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O presente projeto de iniciacdo cientifica tem como objetivo otimizar o
desenvolvimento racional de farmacos analisando os diferentes escores obtidos quando
se usa métodos de calculo e analise de energia livre distintos em um sistema Receptor-
Ligante .

Os ‘alvos’, principais componentes do sistema, sdo os chamados receptores, as
enzimas Monoamina Oxidases A e B. A importancia bioldgica dos alvos citados esta na
abundancia ou deficiéncia dos mesmos no corpo humano, o que pode causar doencas
como Parkinson. Assim, a literatura descreve uma série de inibidores comprovadamente
eficientes, chamados no ambito do projeto, de ligantes, dentre estes podem ser
mencionados derivados de naftoquinonas. Existem varias abordagens computacionais,
que realizam a interacdo Receptor-Ligante, fornecendo determinados valores de energia
livre, de acordo com seus respectivos métodos de calculo. Para alcancar os objetivos
estipulados para o projeto houve uma preparacdo do sistema de analise sob novas
condicdes e uma atualizagcdo dos dados experimentais e computacionais, além da escolha
de métodos para posterior comparacédo e conclusdo de qual é melhor para determinados
sistemas. Foram escolhidos o campo de forcas AMBER (que pode ser comparado com
simulacdes realizadas anteriormente com 0s mesmos sistemas usando o campo de forca
GROMOS) e o pacote de programas GROMACS. No presente momento estdo sendo
realizadas simulagdes classicas de dindmica molecular. A energia livre € um parametro
de dificil estipulacdo e, ao mesmo tempo, € uma importante ferramenta na previsdo de
espontaneidade de reacdes. Do ponto de vista biologico, a energia livre é determinante na
classificagdo de ligantes de acordo com seu grau de inibicdo em relagdo aos receptores.
Desta forma, é essencial conhecer e estudar como diferentes anélises abordam o célculo
de energia livre e escolher qual é o melhor para especificos sistemas com determinadas
caracteristicas.



