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Resumo

As enzimas sao proteinas e catalisadores produzidos por qualquer organismo vivo,
aumentando a velocidade da reacao. No solo, a urease catalisa a hidrélise da ureia em
diéxido de carbono e amédnia; a amoénia se transforma em aménio, podendo ser
absorvida pelas plantas como fonte de nitrogénio ou seguir a rota de nitrificacao e ser
absorvida como nitrato - por isso, a agao da urease é importante para a agricultura -,
porém, o aumento rapido da concentragcao de amdnia pode levar a perda do nitrogénio
por volatilizacao. Neste contexto, a adicdo de um inibidor da acdo da urease pode ser
efetiva para reduzir essa perda. Inibidores de urease sao substancias que reduzem a
hidrélise da ureia diminuindo a concentracao de aménia na superficie do solo. O objetivo
deste trabalho é realizar uma analise de estudos que avaliaram os inibidores de urease
através de dindmica molecular. Os estudos computacionais permitem comparar a
dindmica molecular de cada substancia, chegando ao resultado do melhor inibidor. Ao
comparar 0os mecanismos de acdo e descobrir quais inibidores tém os melhores
rendimentos, pode-se indicar um perfil de utilizacao, prevendo qual melhor substancia e
concentragdo para aplicacdo. Os inibidores mais eficientes descritos sdo as
fosforotriamidas, sendo o N-(n-butil)tiofosforicotriamida o composto mais comercializado
como inibidor da urease. Os estudos encontrados de dinamica molecular empregam
como inibidores &cido bdérico, diaminofosfato e N-(n-butil) tiofésforicotriamida e
demonstram que a etapa chave para a acao inibitéria € a coordenagcdo dos mesmos aos
atomos de niquel do sitio ativo da enzima.
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