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. teoria: AM1 e 6-31G**(d,p) (Figura 2). Realizou-se
redocking com o ligante cristalografado com a
estrutura de LBD do REa, e crossdocking com
compostos derivados do estilbeno (2) em vacuo.
Conclui-se que os ligantes  apresentaram
conformagdo de menor energia proxima a das
moléculas que se ligam ao REa (Figura 3).

Nesse trabalho, utilizaram-se  técnicas de
modelagem molecular para compreender como
moléculas agonistas e antagonistas atuam sobre o
receptor de estrogénio. Realizou-se comparagao
entre dados de geometria e de energia dos agonistas
e antagonistas conhecidos com moléculas de estudo
(Figura 1: 4-6) . Técnicas de docking molecular
demonstraram que os ligantes, apesar de
semelhantes, interagem diferentemente com o sitio
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conformacionais parecem possibilitar, no estado de
menor energia, a formacao de ligacdo de hidrogénio
O estudo conformacional em vacuo foi realizado intramolecular, o que dificultaria a formacdo de
utilizando-se o programa Gaussian e dois niveis de  ligacdo de hidrogénio destas moléculas com o sitio
ativo do REa (Figura 3).

Os resultados de docking molecular (Figura 4)
demonstraram interacdes favoraveis entre os ligantes
e o sitio ativo da proteina escolhida.

Resultados e Discussao

¥ =CI1-C2-017-X
= C4-C3-016-Y

%1 = Ca-C5-CT-CH

%2 =CI5-CI10-CB-C7

Figura 2 - Ligages quimicas utilizadas na verredura para
andlise conformacional dos compostos. 4 (X=CH; e
2 Y=CH,), 5 (X=COCH; e Y=CH3) €6 (X=H e Y=CH;).
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Figura 4 — Receptor de estrogénio e ligantes dockados.

Esta figura pertence deve ser posicionada no final da
concluséo.
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