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O céncer € um termo que se refere ao conjunto de doencas causadas pelo crescimento celular
desordenado, sendo uma das principais causas de morte no mundo. Embora a quimioterapia
seja muito empregada para o tratamento do cancer o uso desse método ainda possui limitacdes
e induz o surgimento de efeitos adversos, surgindo nesse contexto a necessidade de
desenvolvimento de drogas mais eficazes. A descoberta de novos quimioterapicos
anticancerigenos capazes de interagir com o DNA e inibir enzimas topoisomerases &
destacada na pesquisa anticancer. Os métodos computacionais de modelagem molecular como
as técnicas de docking molecular tém se mostrado eficiente para prever a afinidade e
orientacdo de ligacdo de compostos candidatos & farmacos com seus receptores biologicos.
Logo esta pesquisa tem como objetivo avaliar teoricamente a interacdo de 8 derivados tiazois,
com a albumina bovina, e com a enzima DNA-topoisomerase e verificar algumas
propriedades que afetam as caracteristicas de absorcdo e distribuicdo dos compostos em
estudo. O estudo in silico foi feito utilizando as plataformas pkCMS e SwissADME e o
método de docking do algoritmo Lamarckiano. Como resultado de docking e anéalise das
interacdes intermoleculares observou-se que os complexos albumina-ligante formados se déao
principalmente por meio de interaces hidrofobicas e todos os ligantes se ligam proximos ao
ambiente de triptofano. Os dados da investigagdo de docking sugerem que os ligantes
possuem potencial de intercalacdo para formacdo de um complexo ternario com a
topoisomerase Ila, sendo os compostos 7d e 7h os que formaram complexos ternarios mais
estaveis, e por meio da analise das forcas intermoleculares foi observado que eles interagem
com os pares de bases do sitio de ligacdo. A estimativa das propriedades farmacocinéticas in
silico indicaram de forma geral que os ligantes possuem boas caracteristicas de absorcao
distribuicdo. A pesquisa mostrou uma estimativa do perfil farmacocinético dos ligantes em
estudo e indicou que os ligantes podem ser sensiveis a ensaios de fluorescéncia com BSA.
Além disso analisando o padréo de ligacdo dos 8 derivados, foi observado que pelo fato de
possuirem sistemas aromaticos planares eles apresentam potencial para intercalar com o DNA
e atuar como veneno de topoisomerase Il.
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