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Aplicação de ferramentas de quimioinformática no 
desenvolvimento de novos fármacos: tienopiridinas 

como inibidores de VEGFR-2 

RuiM. V. Abreu \ Hugo J. C. Froufe\ Maria-João R. P. Queiroz2, Isabel C. 
F. R. Ferreira 1 

'CIMO-ESA, Instituto Politecnico de Braganca, Campus de Sta Apolonia, Apartado 1172, 5301· 
855 Braganca, Portugal 
'Centro de Química, Universidade do Minho, Campus de Gualtar 4710·057 Braga, Portugal 

A quimíoínformátíca é uma área cientifica que utiliza métodos computacionais 
para para resolver problemas de Química normalmente associados à 
representação virtual da estrutura de compostos químicos, quer sejam 
sintéticos ou naturais. t: provavelmente a disciplina de computação aplicada 
com maior historial, embora o termo quimioinformática só tenha surgido há 
menos de uma década. As ferramentas computacionais utilizadas na 
químioinformática têm tido um enorme impacto no desenvolvimento de novos 
fármacos bem como na área ambiental para a estimativa de toxicidade de 
produtos químicos existentes no mercado (1 ). 
As temáticas mais importantes desta área incluem a representação de 
estruturas de compostos químicos e o uso dessas representações na pesquisa 
por similaridade em bases de dados de estruturas ou de reações químicas. 
Também a criação, manutenção, acesso e exploração de grandes bases de 
dados envolvendo estruturas moleculares é um tópico muito importante na 
quimioinformática. 
Outras aplicações incluem estudos de modelação molecular, com a utilização 
de técnicas computacionais avançadas de "molecular docking" e "molecular 
dynamics" para o estudo de compostos químicos como potenciais inibidores de 
proteínas associadas a diferentes patologias (2); bem como estudos QSAR 
(Quantitative Structure-Activity Relashionships) e aplicação de técnicas de data 
mining para a extração de informação importante sobre uma determinada 
bioatividade de um composto químico. 
Neste sessão vamos utilizar ferramentas computacionais para analisar e 
manipular estruturas de compostos químicos bem como fazer um estudo da 
interação de um composto com uma determinada proteína alvo. Vamos 
demostrar como estas ferramentas podem ser utilizadas para o 
desenvolvimento de novos fármacos antitumorais. Como exemplos vamos 
utilizar compostos derivados de tienopiridinas, que estão a ser desenvolvidos 
no âmbito de um projeto de investigação em curso e que tem como objetivo o 
desenvolvimento de novos inibidores da proteína tirosina cinase VEGFR-2 
(Vascular Endothelial Growth Factor Receptor). 

(1) Wild, DJ. "Grand challenges for cheminformatics" Joumal of Cheminformatics 2009, 1:1 
(2) Abreu RMV, Froufe H, Queiroz M·JRP and Ferreira ICFR. " MOLA: a bootable, self· 
configuring system for virtual screening using AutoDock4Nina on computar clusters2009, 
Joumal of Cheminformatics 201 O, 2:1 O 


