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INTRODUCAO

A predicdo e validacdo de estruturas de compostos por meio computacional € uma
forma sofisticada e eficaz. O uso da bioinformética através de softwares que realizam
calculos e programacdo permitem a modelagem de estruturas a partir de
computadores ou notebooks (KUMAR et al., 2021). Um dos softwares utilizados é o
Bovia Discovery Studio que permite a partir do carregamento das estruturas fazer
modificacdes estruturais e também observacdes in silico desses compostos. Esse
software é de acesso gratuito (NOH; FAZALUL; WAHAB e MOHD, 2021). Um outro
software PyMOL permite a visualizagéo aprofundada da estrutura, e dos residuos de
aminoacidos, além de fazer modificacdes estruturais nos compostos, facilitando a
pesquisa in silico. O PyMOL possui uma licenca académica gratuita no seu site
(MOOERS e BROWN, 2020). Estes softwares sao muito utilizados pela sua facilidade,
seguranca sobre os calculos realizados e por facilitar a predicdo in silico de
compostos (KHAN et al, 2021). Portanto, o objetivo deste trabalho é realizar uma
revisao bibliografica sobre a frequéncia do uso dos softwares Bovia Discovery Studio
e PyMOL para predicdo e analise da estrutura de compostos in silico.

METODOLOGIA

Trata-se de um estudo de revisao bibliogréafica realizado em junho de 2022 onde foram
utilizados artigos pesquisados nas plataformas de busca Scientific Eletronic Library
Online (SCIELO), PubMed, Cell Press e Google Académico. Os descritores utilizados
foram: Biovia Discovery Studio, PyMOL e bioinformética. Como critérios de inclusédo
foram considerados artigos, teses e disserta¢des dos ultimos cinco anos.
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RESULTADOS E DISCUSSOES

Nos dias atuais a modelagem de compostos pelos métodos de cristalografia ou
ressonancia magnética sao extremamente caros e restritos a alguns laboratorios. Com
esse desafio, a modelagem computacional se fez presente por oferecer softwares
sofisticados que permitem a predicao in silico da estrutura de uma maneira muito mais
facil, barata e segura (EKMAN et al., 2021). Para tanto, se observa que o software
Biovia Discovery Studio permite o carregamento de estrutura de compostos a partir
de varios formatos, o mais recomendado é o Protein Data Bank (PDB). Esse software
ao abrir a molécula permite ao usuario modificar sua estrutura a partir de uma barra
lateral de commandos, sendo possivel remover residuos de aminoéacidos e retirar as
cadeias desejadas. Uma funcionalidade importante € a predicdo das coordenadas
espaciais de um atomo, residuo ou molécula desejada, isso é importante caso queira
realizar um docking molecular (GOGOI; CHETIA; GOGOI e DAS, 2019). Quando é
realizado um docking o software pode ser utilizado como visualizador das interagbes
obtidas, por proporcionar a visualizacdo das coordenadas e das ligacfes, consituindo
um método auxiliar da validacdo do docking (JABIR et al., 2021). O PyMOL é um
software que permite a visualizacdo de moléculas, seu cédigo € aberto e necessita de
uma permissdo académica para utilizacao gratuita. Atualmente, o PyMOL é mantido
pela empresa Schrodinger(© Schrodinger). Esse aplicativo é considerado bastante
seguro e de alta qualidade (LOGANATHAN et al., 2021). Dentre suas funcionalidades,
€ possivel visualizar com profundidade as ligacGes, das estruturas, através de
arquivos no formato depositado no protein data bank, pdb. Este software é capaz de
remover as moléculas de agua, faciltando a realizagdo do docking, além de
possibilitar ao usuério salvar uma imagem ou video das estruturas analisadas para
seu dispositivo (SCHIFFRIN; RADFORD; BROCKWELL e CALABRESE 2020). Tanto
o Biovia Discovery Studio quanto o PyMOL séo softwares de bioinformatica que
possibilitam a visualizacdo e edicdo de estruturas de moléculas, sendo importante
para o avancgo da predicéo in silico de compostos (KHAN et al., 2021). Enfim, com o
avanco da biotecnologia esses softwares se tornaram de extrema utilidade na area
farmacéutica pela possibilidade do manuseioe avaliagdo das estruturas moleculares
(ATHO'ILLAH et al., 2021).

CONSIDERACOES FINAIS

Os aplicativos de bioinformatica Biovia Discovery Studio e PyMOL proporcionam a
visualizagdo e edicdo de estruturas por meio de sua execugao. Logo, a utilizagéo
desses favorece a triagem in silico de compostos pela capacidade preditiva. Além
disso, o Biovia Discovery Studio possui a capacidade de realizar calculos importantes
na interacdo de compostos (ATHO'ILLAH et al, 2021).
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