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Pesquisas ajudam a criar medicamentos com técnicas de computacdo Por Diego C. Smirne -
Editorias: Ciéncias da Salde, Ciéncias Exatas e da Terra Um grupo multidisciplinar da Escola de
Artes, Ciéncias e Humanidades (EACH) da USP alia quimica, ensaios bioldgicos e computacao para
identificar e criar substancias com potencial para se tornarem novos farmacos. A professora da
EACH Kathia Maria Hondrio, que lidera a pesquisa, trabalha na area de quimica medicinal
computacional desde a iniciagao cientifica ainda no Instituto de Quimica de Séo Carlos (IQSC) da
USP. Com base em um determinado alvo biolégico que pode causar uma doenca, 0 grupo analisa
substancias para descobrir quais componentes de sua estrutura poderiam ser usados hum farmaco
para inibir ou potencializar a acdo do alvo, dependendo do interesse. &ldquo;O que ndés fazemos é
como montar um quebra-cabecas, encontrando as enzimas e proteinas mais eficientes para tratar
uma determinada doenc¢a e compor um medicamento. Mas isso € apenas uma parte do trabalho de
drug design, uma pesquisa de base mesmo, e a modelagem computacional e a interdisciplinaridade
séo essenciais&rdquo;, diz a professora. Uma das técnicas utilizadas pelos pesquisadores é
chamada de virtual screening (triagem virtual), por meio da qual é possivel analisar um banco de
dados de moléculas disponiveis comercialmente e montar um ranking baseado na interacao entre
elas e o alvo biolégico estudado. Agregado a essa ferramenta, 0 conhecimento quimico dos
pesquisadores compensa eventuais falhas e, assim, a equipe pode contar com um indice elevado
de aproveitamento das substancias selecionadas. Kathia ressalta a importancia da computagéo e
dos pesquisadores da area que comp8em a equipe para chegar aos resultados: &ldquo;Os métodos
computacionais sdo muito Uteis pois nos ajudam a economizar tempo, dinheiro e esforgcos na
identificacdo das substancias de que precisamos&rdquo;. &ldquo;Depois que selecionamos as
substancias, adquirimos comercialmente amostras delas ou as sintetizamos (se n&o estiverem
disponiveis no mercado) e realizamos os testes bioldgicos para verificar sua eficacia&rdquo;, explica
a professora. &ldquo;Num experimento com um alvo ligado ao diabetes, por exemplo, selecionamos,
a partir da triagem virtual, cinco substancias, das quais trés apresentaram resultados bastante
promissores na interagdo, comprovando a eficacia dos modelos computacionais.&rdquo; Além do
diabetes, o grupo coordenado por Kéathia também faz pesquisas com alvos relacionados
principalmente ao cAncer de mama e, recentemente, iniciou uma parceria com o professor Jodo
Lago, da Universidade Federal do ABC, focada no desenvolvimento de farmacos para doencas
negligenciadas como a leishmaniose e a doenca de Chagas. Esta noticia foi publicada em
16/03/2017 no site Jornal da USP. Todas as informac@es sédo de responsabilidade do autor.
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