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O &cido gama-aminobutirico (GABA) é um aminoacido que ocorre no Sistema Nervoso Central,
gue desempenha uma func¢do importante na bioquimica neuronal cerebral e nos fendmenos de
regulacdo poés-sinaptica e da neurotransmissdo autonémica, caracterizada como uma molécula
com potencial supressor de pequenos tumores adenocarcinomas pulmonares. Com o auxilio da
guimica computacional, utilizando o programa ACD/ChemSketch, pertencente ao pacote
ACD/Labs, foram obtidos as propriedades moleculares basicas para caracterizacdo do GABA. A
Analise conformacional, otimizacdo da estrutura tridmensional e obtencdo do mapa de potencial
eletrostatico, foram calculados de acordo com o método de Hartree-Fock (HF), utilizando para
isso o software ArgusLab 4.0.1. A energia potencial minima calculada pela geometria de funcéo
convergéncia para a conformacéo mais estavel do GABA foi encontrada no valor de -9870,0983
kcal mol -1. Neste trabalho foram realizados estudos de modelagem molecular para
caracterizacdo incial e a otimizagao da estrutura do 4cido gama-aminobutirico (GABA), propondo
assim uma estrutura mais eficaz, obtendo como passo inicial para estudo de “docking” molecular,
fomentando assim a utilizacdo farmacol6gica do GABA.
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