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RESUMO

A doenca de Alzheimer (DA) é conhecido como um distirbio neurodegenerativo progressivo e irreversivel que
afeta o nosso cérebro em particular o neocértex e o hipocampo. E caracterizado pela instabilidade das
funcgodes cognitivas. A hipdtese colinérgica associa a DA com o défice de acetilcolina (ACh) e sugere
considerar um aumento da atividade colinérgica no cérebro dos pacientes com DA por meio de inibigao da
acetilcolinesterase (AChE) que é responsavel por quase 80% da hidrolise da ACh no cérebro. Este trabalho
tem como objetivo realizar a inibicdo da enzima AChE pelo caratendide bixina. A enzima escolhida para este
estudo foi obtida no repositério Protein Data Bank com cédigo id 4EY6. Os isémeros E-bixina e Z-bixina foram
desenhados no programa ChemDraw, e foram usados os programas Avogadro e AutodockTools para as
parametrizacdes finais. Por consequente os isomeros E-bixina e Z-bixina foram dockados na enzima usando o
programa Molegro virtual Docker. Apds a simulacao de docking, foi possivel observar que os ligantes se
acoplaram na mesma regiao que o ligante nativo e se obteve -166.965 kcal/mol de energia de ligagao para Z-
bixina e 1.95 de RMSD enquanto a E-bixina obteve -132.002 de energia de ligacdo e 1.68 de RMSD. Conclui-
se assim, que os isomeros possuem capacidade de inibi¢do frente enzima AChE, mas é apenas um resultado
preliminar que precisa de ser acompanhado de outros estudos para a confirmacao de que este ligante pode
ser tornar um futuro farmaco frente ao alzheimer.
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