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Os ácidos graxos essenciais despertaram interesse, por apresentar potencial medicinal e ter 
menos efeitos colaterais que os fármacos anti-inflamatórios utilizados na terapêutica. O objetivo 
deste estudo foi avaliar o potencial dos acidos graxos do babaçu (Orbignya speciosa), com 
atividade antiinflamatória, frente à proteína IKK-ß por meio de estudos in silico. A estrutura 3D 
da proteína IKK-ß foi obtida no Protein Data Bank (4KIK) e foi realizado a docagem molecular 
no AutoDock Vina, entre a proteína e os compostos naturais/sintéticos (ácido láurico, aspirina, 
sulfassalazina, ATP e GSK). Foram avaliadas as propriedades físico-químicas, farmacocinéticas, 
farmacodinâmicas e toxicológicas. Os resultados indicaram que o ácido láurico (AL) seguiu a 
regra de Lipinski, possuindo uma absorção intestinal elevada (93%), sem a presença 
hepatotoxicidade. Sua energia de ligação (ΔG) com a IKK-B foi -6,4 kcal/mol, idêntica à 
aspirina (ácido acetilsalicílico), e com múltiplas ligações do tipo van der Waals e hidrogênio. O 
AL se ligou preferencialmente à região hidrofóbica sitio ativo da proteína, sendo os aminoácidos 
mais relevantes associados ao desenvolvimento de novos inibidores: Gly102, Cys99 e Val52. 
Conclui- se que o ácido láurico presente em óleos vegetais é um candidato promissor como 
agente anti- inflamatório, destacando-se a necessidade de validação por estudos in vitro e in vivo. 
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