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BUSCA IN SILICO DE INIBIDORES DA LIPASE PANCREATICA A PARTIR
DOS MARCADORES QUIMICOS ENCONTRADOS NAS ESPECIES
VEGETAIS DO GENERO MYRCIARIA.

MATHEUS GABRIEL DE OLIVEIRA; VINICIUS BARRETO DA SILVA
matheusgabriel06 @hotmail.com

Objetivo: Identificar por meio de estratégias de modelagem molecular os
marcadores quimicos das espécies vegetais do género Myrciaria capazes de
inibir a lipase pancreética. Método: Foram coletadas na literatura informagdes
sobre os marcadores quimicos de espécies vegetais do género Myrciaria, bem
como de moléculas ja identificadas como inibidores da lipase pancreatica. As
estruturas quimicas dos marcadores e das moléculas bioativas foram
modeladas em representagbes 2D e 3D usando o0s programas
ACD/ChemSketch Freeware Version e Discovery Studio 6.0. As caracteristicas
quimicas das moléculas bioativas foram comparadas com as dos marcadores
quimicos através da utilizacdo dos modelos farmacoféricos obtidos com os
parametros padrdo do programa Pharmagist, através do mapeamento de
caracteristicas aromaticas, aceptor e/ou doador de ligacdo de hidrogénio,
hidrofébica, cati6nica e anidnica. Resultados: As regides hidrofébicas e de
aceptores de ligacdo de hidrogénio foram as que caracterizaram
farmacoforicamente os inibidores de lipase pancreatica. Ja& os marcadores
possuem aneéis aromaticos e aceptores de ligacdo de hidrogénio, o que
favoreceu o seu encaixe nos modelos farmacoféricos propostos para as
moléculas bioativas pertencentes ao grupo dos derivados benzénicos, seguido
do grupo dos glicosideos e polifendis e em terceiro lugar pelo grupo dos
derivados lactdnicos. Rutin e casuarinin sdo marcadores que possuem
caracteristicas estruturais compativeis com as encontradas em inibidores de
lipase, pois se mostraram capazes de se encaixar concomitantemente nos trés
modelos farmacoforicos construidos para as moléculas bioativas. Concluséo:
Algumas moléculas produzidas pelas espécies vegetais do género Myrciaria
possuem caracteristicas que atendem aos requisitos farmacoféricos exigidos
para as diferentes classes de inibidores da lipase pancreatica. Portanto,
abrimos caminho para novas investigacées para o emprego de marcadores do
género Myrciaria, do qual a jabuticaba faz parte, no desenvolvimento de
produtos tecnoldgicos voltados para o tratamento da obesidade mediante o uso
de substancias capazes de inibir a lipase pancreatica.
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