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Os resultados insatisfatorios no imageamento celular sdo causados, geralmente, pela
fluorescéncia natural das estruturas bioquimicas. Como alternativa para obter
melhores relagdes sinal-ruido, pode-se recorrer a sondas que apresentem o fendémeno
Excited State Intramolecular Proton Transfer (ESIPT), como os benzazdis avaliados
neste trabalho. Foi realizado um estudo de Docking, para avaliar a afinidade dos
ligantes pelo DNA, baseando-se em suas energias livres e sua regiao de interacao
(intercalacdo ou interacdo com o bolsdo menor). Esses resultados foram obtidos pelo
software AutodockTools4.0, utilizando o Dodecamero de Dickerson-Drew com gap de
intercalacdo. 130 compostos foram avaliados, obtendo-se 100 conformacdes por
molécula. Como comparacdo para as sondas propostas, foi realizado Docking do
DAPI (-8,29 kcal.mol! bolsdo menor; -7,05 kcal.mol! intercalacédo) e do laranja de
acridina (-6,87 kcal.mol! bolsdo menor; -7,05 kcal.mol! intercalacdo). A Dinamica
Molecular consistiu em estudar o comportamento dos 5 melhores compostos em
condicBes fisiologicas, realizada no pacote GROMACS, empregando o campo de
forca AMBER. A conformacao inicial, obtida pelo Docking, foi centrada em um cubo,
em um meio de pH=7. Apds etapas de minimizacdo de energia, submeteu-se uma
simulacdo de 200 ns. O composto  2-[2’-amino-5-N-(fenil)-fenil]6-
dimetilaminobenzoxazol apresentou energia livre mais negativa que o DAPI e o
Laranja de Acridina em ambos locais de interacéo: (-8,7 kcal.mol! bolsdo menor; -
7,95 kcal.mol! intercalacdo), demonstrando se comportar como intercalante na
Dinamica Molecular. O 2-[2’-hidroxi-5-N-(fenil)-fenil]-5-aminobenzimidazol (-8,61
kcal.mol* bolsdo menor; -7,58 kcal.mol! intercalagdo) e o 2-[2’-amino-4’-N-(fenil)-
fenil]-6-aminobenzimidazol (-8,95 kcal.mol* bolsdo menor) também foram superiores
as sondas comerciais, atuando como ligantes de bolsdo menor. Os ligantes 2(2’-
amino-4’-dimetilaminofenil)-5-aminobenzimidazol (-8,16 kcal.mol?) e 2(2’-hidroxi-5'-
aminofenil)-6-aminobenzimidazol (-7,7 kcal.mol') foram superiores ao Laranja de
Acridina no bolsdo menor, unico local de interacdo desses, 0s quais apresentaram 0
mesmo comportamento na Dindmica Molecular. Portanto, foi possivel realizar uma
triagem virtual de 130 benzazdis, chegando a 5 compostos promissores, que seréao
sintetizados para avaliagéao biologica e fotoquimica.



