AVALIACAO IN SILICO DE ACIDOS GRAXOS BIOATIVOS DO OLEO DE BABACU
(Orbignya speciosa) POR DOCKING MOLECULAR EM ALVO RELACIONADOS A
INFLAMACAO

Malu de Andrade Marques', Rian Talles Azevedo Castro?, José Calado Quilenda’', Taylline das
Mercés Gongalves', Wagner Rodrigues de Assis Soares?

1.Discente do Programa de Pds-graduagcdo em enfermagem e saidde da UESB/BA
2.Discente do Curso de Farmacia da UESB/BA
3.Docente de graduacdo e da Programa de Pds- graduagdo em enfermagem e saude UESB/BA

Os éacidos graxos essenciais despertaram interesse, por apresentar potencial medicinal e ter
menos efeitos colaterais que os fAirmacos anti-inflamatorios utilizados na terapéutica. O objetivo
deste estudo foi avaliar o potencial dos acidos graxos do babagu (Orbignya speciosa), com
atividade antiinflamatoria, frente a proteina IKK- por meio de estudos in silico. A estrutura 3D
da proteina IKK-83 foi obtida no Protein Data Bank (4KIK) e foi realizado a docagem molecular
no AutoDock Vina, entre a proteina e os compostos naturais/sintéticos (acido laurico, aspirina,
sulfassalazina, ATP e GSK). Foram avaliadas as propriedades fisico-quimicas, farmacocinéticas,
farmacodinamicas e toxicoldgicas. Os resultados indicaram que o acido laurico (AL) seguiu a
regra de Lipinski, possuindo uma absor¢do intestinal elevada (93%), sem a presenca
hepatotoxicidade. Sua energia de ligacdo (AG) com a IKK-B foi -6,4 kcal/mol, idéntica a
aspirina (&cido acetilsalicilico), e com multiplas ligacdes do tipo van der Waals e hidrogénio. O
AL se ligou preferencialmente a regido hidrofobica sitio ativo da proteina, sendo os aminoéacidos
mais relevantes associados ao desenvolvimento de novos inibidores: Gly102, Cys99 e Val52.
Conclui- se que o acido laurico presente em Oleos vegetais ¢ um candidato promissor como
agente anti- inflamatdrio, destacando-se a necessidade de validacao por estudos in vitro e in vivo.
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