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RESUMO:

Introducao: As infecgles bacterianas estdo cada vez mais dificeis de serem combatidas, os que
as tornam uma ameaca a saude publica em nivel global, por decorréncia da ineficacia dos
tratamentos atuais, assim como 0 alto custo e 0 aumento do tempo de internacdo. O aumento do
agrave dessas infeccdes tem sido devido a resisténcia bacteriana, incluindo a producao de biofilmes
bacterianos. O LasR esta no topo da cascata regulatéria de deteccdo de quérum sensing, um
sistema de comunicac¢éo entre células bacterianas, incluindo a bactéria Pseudomonas aeruginosa,
gue consequentemente estimula a producdo de biofilmes. A partir disso, foi investigado um
potencial composto antibacteriano do género Sterculia, a lupenona considerado um triterpendide,
muito utilizado na indastria farmacéutica. Diante disso, predigdes in silico com o uso da
bioinformética fornecem informacgfes importantes sobre os compostos de maneira geral auxiliando
deste modo no desenho de novos farmacos para inibicdo de fatores de viruléncia do patégeno.
Objetivo: Diante disso, o0 objetivo desse trabalho foi analisar, in silico, o potencial antibiofilmico da
lupenona. Metodologia: Para a realizacdo dos estudos in silico, a estrutura 3D da lupenona foi
obtida no PubChem (92158), enquanto o LasR (4NG2) foi obtido no Protein Data Bank (PDB). Apds
a obtenc¢édo da lupenona e o LasR ambos foram preparados e o docking molecular foi realizado com
auxilio do AutoDock Vina. As analises do docking molecular foi realizada no Discovery Studio.
Resultados: O AutoDock Vina apresentou nove possiveis interacfes entre a lupenona e o LasR,
apresentando uma energia de ligacdo entre -8.9 a -10.8 Kcal/mol. Diante das andlises foi possivel
verificar interag8es intermoleculares do tipo de ligagdes de hidrogénio e hidrofdbicas, e segundo a
literatura s&o interacdes importantes para garantir que o composto em avaliagéo tenha capacidade
em inibir de fato o alvo molecular. Essas analises in silico demonstrou que a lupenona tem um
importante efeito inibidor no alvo molecular LasR, o qual € um importante regulador de quérum-
sensing, sendo muito utilizado no desenho de farmacos com potencial antibiofilmico. Conclusao:
Portanto, pode-se concluir que a lupenona, um triterpeno presente no género da Sterculia e em
outras plantas de importancia medicinal, tem um potencial em inibir a produc¢é&o de biofilme in silico,
tornando-se um composto importante para ensaios in vitro como potencial antimicrobiano e
antibiofilmico.
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