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Resumo

O gergelim se destaca como uma das oleaginosas mais comercializadas no mundo e rica em acidos
graxos benéficos a saude. A composicéo de lipidios € um dos principais objetivos no melhoramento
genético da cultura. Nesse intuito, realizou-se a caracterizagdo morfofuncional e estrutural de 12 genes,
com base nas sequéncias obtidas a partir de marcadores microssatélites. Observou-se grande
diversidade entre as proteinas, como em tamanho, peso, estabilidade e localizagdo. Foram
identificados dominios conservados exclusivos e um motif unico (PVYPPVIPKPP) em uma proteina.
Oito proteinas foram reveladas com cédigos KEGG Orthology (KOs associadas) as vias metabdlicas
de lipidios. As informagdes obtidas possibilitardo uma base no aprimoramento de marcadores
moleculares e estudos de expressao génica voltados para o teor de 6leo no gergelim.
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Introdugéao

O gergelim (Sesamum indicum L.) € uma espécie diploide pertencente a familia Pedaliaceae e esta
entre as principais culturas oleaginosas com expressivo crescimento nos ultimos anos. Essa cultura se
destaca por ser fonte de proteinas, carboidratos, minerais essenciais e, principalmente, pela alta
composicao de 6leo presente em suas sementes (Tesfaye et al., 2022). Aproximadamente 85% dos
acidos graxos presentes no gergelim sdo insaturados, o que confere grande valor nutricional e
importancia para a saide humana (Teklu et al., 2022).

De acordo com os dados da FAO, em 2023 a é&rea cultivada de gergelim obteve um alcance de
13.052.038 ha e producgéao estimada em 6.788.881,07 toneladas. O continente africano e asiatico detém
a maior parte dessa producéo com 55,8% e 37,4%, respectivamente (FAO, 2025). Nos ultimos anos, a
produgcdo em outros continentes tem avangado, em especial na América, onde o Brasil se destacou
como o sétimo maior produtor mundial, atingindo uma produc¢ao de 289 mil toneladas. As regides Norte
e Centro-oeste do pais constituem-se as maiores produtoras de gergelim e o estado do Mato Grosso
ocupa a lideranga nacional (CONAB, 2025).

O oleo de gergelim é reconhecido pela 6tima qualidade em decorréncias dos acidos graxos poli-
insaturados, sendo estes 43% de acidos graxos oleico, 43% de acidos linoleico, além de 9% de acidos
palmitico e 4% de estearicos (Biswas et al., 2018). O teor e a composicao desses acidos graxos estao
diretamente associados ao mecanismo de genes-chaves envolvidos na via biossintética de dleo,
permitindo inferir sobre a diversidade genética e suas interagdes funcionais.

Entre os principais objetivos dos programas de melhoramento genético de gergelim estda em
associar produtividade e qualidade do 6éleo nas sementes, o que envolve tecnologias e a caracterizagao
de genes que atuam nestas rotas metabdlicas de forma detalhada. Nesse contexto, o objetivo deste
trabalho foi caracterizar a nivel estrutural e funcional, proteinas codificadas por genes envolvidos no
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metabolismo lipidico em gergelim a partir de analises fisico-quimicas e vias metabdlicas associadas a
fim de subsidiar o desenvolvimento de marcadores moleculares e estratégias de melhoramento
genético voltadas ao aumento do teor de 6leo em gergelim.

Metodologia

Marcadores microssatélites em gendtipos de gergelim foram associados os seus IDs no banco
Sesamum indicum Genetic Discovery Database (SiGeDiD) (https://sigedid.ucad.sn/). Com base nas
anotagdes funcionais, 12 genes relacionados ao teor e composi¢do de 6leo, conforme descrito por Wei
et al. (2015), foram selecionados. Para as analises in silico foram utilizadas somente as sequéncias de
proteinas codificadas por esses genes.

A predigdo de regides de peptideo sinal foi realizada por meio do programa Signal IP v. 6.0
(https://services.healthtech.dtu.dk/services/SignalP-6.0/). A caracterizagao fisico-quimica das proteinas
foi conduzida pela ferramenta ProtParam do servidor Expasy (https://web.expasy.org/protparam/)
(Gasteiger et al. 2005), considerando niumero de aminoacidos, peso molecular, ponto isoelétrico, indice
de instabilidade, indice alifatico, média de hidropaticidade (GRAVY) e estabilidade.

As hélices transmembranares foram preditas pelo TMHMM 20
(https://services.healthtech.dtu.dk/servicess TMHMM-2.0/) com base no modelo oculto de Markov
(KROGHetal.,2001). A provavel localizagao celular foi determinada pelo software DepplLoc2 v. 2.1
(https://services.healthtech.dtu.dk/services/DeeplLoc-2.1/) utilizando parametros padréo.

A analise de dominios conservados e suas posi¢cdes foram realizados pelo do Conserved Domain
Database (CDD-Search) do NCBI (https://www.ncbi.nim.nih.gov/Structure/cdd/wrpsb.cgi). A predigao
de motifs conservados foi feita com o pacote MEME suit (Multiple Em for Motif Elicitation) buscando até
10 motifs (https://meme-suite.org/meme/tools/meme; BAILEY et al., 2009).

As possiveis modificagcdes pos-traducionais, considerando os sitios de fosforilagado em residuos de
serina, tirosina e treonina, foram analisadas pelo NetPHOS 3.1
(https://services.healthtech.dtu.dk/services/NetPhos-3.1/).

O mapeamento das vias metabdlicas foi realizado a partir de uma analise de enriquecimento
funcional com o eggNOG-mapper v.2 (http://eggnog-mapper.embl.de/) e os cédigos KO obtidos foram
submetidos ao BlastKOAIA (https://www.kegg.jp/blastkoala/) para identificagdo das vias associadas.

Resultados

Foram avaliadas as propriedades fisico-quimicas das 12 proteinas envolvidas no metabolismo
de 6leos em gergelim (Tabela 1).

Tabela 1: Caracterizagao fisico-quimicas de proteinas em gergelim.

ID aa pl | PM(Kda) | I IA GRAVY | PS
SIN_1024652 548 | 855 | 59,303 | 49,3 74 -0,143 | Nao
SIN_1003248 351 6,1 39,18 | 49,38 | 86,41 -0,21 Nao
SIN_1009923 835 | 5,86 91,18 | 4953 | 77,78 | -0,346 | Nazo
SIN_1007213 191 | 8,88 19,93 | 67,17 | 10351 | 0,243 | Nao
SIN_1007671 472 | 585 53,33 | 4863 | 8811 | -0387 | Nao
SIN_1008977 383 | 6,18 4307 |3251| 7822 | -0,395 | Nao
SIN_1022133 386 | 6,2 4417 | 37.65| 80,54 | -0,547 | N&o
SIN_1010870 353 | 5,88 40,16 | 50,04 | 84,7 0,382 | Nao
SIN_1015471 175 | 6,04 19,69 | 31,77 | 66,34 | -0,225 | Nao
SIN_1025734 506 | 6,96 57,24 |39,09| 96,15 | -0,158 | Nao
SIN_1021891 294 | 10,01 3218 [3598| 9099 | 0,102 | Nao
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SIN_1002815 | 245 | 5,59 ‘ 27,63 ‘40,91| 79,76 -0,225 N&o

ID: identiﬁcagao do gene; aa: numero Qe aminoacidos; pl: Ponto Isoelétrico; PM (Kda): Peso Molecular em
quilodalton; II: Indice de Instabilidade; IA: Indice Alifatico; GRAVY: Média de hidropaticidade; PS: Peptideo Sinal.

As sequéncias analisadas (Tabela 1) variaram de 175 a 835 aminoacidos, com peso molecular entre
19,69 a 91,18 kDa. Os valores de ponto isoelétrico (pl) ficaram entre 5.59 a 10.01, classificando 75%
das proteinas como acidas e as demais 25% como basicas. A analise de hidrofobicidade das proteinas,
baseada no indice GRAVY (Grand Average of Hydropathy), demonstrou que a maioria das proteinas
possuem natureza hidrofilicas, com exce¢édo de SIN_1007213 e SIN_1021891 que apresentaram
valores positivos de GRAVY 0,243 e 0,102, respectivamente.

Quanto ao indice de instabilidade e a sua provavel estabilidade metabdlica (Tabela 01),
SIN_1008977, SIN_1022133, SIN_1015471, SIN_1025734 e SIN_1021891 foram classificadas como
estaveis (indice <40). A termoestabilidade, avaliada pelo indice alifatico, variou de 66,34 a 103,51.
SIN_1007213 se destacou com o maior indice alifatico e GRAVY positivo, denotando uma possivel
correlagao entre a proporcao de residuos alifaticos com a hidrofobicidade. Ja SIN_1021891, apesar de
ter valor positivo para GRAVY, mostrou indice alifatico mediano, indicando uma possivel relagéo e
contribuicdo de outros residuos n&o polares para o nivel de hidrofobicidade desta proteina. Nenhuma
proteina apresentou peptideo sinal, sugerindo que nao ha enderegamento para outros compartimentos
celulares.

No aspecto funcional e estrutural das proteinas (Tabela 2), a predi¢cdo de localizagao subcelular
indicou trés proteinas no plastidio (SIN_1024652, SIN_1008977 e SIN_1022133), duas no citoplasma
(SIN_1003248 e SIN_1010870), duas no nucleo (SIN_1009923 e SIN_1007671), duas como
secretadas (SIN_1007213 e SIN_1015471) e trés presentes no reticulo endoplasmatico (SIN_1025734,
SIN_1021891 e SIN_1002815).

Tabela 2: Caracterizagao funcional e estrutural das proteinas envolvidas no metabolismo de 6leo em

gergelim
ID ST | Ser | Tre | Tir Loc. Ass. Mem. Dom. Cons. Int.
Dom.
SIN_1024652 0|30 |17 | 6 Plastidio Solavel 3-oxoacil 1-509
[proteina
transportadora de
acila] sintase |l
(Kasll)
SIN_1003248 0 9 6 2 | Citoplasma Solavel dobra de alfa/beta | 83-321
hidrolase
SIN_1009923 0| 5 | 26 | 8 Nucleo Soluvel Dominio START | 339-569
Homeodominio 139-194
Dominio de ziper | 188-221
de leucina
basico (bZIP)
SIN_1007213 0 6 9 0 | Extracelular Soluvel Proteina 107-190
hidrofébica
SIN_1007671 0| 34 8 6 Nucleo Soluvel Histona 41-146
acetiltransferase
HAT1
N-terminal
MOZ/SAS 260-277
Histona 222-369
acetiltransferas
SIN_1008977 0|10 | 11| 3 Plastidio Soluvel Acil-proteina 1-383
transportadora
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dessaturase

SIN_1022133 0| 17 | 16 | 2 Plastidio Soluvel Acil-ACP 96-383
tioesterase (FAT)
SIN_1010870 0 | 36 | 15 | 5 | Citoplasma | Periférica; | Subunidade C da 5-346
Soluvel V-ATPase;
SIN_1015471 0 6 5 4 | Extracelular Soluvel Proteina 25-167
semelhante a
Dirigente (DIR)
SIN_1025734 1 26 | 11 3 Ret. End. Transm. Citocromo P450 68-486
(CYP450)
SIN_1021891 4 | 10 |12 | 3 Ret. End. Transm. - -

SIN_1002815 1 11 6 2 Ret. End. Transm. Caleosina 66-233

ST: Segmentos transmembranares; SER, TRE, TIR: Sitios de fosforilagdo serina, treonina e tirosina; Loc:
Localizagdo; Ret. End.: Reticulo Endoplasmatico; Ass. Mem.: Associagdo com membrana; Transm.:
Transmembranar; Dom. Cons.: Dominio Conservado; Int. Dom.: Intervalo de Dominio.

As proteinas associadas ao reticulo endoplasmatico apresentaram regiées transmembranares,
caracterizando-as como transmembranas. As demais foram preditas como soluveis, com destaque para
a SIN_1010870, que apresentou associagao simultaneamente como soluvel e periférica.

Todas as proteinas apresentaram residuos de fosforilagao (Tabela 2), sendo de forma geral a
frequéncia maior para os residuos de serina, seguidos de treonina e tirosina. Apenas trés proteinas
(SIN_1007213, SIN_1008977 e SIN_1021891) apresentaram residuos de treonina superiores ao de
serina.

Foram identificados dominios conservados em quase todas as proteinas, variando de 1 a 3 por
sequéncia, conforme demonstrado na tabela 2, exceto para SIN_1021891 que ndo foram descritos
dominios pelo NCBI - CDD. Os dominios identificados desde regibes iniciais até a porgéo final das
sequéncias. SIN_1008977 foi a unica proteina que apresentou o dominio acil-proteina transportadora
dessaturase abrangendo toda a sequéncia de aminoacidos. Duas proteinas apresentaram trés
dominios cada, SIN_1009923 e SIN_1007671. Além disso, cada dominio identificado foi Unico a cada
proteina.

A analise de motifs conservados realizados pelo MEME, identificou até 10 regides conservadas por
proteinas (Figura 1). SIN_1007213 apresentou um motif exclusivo (PVYPPVIPKPP). As proteinas
SIN_1024652, SIN_1003248, SIN_1022133 e SIN_1010870 foram as mais diversas na quantidade de
regibes motifs apresentadas. Em contrapartida, SIN_1007671, SIN_1015471, SIN_1025734,
SIN_1021891 e SIN_1002815 apresentaram apenas um motif.

Figura 1: Frequéncia e localizacdo dos motifs em cada uma das proteinas analisadas

p-value Motif Locations Motit Symbol Motit Consensus.
SIN_1003248  5260-16 L1101 % -L ’
SIN_1009923  1.47e-5 O I 4 e
SIN_1007213  820e-5 —NEEEN E E
SIN_1007671 1.17e-3 1 1o —
SIN_1008977  1.03e-13 | |
SIN_1022133  1.60e-11 an Il
SIN_1010870  2.09e-26 0 |
SIN_1015471 1.76e-5 I
SIN_1025734 29185 1
SIN_1021891  556e3 o

SIN_1002815 9.23e-5 4

A anotacao funcional via eggNOG e BlastKoala atribuiu cédigos KO para oito proteinas, a qual
representa 66,7% do conjunto avaliado (Figura 2), 50% deles sao relacionados a composigao lipidica
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em gergelim enquanto os demais estdo envolvidas no metabolismo energético, sistemas do organismo
e de familias proteicas.

Figura 2: Relag&o dos processos metabdlicos associados as proteinas com KO

[ Lipid metabolism

Protein families: genetic information processing
B Energy metabolism

Organismal systems

Protein families: metabolism

SIN_1025734 apresentou multiplos cédigos KO, e todos os identificados foram utilizados na busca
por vias metabdlicas. No total foram identificadas 38 vias metabdlicas, incluindo biossintese de acidos
graxos, metabolismo de acidos graxos, biossintese de metabdlitos secundarios e biossintese de acidos
graxos insaturados.

Discussao

Existe uma diversidade tanto nas caracteristicas fisico-quimicas quanto nas fun¢gdes metabdlicas
desempenhadas pelas proteinas. As proteinas com regides transmembranares podem atuar no
transporte de lipidios para a membrana e aquelas soluveis participam de processos cruciais da sintese
lipidica. Nawade et al. (2022) identificaram regides transmembranares variando de duas a nove em
cinco familias ligadas a via biossintética do éleo.

Nao foram encontradas proteinas com peptideos sinal, o que indica auséncia de secregao
extracelular ou direcionamento para organelas especificas, sugerindo que estas proteinas
desempenham suas fungdes predominantemente em compartimentos intracelulares.

A anotagéao funcional revelou que algumas proteinas ndo apresentaram cédigo KO, possivelmente
devido a auséncia de categorizacdo completa desses genes nas bases de dados. As categorias
funcionais aos codigos KO demonstram a participacdo das proteinas em no fungdes complementares
e de suporte a biossintese e regulagédo dos lipidios no gergelim. A analise de motifs conservados
também demonstrou diversidade funcional. O motif PVYPPVIPKPP pode indicar uma adaptagao
especifica e com uma fungao particular no metabolismo lipidico de gergelim.

Em relagado aos dominios conservados, alguns pertencem a superfamilias e outros para proteinas
especificas, proporcionando essa especializagdo funcional. Destaca-se a presenga de dominios
relacionados as enzimas KAS e acil-ACP tioesterase (FAT). Em gergelim, genes que codificam para
a KAS foram identificados em regides préximas de SNPs significativos associados a &cido oleico, um
importante acido graxo vegetal (Elsafy et al., 2024). A FAT atua na etapa final de acidos graxos e
determina o tamanho da cadeia de acidos graxos que sera formada e qual o tipo, podendo ser FATA
com especificidade para grupos acil insaturados ou FATB, mais ativa em cadeias de acil saturados
(Zhou et al. 2024)

Conclusao

Os resultados revelaram uma ampla diversidade estrutural e funcional entre as proteinas envolvidas
na biossintese de 6leo em gergelim. A caracterizagao in silico proporcionou informagdes importantes
para futuros estudos de diferenciacdo de cultivares, polimorfismos e expressédo génica. Destacam-se
SIN_1007213, pela estabilidade, e SIN_1025734, com multiplos KOs, como potencial regulador do
metabolismo lipidico e da constituicdo genotipica da espécie.
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