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ESPECTRO DE ATIVIDADE BIOLOGICA IN SiLICO DOS ACIDOS
ORGANICOS PRESENTES EM ESPECIES VEGETAIS DO GENERO
MYRCIARIA
AMANDA DE JESUS ROCHA,; VINICIUS BARRETO DA SILVA
amandarocha.farmacia@gmail.com

Objetivo: Mapear o potencial biolégico do acido elagico, um componente de
espécies vegetais do género Myrciaria, por meio do estudo da relacdo
estrutura-atividade através do emprego da predicao de atividade biolégica por
modelos farmacoféricos. Método: A estrutura quimica do acido elagico foi
modelada em representagbes 2D e 3D usando o0s programas
ACD/ChemSketch Freeware Version e DS ViewerPro 6.0. Posteriormente, a
estrutura do 4cido elagico foi submetida ao programa Molinspiration, onde as
propriedades quimicas de seus fragmentos foram comparadas com as de
fragmentos de moléculas bioativas que modulam importantes alvos de drogas.
Em seguida, a estrutura do acido elagico foi submetida ao programa de
modelagem por farmacéforoPharmMapper, onde foi obtida uma lista de
possiveis alvos biologicos, por meio da simulacédo de encaixes entre a estrutura
quimica do marcador e os requerimentos farmacoféricos necessarios para
modulacdo em mais de 7.000 alvos biolégicos implementados no programa.
Resultados: O &cido elagico apresentou amplo espectro de atividade biolégica
gquando avaliado por meio da triagem farmacoférica realizada através do
programa PharmMapper. As caracteristicas farmacoféricas do acido elagico
sugerem potencial atividade antihipertensiva, antitumoral, antimicrobiana e
contra fibrose cistica e osteoporose, uma vez que pode agir em alvos
relacionados a tais condicfes patoldgicas. O alvo bioldgico formaldeido alcool
desidrogenase classe 3 apresentou o modelo farmacoférico de maior encaixe
em relacdo as caracteristicas quimicas espaciais do acido elagico. Concluséo:
Conclui-se que o é&cido elagico é um bom ponto de partida para o
desenvolvimento de novos medicamentos capazes de tratar doencas
epidemiologicamente relevantes no pais. Espera-se que a partir deste estudo
novos investimentos sejam feitos para validar as as atividades biolégicas
sugeridas para o marcador, sendo primordial a destinagédo de mais incentivos e
apoio do governo e de empresas para o desenvolvimento tecnolégico de
medicamentos de interesse ao SUS.
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