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O uso de compostos naturais, como os flavonoides, tem despertado crescente interesse 
na farmacologia devido ao seu potencial terapêutico frente às limitações dos anti- 
inflamatórios convencionais. O objetivo deste estudo foi avaliar o potencial anti- 
inflamatório do Taxifolina (flavonoide) presente em nutracêuticos e produtos naturais, 
frente à proteína COX-2 (ciclooxigenase) por meio de estudos in sílico. Foram 
utilizadas ferramentas de farmacologia e toxicologia computacionais para análise de 
propriedades físico-químicas, farmacocinéticas, farmacodinâmicas e predição de 
toxicidade. A estrutura da COX-2 foi obtida no RCSB PDB e os ligantes, incluindo 
Taxifolina e diclofenaco de sódio, foram preparados para simulações de docking 
molecular. Os sítios ativos foram identificados e as interações analisadas quanto à 
estabilidade e afinidade. A Taxifolina apresentou conformidade com a regra de Lipinski 
e boa absorção intestinal predita (69,3%). Sua energia livre de ligação com a COX-2 foi 
de -7,5 kcal/mol, indicando interação estável com resíduos-chave como Arg120 e 
Tyr355. O diclofenaco apresentou afinidade ligeiramente superior (-8,3 kcal/mol), 
confirmando sua ação como inibidor da COX-2. Quanto à toxicidade, a Taxifolina 
demonstrou perfil seguro, sem evidências de hepatotoxicidade. Os achados indicam que 
a Taxifolina é um candidato promissor como agente anti-inflamatório natural, 
recomendando-se estudos in vivo com zebrafish para validação farmacológica. 
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