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INTRODUGAO/OBJETIVO: O receptor nicotinico de acetilcolina (RN), em particular o
subtipo alfa7, esta amplamente distribuido ao longo do sistema nervoso e esta envolvido
com os aspectos fisiopatoldogicos da dor de origem neuropatica e inflamatéria.
Evidéncias prévias mostram que esteroides obtidos de glandulas paratoides de
bufonideos apresentam efeitos analgésicos em modelo de dor inflamatéria. Neste
sentido, o presente estudo tem como objetivo avaliar in silico se esteroides obtidos de
bufonideos e substancias estruturalmente analogas apresentam interagdo com
receptores nicotinicos subtipo 7. MATERIAL E METODOS: A estrutura tridimencional
resolvida do receptor nicotinico subtipo alfa 7 foi obtido no Protein Data Bank (PDB)
(Berman et al., 2000) (https://www.rcsb.org/). Foram empregados como critério de
selecdo o método experimental, resolugao do experimento de cristalografia e difracéo
de raios-X (em A), data de depdsito mais recente, verificacdo de residuos faltantes e
presenca de ligante complexado. A preparagdo da estrutura tridimensional para a
realizagcao do docking melecular foi realizado empregando o software UCSF Chimera
(https://www.cgl.ucsf.edu/chimeral/). Através do software UCSF Chimera foi definido a
caixa de simulagao (grid de busca), empregando a fungao zona, selecionando residuos
do receptor a um raio de 5 angstrom do ligante. Empregamos a molécula de Lobelina,
no formato pdb, foi o ligante sendo complexado com receptor nicotinico para a definicao
do grid de busca. A estrutura 3D da lobelina ligada ao receptor nicotinico subtipo alfa 7
foi convertido ao formato pdbqt. No estudo, foi utilizado o software PyRx para realizar
docking molecular e verificar os niveis de interagdo com base na energia de ligagéo
entre as moléculas similares e o receptor nicotinico de acetilcolina alfa7, levando em
consideracgao a energia de ligagao da lobelina e um esteroide identificado como padrao
de referéncia. RESULTADOS E DISCUSSAO: Inicialmente o estudo obteve 375
moléculas similares dos quais 26 delas foram selecionadas com base nos melhores
valores de energia de ligagdo. Foram considerados para o estudo moléculas com
energia de ligagdo proximas a -8.58 e -9.31, obtidas de moléculas padrbées. Os
resultados mostram que o valor de energia de ligagdo das moléculas avaliadas variou
entre -9.19 a -10.92. Desta forma, a maior parte das moléculas avaliadas apresentaram
interacdo eficiente proxima as duas moléculas usadas como referéncia. CONCLUSAO:
A partir do desenvolvimento deste estudo foi possivel concluir que as moléculas
similares ao esteroide de anuro bufonideo apresentaram energia de ligagao relevantes



com o receptor, o que é considerado promissor para o desenvolvimento de
potenciais novos farmacos analgésicos.
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