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Introdução

No presente estudo utilizamos a docagem molecular paraNo presente estudo utilizamos a docagem molecular para
simularmos as interações entre compostos do óleo essencial
de Bursera graveolens com potenciais alvos fisiológicos dede Bursera graveolens com potenciais alvos fisiológicos de
Callosobruchos maculatus. As biomoléculas mais promissoras
serão as que apresentarem menor valor de energia deserão as que apresentarem menor valor de energia de
afiniade com os receptores de C. maculatus em termos de
kcal/mol.

Objetivos

Determinar a docagem molecular para simular as interações

kcal/mol.

Determinar a docagem molecular para simular as interações
moleculares entre as biomoléculas germacreno-D e
menthofuran, presentes no óleo essencial de B. graveolens ,menthofuran, presentes no óleo essencial de B. graveolens ,
com os possíveis alvos fisiológicos de C. maculatus, a enzima
acetilcolinesterase (AChE) e a proteína transient receptor

Material e Métodos

acetilcolinesterase (AChE) e a proteína transient receptor
potential (TRP)
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Germacreno-D, possui maior energia de afinidade com a
proteína TRP (A),com valor de - 7,1 kcal/mol e AChE (B)proteína TRP (A),com valor de - 7,1 kcal/mol e AChE (B)
-6,8 kcal/mol . De outra parte, menthofuran apresentou
energia de afinidade de -6 kcal/mol para os canais TRP (A)energia de afinidade de -6 kcal/mol para os canais TRP (A)
e -6 kcal/mol para AChE (B). Abaixo, mapa das interações
em 2D.em 2D.

(B)(A) (B)

germacreno-D germacreno-Dgermacreno-D germacreno-D

menthofuran menthofuranmenthofuran menthofuran

Conclusões

As simulações de docagem, germecreno-D apresentou maiorAs simulações de docagem, germecreno-D apresentou maior
estabilidade nas interações moleculares com os alvos
fisiológicos TRP e AChE. Esses resultados abrem uma visãofisiológicos TRP e AChE. Esses resultados abrem uma visão
de possibilidades para testes de toxidade do óleo essencial de
B. graveolens no controle do caruncho C. maculatus.B. graveolens no controle do caruncho C. maculatus.
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