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INTRODUÇÃO 

A mastite bovina é uma inflamação da glândula mamária causada principalmente pela 

colonização do canal do teto por microrganismos (Morales-Ubaldo et al., 2023), constituindo 

um dos principais problemas sanitários e econômicos da bovinocultura leiteira. A doença 

compromete a produção e a qualidade do leite, sendo sua prevenção fundamental para a 

manutenção da saúde dos animais e da produtividade dos rebanhos (Caneschi et al., 2023). 

Entre as principais medidas preventivas está a antissepsia dos tetos durante a rotina de 

ordenha (Fitzpatrick et al., 2019). Entretanto, o uso contínuo de produtos antissépticos 

convencionais pode estar associado à irritação da pele e à pressão seletiva sobre os 

microrganismos (Sharun et al., 2021). Nesse contexto, os óleos essenciais apresentam potencial 

como alternativa para formulações sintéticas (Aiemsaard et al., 2023), mas sua complexidade 

química dificulta a identificação dos constituintes mais promissores. 

Diante desse cenário, o trabalho teve como objetivo estabelecer uma ordem de 

prioridade entre constituintes majoritários de óleos essenciais, considerando sua interação com 

proteínas essenciais à sobrevivência, adesão ou virulência de agentes causadores da mastite 

bovina (Wright & Reynolds, 2007; Cascioferro, Totsika & Schillaci, 2014), além de seu perfil 

toxicológico preditivo.  

 

DESENVOLVIMENTO  

O trabalho foi desenvolvido inicialmente a partir da seleção de proteínas alvo dos 

microrganismos Staphylococcus aureus, Streptococcus agalactiae, Escherichia coli e 

Klebsiella pneumoniae (Tabela 1) em um banco de dados (Burley et al., 2025). Em seguida, foi 

avaliado o potencial de interação de 5 dessas proteínas com 21 estados moleculares 

correspondentes a 15 constituintes majoritários de óleos essenciais de diferentes classes 

químicas. 

Para essa avaliação, foi utilizada a técnica de molecular docking, uma simulação 

computacional que permite prever como uma molécula pode se encaixar em uma proteína e a 

estabilidade dessa interação (Agu et al., 2023). O programa “AutoDock Vina" realizou 

diferentes possibilidades de encaixe e permitiu identificar quais apresentavam interações mais 

favoráveis (Trott & Olson, 2010; Mcnutt et al., 2021). 

Além disso, os compostos foram avaliados quanto ao seu possível perfil toxicológico 

por meio de análises computacionais (Swanson et al., 2024). Foram considerados diferentes 

tipos de possíveis efeitos adversos, incluindo toxicidade e sensibilização da pele. Ao final, as 

informações obtidas nas análises de interação e de segurança foram utilizadas para estabelecer 

uma ordem de prioridade dos compostos (Tabela 2) que deverão ser avaliados nas próximas 

etapas experimentais. 

 

RESULTADOS 

Dos 21 estados moleculares, 11 foram selecionados como candidatos para as etapas 

seguintes da pesquisa e 16 deles não apresentaram alertas toxicológicos maiores. Observou-se, 

de maneira geral, melhor desempenho dos fenóis e dos monoterpenoides oxigenados em 
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comparação aos terpenos hidrocarbônicos. Com destaque dos compostos: carvacrol, terpinen-

4-ol, timol, eugenol e linalol.  

O carvacrol (orégano) apresentou o desempenho mais consistente entre os compostos 

avaliados. Ele esteve entre os melhores resultados para quatro dos cinco alvos analisados e foi 

selecionado para dois deles: a enoil-ACP redutase de Staphylococcus aureus e a sortase A de 

Streptococcus agalactiae. Além de não apresentar alerta toxicológico maior na análise 

(Zamuner et al., 2023). 

O terpinen-4-ol (melaleuca) apresentou o segundo melhor desempenho, com resultados 

consistentes em três alvos. O timol (tomilho) e o eugenol (cravo-da-índia) apresentaram 

resultados mais específicos, destacando-se, respectivamente, pela interação com a DNA girase 

B de Escherichia coli e com a sortase A de Staphylococcus aureus (Marchese et al., 2017). O 

linalol, por sua vez, foi indicado para a enoil-ACP redutase de Klebsiella pneumoniae.  

Também foram identificados resultados que exigem atenção na interpretação dos 

candidatos. O ácido cinâmico apresentou boa afinidade com os alvos, mas foi colocado em 

prioridade secundária devido à previsão de hepatotoxicidade. Entre os constituintes priorizados, 

foi identificado ainda um alerta secundário relacionado à sensibilização cutânea. Esse aspecto 

é relevante para a continuidade da investigação, considerando o potencial de aplicação tópica 

dos compostos nos tetos dos animais. 

 

CONSIDERAÇÕES FINAIS 

De forma geral, os resultados permitiram estabelecer uma ordem de prioridade entre os 

constituintes avaliados, tendo carvacrol, terpinen-4-ol, timol, eugenol e linalol como os cinco 

principais candidatos. A principal vantagem da abordagem utilizada foi possibilitar uma seleção 

inicial dos compostos antes da realização dos ensaios microbiológicos e em animais, 

direcionando os esforços experimentais para as moléculas que apresentaram características 

mais promissoras.  

Entretanto, por se tratar de análises computacionais, os resultados representam 

previsões de interação e segurança e não comprovam, isoladamente, a eficácia antisséptica dos 

compostos. A confirmação desses resultados depende das etapas experimentais subsequentes, 

incluindo os testes microbiológicos e a avaliação da eficácia e tolerância cutânea em vacas em 

lactação.  

 

 

Palavras-chave: bem-estar animal; produção sustentável; composto bioativo bactéria 

patogênica; docking molecular. 
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ANEXOS 

 

 

Tabela 1.  Alvos proteicos selecionados e sua relevância para o controle da mastite bovina. 

Código PDB Organismo Proteína 
Relevância para o controle 

da mastite 

3GR6 S. aureus Enoil-ACP redutase (FabI) 

Biossíntese de ácidos graxos; 

alvo de antissépticos 

fenólicos 

2KID S. aureus Sortase A 
Ancoragem de proteínas de 

superfície; adesão e biofilme 

1KZN E. coli DNA girase, subunidade B 
Manutenção da topologia do 

DNA; alvo essencial 

3RCC S. agalactiae Sortase A 
Adesão ao epitélio mamário; 

mastite contagiosa 

9L5X K. pneumoniae Enoil-ACP redutase (FabI) 
Alvo essencial em patógeno 

de origem ambiental 

Fonte: elaboração própria. 

Tabela 2.  Constituintes de óleos essenciais priorizados, classe química, alvo de seleção e perfil 

toxicológico preditivo. 

Prioridade Constituinte Classe química Alvo de seleção Alerta maior 

1 Carvacrol 
Fenol 

monoterpênico 

FabI (S. aureus); 

sortase A (S. 

agalactiae) 

Ausente 

2 Terpinen-4-ol 
Monoterpenoide 

oxigenado 

Desempenho 

consistente em três 

alvos 

Ausente 

3 Timol 
Fenol 

monoterpênico 

DNA girase B (E. 

coli) 
Ausente 

4 Eugenol Fenilpropanoide 
Sortase A (S. 

aureus) 
Ausente 

5 Linalol 
Monoterpenoide 

oxigenado 

FabI (K. 

pneumoniae) 
Ausente 

Secundária 
Ácido 

cinâmico 
Ácido fenólico - Hepatotoxicidade 

Nota: todos os constituintes priorizados apresentaram alerta secundário de sensibilização 

cutânea. Fonte: elaboração própria. 
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