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ESTUDO IN SILICO DO FLAVONOIDE ANTITROMBOTICO
TERNATINA, PRESENTE NOS CAPITULOS FLORAIS DE
EGLETES VISCOSA LESS “MACELA-DA-TERRA”

RESUMO

Ternatina é um flavonoide que pode ser isolado da Egletes viscosa Less (Macela-
da-terra), que possui atividade antitromboética na agregagdo plaquetaria. O
conhecimento da estrutura tridimensional de uma molécula é de fundamental
importancia, pois a partir de descritores energéticos e estruturais € possivel
analisar a interagao da substancia com seu alvo biologico. Os métodos quanticos
semi-empiricos utilizam parametros e ajustes matematicos para o entendimento
das propriedades estruturais e eletronicas de uma molécula, que sdo necessarios
para o seu entendimento farmacoldgico. A metodologia consistiu em otimizar a
estrutura da ternatina e obter parametros energéticos como energia total, energia
nuclear, energia eletrénica e energia dos orbitais moleculares de fronteiras HOMO
e LUMO, utilizando o programa MOPAC configurado para realizar método semi-
empirico PM7. Para correlacionar estrutura e reatividade da molécula, foram
utilizados os valores dos orbitais de fronteira para calcular o GAP, bem como a
identificacdo dos sitios interacionais e reacionais da molécula. Concluimos que
foi possivel realizar uma caracterizacdo eletrénica e estrutural, identificando a
estrutura conformacional termodinamicamente mais estavel, possibilitando a
visualizagéo tridimensional da molécula e de seus possiveis sitios interacionais e
reacionais, sendo o presente trabalho uma etapa fundamental para futuros
estudos de drug design e docking molecular, visando fomentar o potencial deste
flavonoide, bem como entender seu mecanismo de agéo.

PALAVRAS-CHAVE: HOMO. LUMO. MESP. Parametric Method 7. Ternatina.

IN SILICO STuDY OF FLAVONOID ANTITHROMBOTIC
TERNATIN PRESENT IN THE FLOWERS CHAPTERS OF
EGLETES VISCOSA LESS “MACELA-DA-TERRA”

ABSTRACT

Ternatin is a flavonoid that can be isolated from Egletes Viscosa Less (Macela-
da-terra) which it has an antithrombotic activity in platelet aggregation. The
knowledge of the three-dimensional structure of a molecule is of great importance
because it is possible to analyze substance interaction with its biological target
from energetic and structural descriptors. Semi-empirical quantum methods use
parameters and mathematic adjustments to understand structural and electronic
properties of a molecule, which are essentially important for pharmacological
understanding. The methodology consisted on optimizing the structure of ternatin
and obtaining energetic parameters such as total energy, nuclear energy,
electronic energy and energy of frontier molecular orbitals HOMO and LUMO,
using MOPAC program configured to develop semi-empirical method PM7. To
correlate molecular structure and reactivity, there were used values of frontier
orbitals to calculate the GAP, as well as the identification of interactional and
reactional sites of molecules. In conclusion, it was feasible to develop a structural
and electronic characterization, identifying the thermodynamically steadier
conformational structure, making possible the visualization of three-dimensional
molecular and its possible interactional and reactional sites. The present research
is a fundamental stage for forthcoming studies of drug design and docking
molecular, aiming to promote the potentiality of this flavonoid as well as to
understand its mechanism of action.

KEYWORDS: HOMO. LUMO. MESP. Parametric Method7. Ternatin.
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1 INTRODUCAO

Entre 2013 e 2015, a busca por tratamentos a
base de plantas medicinais e medicamentos fitoterapicos
pelo Sistema Unico de Saude (SUS) apresentou um
crescimento de 161% (BRASIL, 2016). A Agéncia
Nacional de Vigilancia Sanitaria (ANVISA), define como
fitoterapico, medicamentos obtidos empregando-se
exclusivamente matérias-primas ativas vegetais, sendo
caracterizados pela sua eficacia, bem como efeitos
adversos, sendo conhecidos seus mecanismos de agéo
(BRASIL, 2004; MACHADO et al., 2010).

Em virtude de sua ampla gama de acles
terapéuticas ja demonstradas tanto experimentalmente
quanto em humanos os flavonoides estdo entre os
fitoterapicos com maior numero de estudos em
andamento (MACHADO et al., 2010) pois apresentam
diversos efeitos bioldgicos e farmacolégicos, como
atividade antitrombética, antibacteriana, antiviral,
antiulcerogénica, anti-inflamatoria, antialérgica,
antineoplasico, antioxidante, antihepatotéxica, anti-
hipertensiva, hipolipidémica, anti-inflamatoria,
antiplaquetario, vasodilatadora (GUARDIA et al., 2001;
PIETTA, 2000; MARRONI, MARRONI, 2002;
DEGASPARI, WASZCZYNSKYJ, 2004; ZERAIK, 2010),
sendo estes efeitos relacionados as propriedades
inibitérias em sistemas enzimaticos (hidrolases,
isomerases, oxigenases, oxidoredutases, polimerases,
fosfatases, proteinas fosfoquinases e aminoacido
oxidases (FERGUSON, 2006).

Sintetizados em plantas a partir da via dos
fenilpropandides (MACHADO et al, 2010), os
flavonoides sdo caracterizados quimicamente pela
presenca de uma fenilcromona, substituida em uma ou
mais hidroxilas (BIRT, HENDRICH, WANG, 2001),
sendo que essas substituicbes (hidrogenacéo,
hidroxilagdes, metilacdes, malonilagbes, sulfatacbes e
glicosilagcbes) estdo diretamente relacionadas as suas
atividades bioquimicas, fomentando assim, a relacdo
estrutura atividade (BIRT, HENDRICH, WANG, 2001;
MACHADO et al., 2010).

Egletes viscosa Less conhecida popularmente
como "macela” ou "macela-da-terra" pertence a
familia Compositae (Figura 1), € uma planta anual,
aromaética, amarga e pilosa, com folhas recortadas e
flores alvas com o centro amarelo, dispostas em
pequenos capitulos, distribuida na América intertropical,
encontradas as margens das lagoas, acudes e cursos
d’agua (LIMA et al., 1996). Seu uso na medicina popular
esta focado nos capitulos florais (cabecinhas), que séo
largamente utilizados na forma de infuso por grande
parte da populacéo brasileira, sendo as indicagbes mais
conhecidas dessa planta como amargo-tbnica e
emenagoga estomaquica, carminativa e
antiespasmadica, podendo ser administradas 1 a 2
xicaras por dia nos casos de dispepsia, azia e indigestédo
preparado na propor¢édo de 3 a 4 g/xicara (MATOS,
2006; SILVA-FILHO et al., 2007).
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Figura 1 — Exsicata da Egletes viscosa Less.

Fonte: DE MELO,1991.

flavona

tetrametoxi
(flavonoide) isolado da Egletes viscosa Less, por meio
de extragdo com etanol (componente majoritario), que

A ternatiha é uma

possui  atividade antitrombdtica na
plaguetaria (SOUZA et al.,1994).

Atualmente, 0s progressos na quimica
computacional vém se destacando de forma significativa
com relagdo ao mercado farmacéutico na area de
desenvolvimento de farmacos. Os recentes avangos na
area computacional demostraram eficientes algoritmos
de célculos quimico-quanticos fornecendo parametros
moleculares dos métodos ab-initio e semi-empirico,
expressando propriedades geométricas e eletrdnicas
das moléculas e suas interagdes em curto intervalo de
tempo (ARROIO et al., 2010; CARNEIRO et al., 2016),
permitindo assim, o uso de métodos matematicos para
o0 calculo de propriedades moleculares e para a
simulag&o do comportamento molecular, possibilitando o
fomento no desenvolvimento de novos farmacos, a partir
de farmacos pré-existentes e de novas substancias que
apresentam atividade biolégica (SANT'ANNA et al.,
2009). Neste contexto, o presente trabalho teve como
objetivo caracterizar in silico a molécula do flavonoide
ternatina pelo método quantico semi-empirico
Parametric Method 7, como etapa fundamental para
futuros estudos de drug design.

agregacgéao

2 METODO

Para o desenvolvimento deste trabalho, foram
utilizados softwares de acesso gratuito, baseados no
Sistema Operacional Microsoft Windows®, utilizando um
computador com processador Intel® Core™ i7-770HQ
CPU @ 2.00GHz, com 16,00 Gb de RAM e placa de
video GTX 1080 4 GB.

No primeiro momento, foi realizada uma busca
no repositorio Open Chemistry Databese - PubChem®
(https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/)(KIM, et al., 2015),
utilizando o descritor “ternatina”, dos quais foram
coletadas informac8es estruturais e taxonémicas. Em
seguida, utilizando a metodologia proposta por Marinho
e Marinho (2016), foram realizadas simulacdes
computacionais de pré-otimizagdo utilizando o software

Lima, Marinho, Silva, Marinho e Marinho
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freeware Marvin Sketch® 17.12.0 (internal build id:
17.12.0-7011), configurado para realizar calculos de
campo forga classico Molecular Mechanic Force Field 94
(MMFF94) (HALGREN, 1996) com limite de otimizacado
very strict, diversity limit de 0,1 em Hyperfine. Durante o
processo de pré-otimizacdo, foram geradas 500
estruturas conformacionais (conformeros), onde foi
possivel identificar a estrutura conformacional de menor
energia potencial, sendo esta utilizada para realizar
caracterizacao fisico-quimica da molécula (Log S), bem
como identificar os nimeros de atomos e sitios doadores
e aceptores de Hidrogénio, o vetor de momento dipolar
e ainda, plotar o mapa de superficie de Van der Waals.

Na segunda etapa, foi utilizada a metodologia
proposta por Dewar e colaboradores (1985) para
otimizar a estrutura e obter parametros energéticos.
Nessa etapa foi utilizado o programa Molecular Orbital
Package (MOPAC, 2016), Versédo 16.111W (STEWART,
2013), configurado para realizar método semi-empirico
Parametric Method 7 (PM7) (DRAL et al., 2016), usando
a aproximacao de Hartree-Fock (HF) (método de campo
autoconsistente), para fungéo de onda, considerando a
molécula no estado fundamental e no vacuo.

Utilizando o arquivo de saida gerado pela
otimizacdo da estrutura, foram plotados os orbitais de
fronteira, HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital e
LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital), e o Mapa
de superficie do potencial eletrostatico (MESP). Para
correlacionar estrutura e reatividade das moléculas,
foram utilizados os valores dos orbitais de fronteira
(HOMO e LUMO) para calcular o GAP (Equacdo 1)
(ARROIO, HONORIO e SILVA, 2010).

Equacéo 1
GAP = (EHOMO — €ELUMO)
3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os flavonoides sédo formados por um anel
benzénico, ligado a um anel de 6 atomos formando o
composto, do qual temos um fenil ligado ao carbono 2
(DE MELO,1991), o flavonoide ternatina (Figura 2),
possui nome sistemético 4',5-dihydroxy-3,3',7,8-
tetramethoxyflavone e pode ser classificado, como um
composto organico, heterociclico, pertencente a classe
dos Piranos, subclasse dos Benzopiranos. Disponivel no
repositério PubChem® sob o cdédigo “5459184”
(PubChem cid), possui CAS numero “571-71-1". Possui
férmula molecular Ci19H180s, com massa molar no valor
de 374345 ¢ molt,  tendo InChl Key
‘DGUWNYKZOJRCQQ-UHFFFAOYSA-N”.
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Figura 2 - Estrutura bidimensional do flavonoide
Ternatina
H.C
3I¥N
(0

HO

Fonte: PubChem
(https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/5459184+#
section=Top).

Os repositérios moleculares, nao
necessariamente, disponibilizam a estrutura
bidimensional na conformacéo mais estével, ou seja, em
um estado minimo de energia potencial, sendo indicado
para a obtencdo de célculos mais precisos sobre a
molécula e sua conformacdo mais estavel, realizar uma
otimizagdo geométrica, sendo esta que utiliza o processo
de minimizacéo de energia (CARVALHO et al., 2003).
Utilizando o Marvin Sketch®, foi possivel calcular os 500
conformeros de menores energia, encontrando uma
variacdo de energia da ordem de 114, 53 a 151,01 kcal
mol?l. A estrutura conformacional calculada de menor
energia (114,53 Kcal mol-1(Figura 3)), apresenta a
menor energia potencial e considerada a mais estavel,
teve suas coordenadas moleculares utilizadas como
arquivo de entrada para simulagdes a nivel quéantico.
Figura 3 - Estrutura tridimensional do flavonoide
Ternatina

Fonte: Dados da pesquisa.

A modelagem molecular auxiliada pela
computagdo moderna, tornou-se uma ferramenta
essencial no processo de desenvolvimento racional de
farmacos (MARINHO, CASTRO, MARINHO, 2017).

Um dos grandes avancos na modelagem, foi a
capacidade de simular a distribuicAo espacial das
cargas, permitindo compreender a forma de interagédo

Lima, Marinho, Silva, Marinho e Marinho
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entre uma molécula e outra (SEMINARIO, 1996; GOSS
e PETRUCCI, 2007). O momento dipolar (u4) € uma
propriedade relacionada a distribuicdo de cargas
elétricas nas moléculas, depende da separagdo de
cargas positivas e negativas numa molécula
(polarizacao), motivada pela diferenca de
eletronegatividade dos atomos na molécula (KOTZ,
TREICHEL, TOWNSEND, 2012), sendo necessario
inferir que a distribuicdo e conectividade dos atomos
influenciam o ponto de fusédo, ebulicdo e a solubilidade
em diferentes solventes, pois quanto maior 0 momento
dipolar, maior a solubilidade em substéncias polares, e
maiores os pontos de fusdo e ebulicdo (ATKINS e
JONES, 2009). Segundo Leal e colaboradores (2010), o
momento dipolo elétrico, € medido em debyes (D),
através da relevancia das cargas parciais (Figura 4) e
das distancias entre os extremos de um dipolo.

Figura 4 - Distribuicdo de cargas no flavonoide
Ternatina, obtidos utilizando a simulagdo campo forca
classico Molecular Mechanic Force Field 94 (MMFF94)

Fonte: Dados da pesquisa.

A molécula do flavonoide ternatina, apresentou
um momento dipolar no valor de 4,76 Debye (Figura 5),
sendo as componentes X, Y e Z, no valor de -1,05, 3,10
e -3,94 Debye, respectivamente.
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Figura 5 — Representacdo do vetorial de momento
dipolar do flavonoide Ternatina
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Fonte: Dados da pesquisa.

O coeficiente de particdo é a proporcdo da
concentracdo do composto em octanol para a sua
concentracdo em agua (XU et al., 2016). O coeficiente
de distribuicéo é a razdo da soma das concentragdes de
todas as espécies do composto em octanol até a soma
das concentracdes de todas as espécies do composto
em 4agua. Com base em reacdes de dissociacao
acida/bésica, podemos introduzir o conceito de
coeficiente de particAo para espécies catibnicas e
anidnicas e para espécies neutras. A molécula do
flavonoide ternatina apresentou solubilidade em agua
intrinseca na ordem de -3,61 (logS) e em pH 7,4
apresentou um valor de -3,41 (logS), sendo classificada
como tendo uma alta solubilidade (> 0,06 mg mL)
(Gréfico 1).

Grafico 1 — Solubilidade do flavonoide Ternatina em
relacdo a variacdo de pH

logs
1

4,0 6,0 8,0 10,0 12,0
pH

Fonte: Dados da pesquisa.

Lima, Marinho, Silva, Marinho e Marinho
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A ligacéo de Hidrogénio consiste numa interacéo
entre atomos de hidrogénio de uma molécula, com
atomos de elementos altamente eletronegativos
(oxigénio, fldor e nitrogénio), presentes na mesma
molécula (intramolecular) ou de outra molécula
(intermolecular), sendo de ampla importancia para os
sistemas biolégicos, pois estdo envolvidas nos
enovelamentos proteicos e no metabolismo de
macromoléculas biolégicas (KOTZ, TREICHEL e
TOWNSEND, 2012; NELSON e COX, 2015). Podemos
identificar (Figura 6) dois atomos e dois sitios doadores,
8 atomos e dezesseis sitios aceptores de ligacdo de
Hidrogénio, possibilitando assim inferir sobre a
localizacdo de possiveis sitios de interaces
intermoleculares do flavonoide Ternatina.

Figura 6 — Atomos e sitios aceptores e doadores de
ligacdo de hidrogénio do flavonoide Ternatina

o

Fonte: Dados da pesquisa.

Para relacionar estrutura e atividade de
determinada molécula, sao utilizados parametros
energéticos a fim de se estimar a energia eletrdnica,
energia total e o calor de formacéo, a qual utiliza-se a
equacao de Schroedinger (Equacdo 2) para obter a
energia eletrdnica, repetindo o processo inimeras vezes
através das interagBes de SCF. O valor minimo de
energia corresponde a geometria de equilibrio da
molécula, assim, a energia total e o calor de formacgé&o
sdo usados para indicar a estabilidade de uma espécie
quimica, mas de maneiras distintas (LEWARS, 2004;
JENSEN, 2007; ARROIO et al., 2010).

Equacéo 2

ino¥
ot

No qual Ep representa energia potencial na
regido considerada, m é a massa da particula associada
com esta fungao de onda e dy/ot representa a derivada
parcial da funcdo de onda em ordem ao tempo; 2¥ é o
chamado laplaciano de ¥ , i=h/21r.

A energia total foi utilizada para estimar a
estabilidade da molécula, e corresponde a soma da
energia de repulsdo nuclear com a energia eletrdnica.

Utilizando a aproximacédo de Born-Oppenheimer
(COELHO et al, 1999), que desvincula os
movimentos eletrénico e nuclear assumindo-se uma

-
-—Vw+E w=
m W+ L W
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posicao fixa dos nucleos, a equacéo de Schroedinger foi
resolvida a fim de se encontrar a energia eletrénica total
da molécula. Com base na mecanica-quantica para
realizagdo da otimizacdo de geometria, utilizou-se o
método semi-empirico Parametric Method 7 (PM7)
(STEWART, 2013), usando a aproximacéo Hartree-Fock
(HF-SCF) configurada para 500 intera¢8es, com valor de
convergéncia de 10-10 kcal mol* (ARROIO et al., 2010).
De acordo com estes parametros, determinou-se uma
formacdo de energia estavel através do método de
interacdes de convergéncia SFC de -4678.46232 eV
para o flavonoide ternatina, tendo ainda como
parametros energéticos calculados o calor de formacéo
(818,34213 KJ MOL™), energia eletronica (-31171.65239
eV), repulsdo CORE-CORE (26493,19006 eV) energia
de repulséo elétron/ndcleo (-7152,8921 eV (um elétron)
e 2990,0471 eV (dois elétrons)),energia de ressonancia
(-523,2386 €eV), energia de repulsdo elétron-elétron
(25946,9891 eV ), energia de atragdo nucleo/elétron (-
52219,9706 eV),energia de repulsdo nucleo/ndcleo
(26493,1901 eV), energia total de interacao eletrostatica
(220.2085 eV), gradiente de normalizacdo (0,69293),
potencial de ionizacdo (8,985002 eV), area COSMO
(307,54 A?) e volume COSMO (342,00 A3), obtendo
assim, a estrutura potencialmente mais estavel (Figura
7).

Figura 7 — Estrutura otimizada do flavonoide Ternatina
com Hidrogénios implicitos

Fonte: Dados da pesquisa.

Utilizando como base a representagcéo
esférica de Van der Waals (Figura 8), pode-se plotar uma
grade de pontos localizados em diferentes camadas em
torno da molécula, que denominamos mapa de
superficie de potencial eletrostatico (MESP). O potencial
eletrostatico num ponto (X, y, z) é dado pela energia
potencial eletrostatica entre um ion imaginario carregado
positivamente, situado na posi¢éo (X, y, z) e a molécula
(PRABAVATHI, NILUFER e KRISHNAKUMAR, 2013). A
andlise do potencial é baseada na repulsdo ou atracéo
do ion, do qual consideramos o potencial positivo ou
negativo, respectivamente (RAMACHANDRAN, DEEPA,
NAMBOORI, 2008). Regibes com alta densidade de
elétrons apresentam potenciais negativos e regiées com
baixa densidade, geralmente, tem potencial positivo.

Lima, Marinho, Silva, Marinho e Marinho
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Figura 8 - Mapa de superficie de Van der Waals do
flavonoide Ternatina

Fonte: Dados da pesquisa.

O MESP é gerado apds a sobreposicdo na
molécula de uma particula carregada positivamente, que
percorre a superficie de contato de Van der Waals e ao
revelar uma regido de repulsio (REED e
WEINHOLD,1985). Juntamente com o momento dipolar
da molécula, pode ser usado para prever os tipos de
interacdo intermolecular, bem como, os locais mais
propicios para a formacao de interagfes entre moléculas
biolégicas e seus receptores (YEARLEY et al., 2008;
POLITZER e MURRAY, 2002), como também, é uma
importante ferramenta no estudo de melhoramento e
desenvolvimento de novas moléculas potencialmente
bioativas (HIBBS et al., 2004; POLITZER e MURRAY,
2002). O mapa de superficie de Van der Waals, do
flavonoide ternatina, foi utilizado para a construgdo do
Mapa de Superficie de Potencial Eletrostatico (Figura 9),
onde foi possivel identificar as regibes de maior
nucleofilicidade nos atomos de oxigénio (Os, Os, Os),
justificada pela diferenca de eletronegatividade entre os
atomos de oxigénio e os atomos de ligantes préximos.

Figura 9 — Mapa de superficie do potencial eletrostatico
(MESP) do flavonoide Ternatina

Fonte: Dados da pesquisa.

Baseada no principio de interacdo entre os
orbitais atdbmicos dos reagentes, quando comegam a
interagir e a se sobrepor, ocasiona a formacéo de dois
novos orbitais moleculares, um ligante, de menor energia
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e outro, antiligante, de maior energia (SANT'ANNA,
2009). A teoria dos orbitais de fronteira, trabalha com os
orbitais moleculares, que sao construidos através de
combinagdes lineares de orbitais atdmicos, onde nestas
combinacdes, altos coeficientes presentes na expresséo
matematica, utilizados para o calculo, indicam uma alta
probabilidade de encontrarmos elétrons. Os diagramas
de orbital molecular, podem ser montados segundo
resultados experimentais pelo qual a energia destes
orbitais sdo encontradas via espectroscopia fotoelétrica
(UV) ou por meio de métodos computacionais (calculos
tedricos) (ATKINS, 2010). A energia dos orbitais de
fronteira, que envolvem o orbital molecular ocupado de
maior energia (HOMO - Highest Occupied Molecular
Orbital) e o orbital molecular desocupado de menor
energia (LUMO - Lowest Unoccupied Molecular Orbital)
sdo descritores quimico-quanticos bastante utilizados
que desempenham um papel importante nas reacfes
guimicas e na formacdo de diversos complexos de
transferéncia de cargas (SANT'ANNA, 2009). Para o
flavonoide ternatina, o orbital Homo (Figura 10), possui
distribuicdo simétrica entre as fases, com um valor de
energia igual a -8,985 eV, sendo formado pela
contribui¢cdo dos atomos de Carbono (Ci2, Cz1, C22, C2a €
C27) e dos atomos de Oxigénio (O7, Os e O1 (pequena
contribui¢&o)).

Figura 10 — Orbitais de Fronteira ocupado de maior
energia (HOMO) do flavonoide Ternatina

Fonte: Dados da pesquisa.

Com relagdo ao LUMO (Figura 11), também
podemos observar uma distribuicdo assimétrica entre as
fases, com um valor de energia igual a -3,167 eV, sendo
este formado pela contribuicdo dos atomos de Carbono
(Co, Cu4, Cis, C1s € Ca26) € dos dtomos de Oxigénio (Os e
Oe). Utilizando os valores dos orbitais, foi possivel obter
o diagrama de energia, onde podemos observar a
formag&o de um Gap (Energia do HOMO - Energia do
LUMO) igual a 5,825 eV, que pode ser designado com a
energia necessaria para o primeiro salto quantico, sendo
este um importante descritor molecular, para futuros
estudos termodinamicos, relacionados a reatividade da
molécula. As energias HOMO e LUMO s&o usadas como
descritores quimicos de reatividade e geralmente, estao
associados a outros indices como a afinidade eletronica
e o potencial de ionizacdo (ZHANG, MUSGRAVE, 2007;
SANT'ANNA, 2009; VIJAYARAJ, SUBRAMANIAN e
CHATTARAJ, 2009; ARROIO, 2010).

Lima, Marinho, Silva, Marinho e Marinho



Revista Expressao Catolica Saude; v. 2, n. 1; Jan — Jun; 2017; ISSN: 2526-964X

Figura 11 — Orbitais de Fronteira desocupado de menor
energia (LUMO) do flavonoide Ternatina

Fonte: Dados da pesquisa.

4 CONCLUSAO

A utilizacdo da quimica teérica computacional
traz vantagens e beneficios para a ciéncia, por meio de
estudo in silico do flavonoide Ternatina, foi possivel
realizar uma caracterizagdo eletrbnica e estrutural,
identificando a estrutura conformacional
termodinamicamente mais estavel, possibilitando a
visualizagéo tridimensional da molécula e de seus
possiveis sitios interacionais e reacionais, sendo o
presente trabalho uma etapa fundamental para futuros
estudos de drug design e docking molecular, visando
fomentar o potencial deste flavonoide, bem como
entender seu mecanismo de agéo.
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