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BIOATIVOS DE Campomanesia xanthocarpa: ESTUDO IN SILICO DE
INTERACOES COM ENZIMAS DO METABOLISMO PARA FUTURA
APLICACAO EM MATRIZES LACTEAS
Carlos Aloisio Johann Dammann, Aniela Pinto Kempka

INTRODUCAO

Um problema que prevalece cada vez mais nos dias atuais ¢ o crescimento da taxa de
obesidade no mundo. A obesidade pode ter origem em fatores como estresse,
sedentarismo, ma alimentacao ¢ hereditariedade, e esta associada ao aumento do risco de
infecgdo, infarto, resisténcia a insulina, desequilibrio da microflora intestinal, entre outras
complicacdes de saude. Entre os mecanismos envolvidos, destacam-se também o estresse
oxidativo e a inflamagao cronica de baixo grau, frequentemente observados nesse quadro
metabodlico. Uma das estratégias pesquisadas para mitigar esses efeitos ¢ o consumo de
compostos bioativos, como polifendis e peptideos, presentes em diferentes matrizes
alimentares. Apesar de limitagcdes, como baixa biodisponibilidade e insolubilidade em
agua, seus beneficios justificam a busca por novos produtos e substancias com
propriedades antioxidantes e antiobesidade (Lan et al., 2024). Um método possivel para
essa prospeccao € o uso de ferramentas de simulagdo de docagem molecular e bancos de
dados de peptideos e polifendis, que permitem avaliar a interagdo entre proteinas-alvo e
moléculas bioativas, analisando parametros como aminodcidos residuais de contato,
eletronegatividade, volume e posi¢cdo da cavidade de ligagdo (Silva et al., 2024). Neste
estudo, buscou-se comparar os resultados de docagem de proteinas relacionadas a
obesidade com compostos identificados na infusdo de folhas e frutos de Campomanesia
xanthocarpa (guabiroba), considerando seu potencial funcional e o interesse em futuras
aplicagdes combinadas com matrizes fermentadas, como o leite bovino.

DESENVOLVIMENTO

A partir da infusdo de folhas e frutos de C. xanthocarpa, foram identificados polifenois
de relevancia ja descritos na literatura (Tremea et al., 2025), totalizando 14 moléculas
principais: epigalocatequina galato, isoquercitrina, rutina, kaempferol-3-O-rutinosida,
acido clorogénico, acido elagico, epicatequina, acido fertlico, miricetina, quercetina,
catequina, kaempferol, hesperidina e cumarina. Posteriormente, realizou-se a simulagao
de docagem molecular no site CBdock2 (Liu et al., 2022; Yang et al., 2022), utilizando
duas proteinas-alvo associadas ao metabolismo e a obesidade: HMG-CoA redutase e
lipase pancreatica triacilglicerol. Para cada interagdo, foram registrados parametros como
pontuagdo Vina, volume da cavidade, centro de ligagdo, tamanho da docagem e residuos
de contato.

RESULTADOS

As simulagdes de docagem apontaram como melhores ligantes da HMG-CoA redutase a
hesperidina (-9,3), o kaempferol-3-O-rutinosida (-9,1), a rutina (—8,7) e a miricetina (—
8,7). Para a lipase pancreatica triacilglicerol, destacaram-se a hesperidina (-8,3), o
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kaempferol-3-O-rutinosida (—8,2) e a rutina (-8,1). Na HMG-CoA redutase, os ligantes
apresentaram volume de cavidade constante (566 A%; x -8,y 0, z —15), com variagio no
tamanho da docagem, enquanto na lipase houve maior heterogeneidade, com valores
equivalentes apenas entre hesperidina e rutina. Em relacao aos residuos de contato, na
HMG-CoA mais de 80% foram compartilhados entre os compostos, com exclusividade
parcial para hesperidina (D312, G376 e S211) e miricetina (C224, E95, G172 ¢ L270). J&
na lipase, o kaempferol-3-O-rutinosida apresentou residuos totalmente exclusivos,
enquanto hesperidina e rutina compartilharam a maioria, com 13,5% de residuos tnicos
para a rutina. Esses achados indicam que polifendis da guabiroba interagem de forma
consistente com proteinas associadas ao metabolismo lipidico e glicidico, refor¢ando sua
relevancia antioxidante e antiobesidade.

CONSIDERACOES FINAIS

Na lipase pancredatica, apenas uma das simulagdes apresentou residuos exclusivos, o que
sugere menor consisténcia das interagdes e limita a interpretagdo sobre sua eficiéncia. Ja
na HMG-CoA redutase, o ponto central de ligagdo e o volume da cavidade permaneceram
constantes nos ligantes de maior afinidade, indicando maior estabilidade e probabilidade
de acdo. Esses resultados apontam que compostos fendlicos da guabiroba podem exercer
efeitos relevantes sobre proteinas associadas ao metabolismo e, por seu reconhecido
potencial antioxidante, merecem estudos futuros mais aprofundados, que estdo sendo
conduzidos em associacdo a matrizes fermentadas de leite.
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