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INTRODUGAO/OBJETIVO: A dor é uma manifestacdo fisiolégica importante para
informar o organismo da existéncia de um evento potencialmente danoso; no entanto, a
dor pode se tornar enganosa e, dessa forma, ser prejudicial ao organismo. Isso leva a
uma necessidade constante de novos farmacos e analgésicos, os principais disponiveis
no mercado. Esses medicamentos apresentam reacbes adversas no organismo,
principalmente riscos de dependéncia, tolerdncia e intoxicacdo. Estudos recentes
mostram que os receptores nicotinicos subtipo alfa 7 representam um importante alvo
para farmacos analgésicos em condi¢cdes cronicas e inflamatorias. Nesse sentido, o
objetivo do estudo foi avaliar in silico a interagao de um esteroide derivado da secrecao
de glandulas e parotoide dos bufonideos com os receptores nicotinicos do subtipo alfa
contendo a subunidade alfa 7, visando o desenvolvimento de novos analgésicos para
dor crénica e inflamatéria. MATERIAL E METODOS: Para a realizagao do estudo, foram
utilizados dois softwares, o Chimera e o PyRx. Inicialmente, o Chimera foi empregado
para delimitar o sitio de ligagdo e modelar a estrutura. Em seguida, para realizar o ensaio
de Dock e avaliar a capacidade da molécula de interesse em interagdo com o receptor,
utilizamos o software PyRx. Como critério para determinar a eficiéncia da interagédo da
molécula com o receptor, empregamos o parametro de Energia de Ligacéao.
Comparamos a interagdo da molécula alvo com o receptor em relagao a energia de
ligagdo da interagdo da molécula padrdo de controle, a lobelina. RESULTADOS E
DISCUSSAO: Os resultados mostram que a energia da ligacdo da lobelina com o sitio
de ligagao para o estudo foi de -8.58. Usamos como base a energia de ligagdo com um
parametro e observamos que nossa molécula de interesse apresentou uma energia de
ligacao de -9.31. Dessa forma, os resultados indicam que nossa molécula demonstra
uma interagado eficaz, inclusive com uma eficiéncia maior do que a molécula de
referéncia. CONCLUSAO: Com base no resultado, podemos observar que o esteroide
apresenta uma energia de ligagdo que sugere uma capacidade efetiva de interagdo com
o receptor. Além disso, o valor sugere que nossa molécula de interesse tem uma
capacidade de interagdo maior do que a molécula de referéncia. Isso levanta a
possibilidade de que essa nova molécula possa ser explorada para desenvolver novos
farmacos capazes de controlar condicbes em que essa proteina alvo tem participagao
nos mecanismos por exemplo da dor e da inflamagao.
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