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Introducao Resultados

A dopamina € um importante neurotransmissor catecolaminéergico  Resultados demontraram a estabilizacao da energia de
e 0 desequilibrio nas suas vias de sinalizacao esta envolvido em ligacao a partir de 8,0 A (Fig. 3).
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AT repulsivas, o0s residuos Cys114, Serl82 e Val82
- £ apresentaram altos valores energeéticos, conforme ilustrado
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na figura 4.
A partir dos dados cristalograficos I‘etll‘élldOS do Protein Data Bank .
(PDBId = 3PBL), foram adicionados os atomos de hidrogénio, e as F e/ e
C o~ y » ) Phe345 i(c22)H,, i(C23)H,, ii(C13)O14‘——iii(C6), iii (C12)H,, iii (C1) _| 25A
posicoes dos mesmos atomos foram ajustadas por meio da lle183 i (C13)014,il (C1), il (O7)H E— Jasa
RIS ~ Z 4 - v - Asp110 i (N21)H ——g i (N15)H :4.oA
minimizagao energetica (usando consistent valence forcefield (cvir) i RSy -
com ajuste de tolerancia de convergéncia ajustado para 2,0 x 10 _Trrpggg | (C23)H,, i (C12)H, .
r i (C18)H,
kcal/mol, 0,001 kcal/mol/A e de deslocamento em 1,0 x 105). Va1 i G5, i G2 i (E110), it O11 |
Val107 ii (C16)H, ]55A
A i - | Através do  método de Thr369 T mE i
) e i (C4)H, iii CI10, iii (C8)H,, iii (CO)H, '—d
- E H_H @ H_H E o Fracionamento Molecular com Tyr373 (G20, | (G2, e
N=O=UTN=L=U N LU ' : A Cys114  m LDA-PWC: - 267.70 kcal/mo i i |
I ! L. Caps Conjugados (em inglés Sori82  WGGAPBE:- 17702 kealimol e A
O OH CH, MFCC), o sitio de ligacao foi Val189 i (COH,, il (CB)H, i
: ! c o~ Phe106 i (C19)H,, i (C20)H,
fraC|onado, e a contri bU |Qa0 Phe188 iii (C8)H,, iii (C4)H, iii (C5) 7.5A
H individual de cada residuo pode pvine i (G i (G4 | =
N* _ . al82 i (C20)H, _| 8.0A
s w ser avaliada (F|g 2) Ser193 i (CO)H,, iii (C8)H, ] 9.0A
| Asn185 i (C8)H, 1 100A
CH, Ch, Cl I B EE )/ EENA i s S B IS
- -140 -130 -120 20 -10 0 10 20 30
B =G o+ | Para estabelecer o raio de
HOL|H H H—CH:—E—OH analise no sitio a ser estudado, ENERGY {kealimol)
HZN_?__C"N_?—C" [ via bioquimica quéntica 3 Fig. 4: Contribuic&o energética e principais residuos envolvidos
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Y D O interacao fol analisada levando- o npresente estudo apresenta a estabilizagdo da eticloprida
L ol se em  consideracdo  a jystificada pela contribuicio energética individual de cada
o oH cH, contribuicao dos residuos em  ragiquo de aminoacido do sitio de ligacdo do receptor D3. O
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