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Figura 5. perfil da energia de interação observada entre os compostos bioativos e As proteínas alvo (fonte: autores)

MINERVAMINERVA

Como perspectiva de continuidade, pretendemos levantar recursos para prosseguir com os
testes in vitro na Universidade Federal do Amazonas utilizando linhagens celulares derivadas de
câncer de mama já comercializadas. ADEMAIS TEMOS O OBJETIVO DE  implementar algoritmos de
inteligência artificial para refinar a busca de novos compostos.

Uma análise In Silico da Viabilidade de uma terapia
multialvo para o câncer de mama

O câncer de mama é uma das formas mais prevalentes e letais de câncer entre as mulheres no Brasil, especialmente em
regiões mais desenvolvidas. Projeções do Instituto Nacional do Câncer (INCA) indicam que mais de 73 mil novos casos
surgirão em 2023, um número alarmante que destaca a urgência na busca por novas terapias capazes de aprimorar o
tratamento e estender a vida das pacientes afetadas por essa condição.
É crucial notar que as terapias atualmente disponíveis pelo Sistema Único de Saúde (SUS) frequentemente acarretam
efeitos psicológicos devastadores e são associadas a custos elevados, o que reforça a necessidade premente de
explorar alternativas viáveis. Nesse contexto, a exploração da rica biodiversidade brasileira em busca de compostos
bioativos emerge como uma promissora linha de pesquisa para as gerações futuras. Essa abordagem pode oferecer
novos caminhos terapêuticos mais eficazes, potencialmente reduzindo os impactos negativos no bem-estar mental das
pacientes e viabilizando tratamentos mais acessíveis e eficientes.

Objetivo Geral:
Propor uma estratégia de terapia multialvo de natureza inovadora e eficaz, destinada ao tratamento do
câncer de mama, com o intuito de otimizar a eficácia terapêutica e mitigar os efeitos adversos associados.

Objetivos Específicos:
1. Identificação de Compostos Bioativos da Biodiversidade Amazônica em bases de dados específicas.
2. Desenvolvimento de uma ferramenta para automação da busca de compostos bioativos.
3. Análise das Interações entre Compostos Bioativos e Proteínas com Potencial Oncogênico.
4. Seleção dos Compostos Bioativos com Potencial Terapêutico.

Conseguimos desenvolver o algoritmo de automação para a análise de interação entre os
compostos bioativos e as proteínas alvo. Além disso, identificamos 6 compostos bioativos
produzidos a partir da biodiversidade amazônica com potencial terapêutico para o câncer de
mama.
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Figura 2. Resumo do custo dos tratamentos
oferecidos pelo SUS (Fonte: DATASUS, 2022)

Figura 1. Panorama do câncer em geral  no brasil e no
mundo (Fonte: inca, 2023; sim, 2021, iarc, 2020)

Figura 3. fluxograma metodológico
 (fonte: autores)

Figura 4. distribuição dos compostos bioativos entre os estados da amazônia legal (fonte: autores)

Figura 6. resultado dos compostos com melhor energia de interação para cada alvo (fonte: autores)

ANÁLISE FARMACOCINÉTICA DOS
COMPOSTOS COM MELHOR

INTERAÇÃO

Figura 7. análise farmacocínetica dos compostos que tiveram melhor interação.
(fonte: autores)

iniciamos nosso trabalho com a coleta de informações em dois bancos de dados distintos: o NUBBE, para
reunir dados sobre os compostos bioativos da Amazônia Legal, e o UniProt, para a seleção das estruturas
tridimensionais das proteínas. 
Em seguida, desenvolvemos um workflow para automatizar a busca pelos compostos, permitindo a seleção
com base em suas interações com as estruturas proteicas. Dessa maneira, identificamos as interações mais
promissoras.
Além disso, realizamos uma análise farmacocinética dos principais compostos obtidos, visando compreender
melhor seus perfis de absorção, distribuição, metabolismo, excreção e toxidade no organismo.


