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Inibidores de Aromatase Naturais analisados in-Silico : descoberta de
potenciais medicamentos por computador- uma revisao

Alisson Maciel Dreher, Grace Gosmann

Faculdade de Farmacia, Universidade Federal do Rio Grande do Sul

O cancer de mama é uma doenga grave e de incidéncia mundial, tendo
atingido mais de 66.000 mulheres brasileiras apenas em 2020. A utilizacdo de
farmacos chamados Inibidores de Aromatase (IA’'s) € aconselhada na maioria dos
tratamentos, pois inibe o crescimento do tumor estrogeno-dependente. Os IA’'s que
utilizamos hoje em dia como farmacos, apesar de serem eficazes e satisfatorios
para o papel que desempenham, apresentam inumeros efeitos colaterais como
osteoporose, dores musculares e sintomas tipicos de menopausa. Dessa forma,
junto a evolugédo da medicina e o avango da tecnologia, as pesquisas se direcionam
para a busca de medicamentos que sejam mais eficazes, menos seletivos e com
menos efeitos colaterais. Esse trabalho € uma revisdo sobre inibidores de
aromatase de origem natural e a utilizagcdo de ferramentas computacionais no
processo de descoberta destes novos farmacos, tais como relacéo
estrutura-atividade, simulagbes em docking e analises de dinamica molecular.
Realizando a busca na literatura, percebemos que estes recursos computacionais
permitem analisar bancos de dados de milhares de moléculas provenientes de
plantas do mundo inteiro e predizer o seu comportamento biolégico, sem ser
necessario analisa-las experimentalmente. Essa pesquisa nos permitiu concluir que
a tecnologia computacional alinhada a sintese orgéanica medicinal vem se
mostrando uma ferramenta de alto potencial na busca de novos candidatos a
farmacos. Desse modo, combinados com a alta diversidade estrutural dos
compostos naturais, as buscas por moléculas inibidoras de aromatase se
intensificam e a comunidade cientifica da mais um passo na diregao da descoberta
de medicamentos mais eficazes contra o cancer de mama.



