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INTRODUÇÃO. 

 

Até meados da década de 20, o Brasil era o maior produtor de cacau do mundo. No 

final dos anos 80, ainda ocupava o segundo lugar, perdendo apenas para a Costa do Marfim, 

na África.  Em 1989 a cultura do cacau brasileira sofreu uma queda em sua produção, o que, 

em parte, pode ser explicada pelo surgimento e desenvolvimento do fungo Moniliophthora 

perniciosa (Stahel) (Singe), responsável pela doença conhecida como vassoura-de-bruxa do 

cacaueiro (PEREIRA et al., 1990). Tal enfermidade é responsável por danos que 

compreendem efeitos econômicos e sociais, além do impacto agronômico imediato, fazendo 

com que o Brasil passe a importar o produto.   

Vários compostos químicos vêm sendo testados com o objetivo de prevenir ou 

erradicar a vassoura-de-bruxa, porém os resultados não têm sido satisfatórios (SOBERANIS 

et al., 2000). Inibidores da biosíntese da parede celular bacteriana como as penicilinas e 

cefalosporinas, têm apresentado bons resultados no controle de infecções bacterianas. De 

forma similar, a parede celular dos fungos é um bom alvo para o desenvolvimento de potentes 

antifúngicos (GRIFFITH, TRACY, 2002). Na busca por um controle efetivo da vassoura-de-

bruxa, escolheu-se a rota metabólica que leva a síntese da quitina, principal componente da 

parede celular fúngica (HERSCOVICS; ORLEAN, 1993).  

As enzimas que compõem essa rota metabólica representam, portanto, alvos 

farmacológicos potenciais para o desenvolvimento de inibidores, uma vez que inibindo 

alguma dessas enzimas, a formação da quitina será comprometida e dessa forma a síntese da 

parede celular, componente crucial para o desenvolvimento do fungo (OLSEN; RODERICK, 

2001). As principais enzimas envolvidas na síntese da quitina nos fungos são: frutose-6-

fosfato aminotransferase (converte a frutose-6-fosfato em glicosamina-6-fosfato); 2-

acetilglicerolfosfoetanolamina acetiltransferase (acetila a glicosamina 6-fosfato fomando N-

acetilglicosamina-6-fosfato); N-acetilglicosamina fosfomutase (converte a N-

acetilglicosamina-6-fosfato em N-acetilglicosamina-1-fosfato); UDP-N-acetilglicosamina 

pirofosforilase (converte a N-acetillgicosamina-1-fosfato em UDP-N-acetilglicosamina) 

(HERSCOVICS; ORLEAN, 1993). 

Uma série de recursos computacionais podem ser empregados para analisar o sítio 

ativo de enzimas e sugerir compostos que possam se ligar a estes sítios ativos. Dentre estes 

recursos está a técnica de screening virtual, que é tradicionalmente conduzida pela busca por 

ligantes inseridos em bancos de dados, que se acoplem a estruturas tridimensionais de sítios 

de ligação de alvos biológicos (HOLTJE et al,2003). Sendo assim este projeto visa construir 

um banco de dados de estruturas químicas derivadas do semi-árido baiano para estudos de 
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possíveis inibidores de enzimas do fungo Moniliophtora Perniciosa (Sthael) (Singer) Phillips-

Mora por virtual screening. 

  

 

METODOLOGIA. 

Primeiramente foi realizada uma revisão da literatura na busca por moléculas 

derivadas do semi-árido baiano, após esta etapa estas moléculas foram desenhadas através do 

programa ACD/ Labs (ChemSketeh) (ACD version 10.00, 2006), otimizado pelo método 

semi-empírico,  utilizando o campo de força PM6 no  programa Gaussian 09W (FRISCH; 

FRISCH, 2003) e convertidos para o formato pdbqt, para que possam ser utilizadas em 

estudos de triagem de encaixe e virtual screening, técnica que visa buscar dentro de bancos de 

dados virtuais potenciais ligantes para um determinado alvo protéico.   

 

 

RESULTADOS E DISCUSSÃO. 

 

Estruturas de moléculas derivadas da região do semi-árido baiano foram obtidas 

através de uma revisão da literatura. A figura 01 ilustra alguns exemplos de diferentes grupos 

químicos encontrados, por exemplo, terpenos, diterpenos, flavonóides, alcalóides 

fenilpropanóides e cumarinas, dentro destas estruturas foram identificados compostos com a 

mais variada diversidade de ações farmacológicas, por exemplo, antiinflamatória, 

Antiespasmódica, vasodilatadora, antagonista H2, oxidante, cicatrizante, hepatoprotetora, 

Cardiotônica dentre outras, alem de compostos com estruturas sem ação esclarecida pela 

literatura. A tabela abaixo apresenta alguns exemplos de compostos encontrados. 

 

 

 

Figura 01: Exemplos de estruturas contidas no banco de dados. 
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 Estas moléculas foram desenhadas utilizando o programa ACD/ Labs (ChemSketeh) 

ACD version 10.00, 2006), otimizado pelo método PM6 no  programa Gaussian 09W 

(FRISCH; FRISCH, 2003) e convertidos para o formato pdbqt a ser utilizados em estudos de 

triagem de encaixe e virtual screening.  

Atualmente o banco de dados contém cerca de 500 estruturas. O processo de 

construção continua visando a construção de pelo menos 1.000 estruturas químicas. No 

entanto os testes de acoplamento molecular seqüencial ainda não foram iniciados. 

 

 

CONSIDERAÇÕES FINAIS. 

Um banco de dados com 510 estruturas da região do semi-árido baiano foi construído 

para explorar a biodiversidade desta região brasileira. Espera-se obter uma base de pelo 

menos 1.000 dessas estruturas químicas. Essas moléculas serão utilizadas para ancoragem e 

estudos de screening virtual das enzimas que constituem a rota da quitina do fungo M. 

perniciosa. Estas metodologias são essenciais para o desenvolvimento de compostos 

bioativos, assim espera-se que este trabalho contribua para o desenvolvimento de uma nova 

alternativa para o controle da vassoura de bruxa. 
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