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Introdução 
O B. anthracis é uma bactéria Gram-positiva em 
forma de bastonete, encontrada em muitas partes 
do mundo e capaz de produzir esporos quase 
indestrutíveis1, sendo considerado um potencial 
agente de guerra biológica. Essa bactéria é 
causadora do antraz, uma doença altamente 
infecciosa que pode afetar humanos de três formas: 
cutânea, pulmonar ou gastrointestinal. Embora haja 
quimioterapia disponível para o tratamento do 
antraz, o risco de desenvolvimento de resistência 
bem como diversos efeitos colaterais, está sempre 
presente. Além disso, é também muito provável que 
os fármacos em uso hoje em dia sejam ineficientes 
contra cepas geneticamente modificadas do B. 
anthracis. Sendo assim, é urgente a busca por 
novos fármacos e, também, de novos alvos 
moleculares na luta contra esta bactéria.  
No presente trabalho, propomos a enzima 
Nucleosídeo Hidrolase2 de B. Anthracis (BaNH) 
como alvo molecular para o planejamento de 
fármacos contra o Antraz. Adicionalmente foram 
estudadas, utilizando cálculos de energia de 
ancoramento molecular (docking) as interações de 
inibidores da NH de Tripanossoma vivax (TvNH) 
com o sítio ativo da BaNH. Os ancoramentos foram 
realizados com o programa Molegro Virtual docking3, 
utilizando-se os 6 inibidores de TvNH propostos por 
Goeminne et al. (2008)4 e Boutellier et al. (1994)5 
apresentados na Tabela 1. As estruturas 3D e as 
cargas desses compostos foram obtidas com o 
programa PC Spartan Pro6. 

Resultados e Discussão 

Os resultados dos cálculos das energias de 
ancoramento apresentados na Tabela 1 mostram 
uma boa correlação com os dados experimentais 
propostos por Goeminne et al. (2008)4 e Boutellier et 
al. (1994)5. O imucilim A (composto 3) e o para-nitro-
fenil-riboamidrazona (composto 6) apresentaram 
maior estabilidade no sítio ativo, com menores 
resultados de energia intermolecular e ligação 
hidrogênio total, assim como menor valor de 
constante de inibição.  
 

Tabela 1.  Resultados de ancoramento molecular 
entre os inibidores e a BaNH. 

 
 
 
 
 

Composto R Ki (µM) 
E. I. 

(kcal mol-
1) 

E. H 
Bond 

1 C
3
H

8
N

3 1,80x10
1 

 -99.40 -13,78 

2 C
8
H

10
N

3
 7,00x10

0

  -108.63 -10.80 

3 C
4
H

4
N

5
 6,20x10

-3 

 -110,51 -16,97 

4 N
2
H

3
 10,00x10

0

  -67,05 -15,85 

5 C
6
H

7
N

2
 2,10x10

-1 

 -103,85 -17,38 

6 C
6
H

6
N

3
O

2
 1,00x10

-2 

 -121,48 -20,40 

 

Conclusões 

A boa correlação entre os dados teóricos e 
experimentais sugere que esses compostos podem 
ser potenciais protótipos de inibidores para a BaNH. 
O imucilim A e o para-nitro-fenil-riboamidrazona 
foram eleitos como os mais promissores, 
apresentando maiores estabilidades no sítio ativo da 
BaNH em relação aos demais compostos 
estudados. 
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