
e e R~

AR TNFPSDGPVMQKKTMGWEASTERMYPEDGALKG'EIKMRLKLKDGC—H‘YDA‘EVKTI‘YMAKKP
190 200 210 220 230 240

Conf: BYG9873689959985426958679990598799813799
Pred: CCCCCCEEEEEEEREEEECCCCCEEEEEEEEEEEECCCC
e I i
BA: VOLPGAYKTDTKLDITSHNEDYTIVEQYERAEGRHSTGA
250 260 270



Nota: Arquivo de saida em formato texto gerado pelo software PSIPRED, onde C: Alca, E: Folha, H: Hélice,
conf: confiabilidade, pred: predigdo da estrutura secundaria, AA: sequéncia alvo. NA (azul) e RFP (vermelho).

FIGURA COMPLEMENTAR 07 — REGIOES DE DESORDEM NA PROTEINA NEU3
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Nota: Os indices de desordem foram calculados pelo software PONDR. Onde VL-XT: indice de desordem, azul:
regides ordenadas, rosa: regido de desordem 1, amarelo: regido de desordem 2, verde: regido de desordem 3. As
regides de desordem sdo demonstradas na estrutura 3D obedecendo a relagdo de cores do gréfico.

FIGURA COMPLEMENTAR 08 - REGIOES TRANSMEMBRANARES DAS PROTEINAS

RECOMBINANTES
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Nota: Os valores de tendéncia transmembranar foram gerados pelo ProtScale (ExPASy) — Transmembrane
tendency / Zhao & London, 1982.

FIGURA COMPLEMENTAR 09 - SUPERFICIE ELETROSTATICA DAS PROTEINAS
RECOMBINANTES

Nota: As imagens da superficie eletrostatica dos modelos 3D foram geradas no Pymol — Delano, 2002. As
moléculas foram coloridas de acordo com o seu potencial eletrostatico, onde vermelho: regides mais negativas,
azul: regides mais positivas, branco: regies neutras, A: Neul, B: Neu2 e C: Neu3.



FIGURA COMPLEMENTAR
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Nota: As imagens da superficie hidrofobica dos modelos 3D foram geradas no Pymol — Delano, 2002. Onde
alaranjado: residuo hidrofébico, cinza: residuo ndo hidrofébico, A: Neul, B: Neu2 e C: Neu3

FIGURA COMPLEMENTAR 11 - DIAGRAMA DE RAMACHANDRAN DO MODELO 3D DA

PROTEINA NEU1
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Nota: O diagrama de Ramachadran foi gerado pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993, onde azul escuro:
regides muito favoraveis, azul claro: regides favoraveis, branco: regides desfavoraveis, preto: residuos em
regides favoraveis, vermelho: residuos em regiGes desfavoraveis, triangulo: residuos de glicina, quadrado:

demais residuos.



FIGURA COMPLEMENTAR 12 - DIAGRAMA DE RAMACHANDRAN DO MODELO 3D DA

PROTEINA NEU2
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Nota: O diagrama de Ramachadran foi gerado pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993, onde azul escuro:
regifes muito favordveis, azul claro: regides favoraveis, branco: regides desfavordveis, preto: residuos em
regifes favoraveis, vermelho: residuos em regides desfavoraveis, triangulo: residuos de glicina, quadrado:
demais residuos.

FIGURA COMPLEMENTAR 13 - DIAGRAMA DE RAMACHANDRAN DO MODELO 3D DA
PROTEINA NEU3
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Nota: O diagrama de Ramachadran foi gerado pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993, onde azul escuro:
regides muito favoraveis, azul claro: regides favoraveis, branco: regifes desfavoraveis, preto: residuos em
regides favoraveis, vermelho: residuos em regides desfavoraveis, triangulo: residuos de glicina, quadrado:
demais residuos.



FIGURA COMPLEMENTAR 14 — DISTORGCOES NOS GRUPOS PLANARES EM NEU1
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Nota: As imagens de distor¢Oes foram geradas pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993. Onde a distorcéo foi
considerada com RMS de distancia para grupos planares > 0.03A ou para arométicos > 0.02A.

FIGURA COMPLEMENTAR 15 - ALTERACOES NAS DISTANCIAS INTERATOMICAS EM NEU2

CA 1540 CB CA 1540 CB CA 1540 CB CA 1525 C CA 1525 C CA 1525 C N 1458 CA C 1329 N
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Nota: As imagens de distor¢es foram geradas pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993. Azul: distancia
ideal, vermelho: distancia real, verde: diferenca entre a distancia ideal e real. O programa mostra distancias

superiores a 0,05 A.



FIGURA COMPLEMENTAR 16 — ALTERAGCOES NA ANGULAGAO ENTRE AS LIGAGOES
ATOMICAS EM NEU2
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Nota: As imagens de distor¢es foram geradas pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993. Azul: distancia
ideal, vermelho: distancia real, verde: diferenca entre a distancia ideal e real. O programa mostra distancias
superiores a 10 graus.

FIGURA COMPLEMENTAR 17 — ALTERACOES NA ANGULACAO ENTRE AS LIGACOES
ATOMICAS EM NEU3

N 112.5 C C 121.7 CA CB 109.1 C
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Nota: As imagens de distor¢es foram geradas pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993. Azul: distancia
ideal, vermelho: distancia real, verde: diferenca entre a distancia ideal e real. O programa mostra distancias
superiores a 10 graus.



FIGURA COMPLEMENTAR 18 — DISTORGCOES NOS GRUPOS PLANARES EM NEU3

CG
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Nota: As imagens de distor¢Bes foram geradas pelo PROCHECK / Laskowski e cols., 1993. Onde a distor¢éo foi
considerada com RMS de distancia para grupos planares > 0.03A ou para aromaticos > 0.02A



