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Introducao
Juntamente com um grupo de pesquisa em sintese organica decidiu-se observar a reducao da intensidade de emissao de fluorescéncia da
proteina do soro bovino BSA (com cerca de 70% de semelhanca do sequenciamento da analoga humana) ao adicionar a molécula ativa presente
em drogas antidepressivas, a tianeptina, e seus esteres derivados. Esse efeito, chamado de fluorescence quenching, pode ocorrer de dois modos,
através do mecanismo estatico ou dinamico. Entao, através da ferramenta de docking molecular pode-se ter uma base qualitativa da posicao e
da energia da interacao para chegar a conclusao de qual mecanismo sera predominante, objetivo deste projeto.

Metodologia Resultados
Primeiramente, as moléculas foram construidas utilizando o GausView Como o  AutoDockVina S ) =y,
e otimizadas com o minimo de energia atraves do Gaussian. A fornece uma estimativa da Ligante TRP134 TRP213
tianeptina para ser ativa possui conformacao (R) no carbono entalpia e uma razoavel H 6.9 8.6
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interacao de um dos ligantes para cada regiao:
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Sabendo que na BSA a emissao de fluorescéncia € predominante nos
residuos triptofanos (TRP), mapeou-se entao duas regioes cada uma
contendo um dos dois TRP’s presentes na proteina:

TRP134 TRP213

Conclusoes

Percebe-se que para a regiao do TRP213 os scores sao, em conjunto,
mais negativos em relacao a regiao do TRP134. Também, pode-se
destacar que na regiao do TRP213 ha formacao de ligacao de

TRP134 TRP213 hidrogénio, o que nao ocorre na regiao do TRP134, isso torna a
As simulacoes foram feitas através do AutoDockVina em triplicata interacao mais rigida e ha a formacao de um complexo
para a tianeptina e seus ésteres derivados (trocando o H do acido proteina-ligante. Portanto, pode-se assumir que o0 mecanismo
carboxilico por um radical R: -CH;, -C,Hs, -C5H,, envolvido € predominantemente estatico.

-C4Hy, -CsHyq, -CeHy5, -C/H 5 € -CgHy3).
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