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RESUMO

Doencas e infeccdes fungicas tem atraido a atencao de pesquisadores e
6rgaos de salde publica devido a quantidade de ocorréncias, o indice de
casos relacionado ao fungo Céndida Albicanstem sido alvo dessa
atencdao. Em uma recente pesquisa foi elucidada a estrutura
tridimensional da Candida albicans DHFR (di-hidrofolato redutase flungica),
que tem como funcao a participacao ativa na via folatio catalisando a
reducdo do diidrofolato a tetraidrofolato, esse metabolito é essencial para
biossintese de DNA e proteinas. Assim, estudos tedrico-computacionais
sao fundamentais para sinalizar possiveis inibidores desta enzima que
funcionem como antiflngicos. A pesquisa atual tem como objetivo realizar
uma analise /n silico da aucubina como um potencial inibidor da proteina
DHFR. A metodologia iniciou por meio de uma andlise da estrutura da
DHFR, assim como seu sitio ativo, e estrutura foi obtida no banco de
dados Protein Data Bank- PDB através do cédigo de acesso 1AI9 e cuja
estrutura foi analisada visualmente pelo Software Discovery Studijo. Em
seguida houve uma busca na literatura e nos bancos de dados de
moléculas por possiveis inibidores, no qual o metabdlito secundario
aucubina presente na planta Jaramataia, foi definido para ser testado
como um provavel inibidor da proteina, a molécula foi obtida no banco de
dados Chemspider; e por fim, simulacdes de Docking, através do
programa AutoDock. De acordo com os resultados obtidos nas simulacoes,
a aucubina apresentou interacao direta com aminodacidos do sitio ativo da
proteina, tais aminoacidos sao: PHE36, ILE112, ILE9, GLU32 e MET25,
além disso demonstrou energia livre de ligacao (critério para avaliacao
dos resultados) negativa em todos os complexos/conformacdes atingindo -
4.14Kcal/mol de valor energético de energia livre de ligacdo, enquanto a
energia intermolecular que também é um critério para avaliacdao dos
resultados apontou -7.13 Kcal/mol como energia mais baixa, valores
expressivamente negativos, que implicam na afirmacao que a ligacdo
entre o ligante aucubina e o receptor DHFR é termodinamicamente
favoravel, logo com mais estudos em ambito experimental é possivel
levantar a hipétese da utilizacdo do metabolito secundéario aucubina como
antifingico para complicacdes ocasionadas por Candida Albicans.
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