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INVESTIGACAO COMPUTACIONAL DA ANIDRASE CARBONICA IX NO CANCER DE
MAMA POR DOCKING MOLECULAR
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RESUMO

Introducao: O cancer de mama é uma doenga complexa e ainda representa um grande desafio para a satde.
Por isso, diferentes estudos buscam identificar alvos moleculares que possam contribuir para o
desenvolvimento de novas estratégias de tratamento. Entre esses alvos estad a anidrase carbonica IX (CAIX)
uma proteina relacionada a adaptagdo das células tumorais em ambientes com baixa disponibilidade de
oxigénio e a regulacdo do pH. Objetivo: Este trabalho tem como objetivo investigar por meio de ferramentas
computacionais a interacao de potenciais ligantes com a CAIX utilizando o docking molecular. Metodologia:
A investigacdo utiliza como referéncia a estrutura cristalografica PDB 6NLV disponivel no Protein Data Bank.
Essa estrutura representa um modelo mimético de CAIX em complexo com o inibidor SLC-149 e apresenta
resolugéo de 1,79 A. A metodologia envolve a obtencédo e preparacdo da estrutura proteica e a selecio na
plataforma ZINC20 de compostos ja testados para a anidrase carbonica IX. Ap6s a obtencao desses
compostos, serdao preparados os ligantes definida a regido de interesse e realizadas as simulagées de docking
molecular em seguida, o estudo analisara as poses dos ligantes, os valores de afinidade previstos e as
principais interagées com o sitio de ligagdo. O ligante presente na estrutura cristalogréafica servira como
referéncia para a andlise dos compostos investigados. Resultados: Como o estudo ainda estd em
desenvolvimento, a investigacdo busca identificar compostos que apresentem interagoes favoraveis com o
alvo e que possam ser avaliados em estudos posteriores. Conclusoes: Os resultados do docking molecular
poderdo contribuir para compreender melhor a interacdo entre os ligantes e a CAIX no contexto do cancer de
mama. A apresentacao deste trabalho na Semana Universitéria contribui para a troca de conhecimentos e
mostra a importancia das ferramentas computacionais na pesquisa cientifica e na busca por novas
possibilidades de investigagdo na area da saude.
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