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Objetivo: Propor o modo de ligacdo da jabuticabina no sitio ativo da enzima
lipase pancreética por meio de simulacdes de docking. Método: A estrutura
quimica da jabuticabina foi modelada em representacées 2D e 3D usando o0s
programas ACD/ChemSketch Freeware Version e Discovery Studio 6.0,
respectivamente. As simulagdes de docking foram realizadas na enzima lipase
pancreatica (Codigo PDB: 1LPB), através do servidor Dockthor, dentro de uma
esfera de 11 A centrada no atomo de OG do residuo de Serl52. As 10
orientacdes mais bem ranqueadas no sitio ativo da enzima foram selecionadas
e os resultados foram analisados utilizando o programa Pymol v 1.7.4.5.
Resultados: A molécula da jabuticabina foi capaz de se acomodar no interior
do sitio ativo da enzima através de ligacGes eletrostaticas e hidrofébicas. A
principal interacdo eletrostatica ocorre através de uma ligacdo de hidrogénio
entre a porcao éster da jabuticabina e os residuos de Serl52 e His263, os
quais fazem parte da triade catalitica da enzima. Em relacdo as interacfes
hidrofébicas, a principal interacdo ocorre através de um empilhamento pi entre
a porcao resorcinol da jabuticabina e os residuos PHE215 e TYR114 da
enzima. Concluséao: O modo de ligacdo proposto para a jabuticabina sugere
que a mesma € capaz de se ligar no sitio ativo da lipase pancreatica através de
interacfes intermoleculares fortes, assim o0s resultados auxiliam na
compreensao das bases moleculares da acao inibitoria do extrato de jabuticaba
sobre a lipase pancreética.
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