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Resultados e Discussao
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Material e Metodos I R Tabel 1 Fre inngsvry olues kel b ol dvanic sitaion
SITE  AGpimam(Kcal/mol)

POPC WATER

OS -93%0.05 -1.7+0.06
Wm MM ASl -144+203 36%0.21
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Figura 2. RMSD values of Cannabinoid receptor type 1 (CB1) obtained from molecular AS3 -11.9+1.08 3.8+0.18
dynamic simulations in POPC and water box. Each RMSD curve were also compared

against CB1 structure (red lines). (A and B) CBD bound to orthosteric site (OS); (C and

D) CBD bound to allosteric site 1 (AS1) and (E and F) CBD bound to allosteric site 3

(AS3).
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Este estudo caracterizou as energias de ligacao, distancias, perfil farmacoférico, RMSD e RMSF entre
CBD e CB1 em sitios alostéricos e ortostericos, 0 que contribui para elucidar os mecanismos estruturais
e energéticos associados as interacOes. Aqui, tambéem foi demonstrado que a maior estabilidade
estrutural e ligacOes favoraveis entre 0 CBD e os residuos de aminoacidos no sitio alostérico 1 (AS1)
contribuem para melhorar a energia de ligacao livre entre eles e confirmar que o CBD poderia atuar
como um modulador alostérico. Porém, ao demonstrar uma reducao significativa da estabilidade do

S _ o sistema em agua, nossos achados reforcam a ideia de que a contribuicdo da membrana POPC ¢é essencial
PDB:ID 5UQ09 Receptor de Canabinoide tipo 1 e ZINC04097406: Ligante Canabidiol para a analise das interacdes CBD-CBL1.
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