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Introducao

O Protein Data Bank (PDB)! é o um
de de

tridimensionais biomacromoléculas

dados estruturas
de

métodos experimentais,

banco
obtidas por tais
como cristalografia de raios-X e ressonancia
(RMN).
biomacromoléculas sdo alvos moleculares
de

desenvolvimento de farmacos baseado na

magnética nuclear Estas

Uteis para o processo racional

estrutura, pois se encontram complexados

com o] ligante, cujas interacdes

intermoleculares entre ele e o alvo
molecular podem ser estudas através do
programa Ligand Explorer disponibilizado
pelo PDB. O presente trabalho teve como
objetivo mostrar como o Ligand Explorer
pode ser aplicado em aula expositiva para
reconhecimento

explicar o processo de

molecular entre o ligante e o receptor. Dessa

forma, a estrutura cristalina da enzima
conversora de angiotensina (ECA)
complexada com captopril (codigo PDB:

2X8Z%) foi utilizada para exemplificar as
interagdes de reconhecimento molecular.
Como resultado, o estudante pode
observar que o captopril interage com a ECA
através de ligacdo hidrogénio com os
GIn265, His337, His497,
Tyr504, interacGes hidrofobicas com His367,

Phed441, His497 e Tyr507 e uma interacdo

aminoacidos

eletrostatica Lys495. Em destaque, o Ligand
Explorer também é capaz de mostrar a
de
grupamento tiol com uma distancia de 2,13

A (Fig. 1).

interagdo entre o ion zinco e o

Figura 1. Sitio ativo da ECA gerado pelo Ligand

Exilorer.

Estes resultados mostram como o

conhecimento das interacoes
intermoleculares e suas aplicacdes podem
de

de farmacos. O

auxiliar o estudante no contexto

desenvolvimento racional
Ligand Explorer é, portanto, um recurso
visual e educativo para a aprendizagem e
compreensao dos dados que PDB oferece
ser conteudo de

podendo aplicado ao

Quimica Farmacéutica Medicinal.
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