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INTRODUÇÃO

A busca por novos compostos-protótipo e por entidades químicas inovadoras, que 
possuam aplicações terapêuticas e/ou biológicas constitui-se como parte essencial no 
desenvolvimento da química farmacêutica medicinal. E, com o avanço dos recursos 
computacionais decorrente dos últimos anos, a pesquisa de fármacos ganha ganhou um nova 
aliada: a bioinformática. A busca por fármacos aliados a bioinformática levou ao 
desenvolvimento de uma abordagem mais racional, fruto do avanço da cristalografia de 
proteínas, suas emulações em softwares especializados e estudos de acoplamento virtual, que 
são capazes de prever e calcular as interações destas com estruturas obtidas de bancos de 
dados virtuais de pequenas moléculas frente ao sítio que se busca estudar. Assim, os estudos 
virtuais (denominados in silico) passam a ganhar popularidade e se tornaram parte integral da 
pesquisa acadêmica e industrial (REDDY et al, 2007).

Bancos de dados de pequenas moléculas representam a maior fonte de estudo para 
interações bioquímicas e biotecnológicas e desempenham um papel crescente na descoberta 
novos fármacos. Atualmente o número de bases de compostos tem crescido a cada ano, essas 
por sua vez incluem conjuntos de compostos químicos, drogas, carboidratos, produtos e 
substratos de reações enzimáticas, produtos naturais e derivados de produtos naturais (SONG 
et al, 2009). Sendo assim este projeto visa ampliar um banco de dados de estruturas químicas 
derivadas do semiárido baiano para otimizar a busca de possíveis compostos que possuam 
atividade desejável frente a enzimas do Moniliophthora perniciosa, fungo causador da
vassoura-de-bruxa do cacaueiro. Destaca-se que a construção e ampliação deste banco 
também favorece a sua utilização para outras pesquisas que tenham por objetivo identificar
moléculas bioativas oriundas de fontes naturais por técnicas in silico.

METODOLOGIA

A primeira etapa do trabalho foi uma extensa busca na literatura por trabalhos que 
apresentassem em seu escopo compostos químicos extraídos de plantas do semiárido baiano, 



para isso foram utilizados os seguintes descritores na pesquisa: extração, semiárido, baiano, 
caatinga, produtos naturais. Em seguida as moléculas encontradas foram desenhadas no 
formato 2D (*.skc) e 3D (*.mol) através do software 
armazenadas. 

O armazenamento dos dados foi feito
que funciona nos sistemas operacionais Linux, Windows e Mac
virtual do Java; o conjunto de dados (programa e estruturas) recebeu o nome de NatProDB

As propriedades moleculares
doadores (HBD) e aceptores (HBA) de hidrogênio) foram calculadas no 
Molinspiration (http://www.molinspiration.com)
em uma tabela padrão no NatProDB. 

Após a organização das 
foram depositadas no Banco de dados de estruturas virtual Zinc
2005), que é um banco de dados publico composto por estruturas comercialmente disponíveis 
ou por bases de dados que são empregadas para ensaios de triagem virtual. O Zinc
cerca de 21 milhões de compostos prontos para 
SHOICHET, 2005).

RESULTADOS E DISCUSSÃO

No ano de 2012 foi realizado uma nova busca na literatura com o objetivo de ampliar a 
base de dados, assim, foram encontrados e catalogados 50 novos compostos, a versão anterior 
do banco possuía cerca de 506 compostos. 
objetivo de minimizar imperfeições nas estruturas desenhadas.
de nova estrutura depositada no banco.

Figura 

Entre as 50 estruturas adicionadas, 60% delas são terpenóides
terpenos, 24% são alcalóides, 16% são flavonóides, e, no total, 62% delas possuem atividade 
farmacológica relatada pela literatura de origem. Também constatou
compostos foram isolados de plantas da 
Euphorbiaceae (20%) e Rutacea (10%). A maior expressão de espécies da família 
Leguminoseae pode ser explicada pelo fato desta ser a terceira maior família de fenerógamas 
apresentando ampla disponibilidade em todo o mundo (LEWIS,
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Figura 1: Estruturas 2D e 3D da Catequina.
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assim também como incrementou o potencial de descoberta de novos compostos-protótipo a 
partir dos dados disponibilizados.

Para cada composto depositado são disponibilizadas informações como massa 
molecular, formula molecular, família, espécie, número de pontos para interações de 
hidrogênio (HBA e HDB), ClogP, atividade biológica documentada e as referências (Figura 
2).

Figura 2: Janela do programa NatProDB contendo as informações dos compostos
depositados. No exemplo têm-se as informações e propriedades moleculares da catequina.

A flora brasileira continua sendo uma fonte pouco explorada para busca de compostos 
químicos com potencial de serem utilizados como novos fármacos, fato que pôde ser 
comprovado com a construção do NatProDB, pois, 39% dos compostos depositados 
atualmente no NatProDB não apresentaram informações que comprovassem algum tipo de 
atividade biológica. Em contrapartida 61% dos compostos apresentam algum tipo de atividade 
biológica. Entre os compostos recém-adicionados, foram encontradas diversas atividades 
biológicas como, por exemplo, analgésica, antiinflamatória, antifúngica entre outras.

Atualmente o NatProDB vem sendo utilizado em pesquisas para descoberta de novos 
compostos com potencial atividade biológica. Em seu trabalho Almeida (2013) utilizou os 
compostos presentes no NatProDB para identificar novos inibidores para a enzima UDP-N-
acetilglicosamina pirofosforilase do fungo M. Perniciosa. Souza (2012) buscou identificar 
compostos inibidores da enzima sintase da quitina do M. Perniciosa utilizando para isso o 
triagem virtual no NatProDB. Outros trabalhos em andamento envolvendo a busca por 
moléculas bioativas para o controle da malária e tuberculose, encontram-se em andamento, 
sendo a base de dados utilizada o NatProDB.



CONSIDERAÇÕES FINAIS

A ampliação do NatProDB, além de contribuir para as pesquisas direcionadas para 
alvos específicos, poupando tempo e recursos empregados pelos pesquisadores, também atrai 
visibilidade para a flora do semiárido baiano e nordestina em geral, que oferecem uma 
variedade de compostos que, em sua maioria, é muito pouco utilizada, e que por isso passa a 
ser uma fonte promitentes de futuros produtos químicos que atendam a necessidades diversas.

É também eminente o valor científico que o crescimento do banco sustenta, pois 
existem várias pesquisas, projetos de iniciação científica e teses de mestrado (concluídos e em 
andamento) que utilizam ou utilizaram o NatProDB como fonte de dados, e, ao ser ampliado, 
o banco propicia novas possibilidades de pesquisa surgirem dada a diversidade de compostos 
catalogados (e proporcionalmente maiores possibilidades de descoberta de compostos 
promissores). 
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