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Valorizacao de cogumelos silvestres como alimentos
funcionais: estudos de Quimica Computacional

Hugo J.C. Froufe, Rui M.V Abreu*, Isabel C.F.R. Ferreira

CIMO-ESA. Instituto Politecnico de Braganca

As interacgoes intermoleculares desempenham um papel essencial nos diversos
processos biologicos, sendo fundamental a compreensdo destas interaccoes nos
Sectores das Industrias Farmacéuticas e de Alimentos Funcionais. Os cogumelos
representam uma fonte ilimitada de compostos com propriedades antitumorais e
imunoestimulantes, e o seu consumo foi ja relacionado com a reducdo do risco de
cancro da mama. No presente trabalho, foram desenvolvidos dois estudos in silico com
0 intuito de compreender algumas das interaccOes moleculares presentes em
cogumelos e responsaveis pela sua bioactividade:

A técnica dos Minimos Quadrados Parciais foi utilizada para avaliar a relacao entre o
potencial antioxidante (efeitos blogueadores de radicais livres e poder redutor) e a
composigao guimica de vinte e trés amostras de dezassete espeécies de cogumelos
silvestres Portugueses. Estudaram-se varios parametros analiticos tais como cinzas,
hidratos de carbono, proteinas, gorduras, acidos gordos monoinsaturados, acidos
gordos polinsaturados, acidos gordos saturados, fenois, flavonoides, acido ascorbico e
B-caroteno, e os seus resultados foram analisados pela técnica anteriormente
mencionada de forma a estabelecer correlagbes entre todos os parametros A
actividade antioxidante mostrou estar correlacionada com o teor em fendis e
flavonéides. Foi construido um modelo QCAR (Relagoes Quantitativas Composigao —
Actividade), cuja robustez e previsibilidade foram verificadas por métodos de validacéo
cruzada internos e externos. Finalmente, este modelo provou ser uma ferramenta Util
na previsao do poder redutor de cogumelos

O software de docking Autodock 4 foi utilizado para realizar um Screening Virtual de
Ligandos com o cbjectivo de identificar compostes de baixo peso molecular (BPM),
incluindo antioxidantes, presentes em cogumelos e potencialmente envolvidos na
aciividade contra o cancro da mama. Foi seleccionado um grupe de dados
representativo de 43 compostos BPM (&cidos fendlicos, flavonodides, tocoferdis,
carotenoides, aglcares e acidos gordos) e efectuou-se docking molecular usando como
alvo trés proteinas envolvidas no cancro da mama (Aromatase, Esterona Sulfatase e
17-B-hidroxi-esterdide desidrogenase 1). Os compostos BPM foram classificados
guanto a sua capacidade de inibigcdo do cancro da mama, e a informacéo obtida pode
constituir um bom ponte de partida para o desenvolvimento de inibidores das proteinas
mencionadas. O acido 4-o-cafeoilquinico, a naringina e o licopeno revelaram-se os
melhores inibidores para Aromatase, Esterona Sulfatase e 17B-HSD1, respectivamente
Os estudos de Quimica Computacional realizados permitiram a valorizacae dos
cogumelos como alimentos funcionais, podendo ser muito Uteis para Industrias que
visem o desenvolvimento de novos nutracéuticos ou alimentos funcionais.
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Desenvolvimento de ferramentas de bioinformatica para
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O desenvolvimento de novas ferramentas computacionais & uma parte integral da area
da bioinformatica. A disponibilizacao destas ferramentas em modalidade de acesso livre
permitir o acesso a um maior niumero de utilizadores e facilita significativamente o seu
desenvolvimento pela facilidade de troca de ideias entre utilizadores. Neste trabalho,
serdao apresentados dois softwares desenvolvidos pelo nosso grupo de investigacdo: 1)
MOLA1 que automatiza o screening virtual de bibliotecas de compostos com baixa
massa molar, utilizando as ferramentas de docking AutoDock4 e AutcDock Vina; 2)
ChemT2 que permite a geracao de bibliotecas de compostos analogos de baixa massa
molar, tendo como base uma estrutura quimica de interesse. Sera ainda apresentado
um exemplo de screening virtual utilizando a VEGFR2 (Vascular Endothelial Growth
Factor Receptor 2) como proteina alvo e uma biblioteca de compostos quimicos
derivados de tieno[3,2-b]piridinas. Neste exemplo, o MOLA foi utilizado para
automatizar o processo de screnning virtual e o ChemT para gerar a biblioteca de
derivados de tieno[3,2-b]piridinas.
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