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INTRODUCAO

Alcaloides inddlicos (Al) possuem acgéo
inibitéria  frente & enzima acetilcoli-
nesterase (AChE). Assim, sdo alvos de
estudo devido a seu potencial no
desenvolvimento de farmacos para o
tratamento sintomatico da Doenca de
Alzheimer (DA). Uma das estratégias na
busca de compostos bioativos € o uso de
técnicas de triagem virtual. Como etapa
inicial, a analise exploratéria do objeto de
estudo é essencial, principalmente por
aplicacao de ferramentas quimiométricas.
Neste sentido, o presente estudo objetivou
avaliar a dispersdo de Al inibidores da
AChE obtidos a partir da literatura empre-
gando descritores moleculares (DM) e
analise de componente principal (PCA).

MATERIAIS E METODOS

Selecionaram-se artigos em base de
dados, onde em seu conteddo apresen-
tavam Al bem como a metodologia e valor
de Cls, frente a AChE. Apés a aplicacdo
de filtros, os Al selecionados foram desse-
nhados (ChemDraw 12.0) e minim-izados
energéticamente (Hyperchem 7.0). Os DM
foram calculados (Dragon 7), constituindo
uma matriz onde as linhas apresentam os
Al e as colunas seus DM. A analise
explora-téria foi realizada por PCA com
diferentes tratamentos (MATLAB 2018a).

RESULTADOS

19 artigos foram selecionados, contando
com 79 Al. Foram calculados 1440 DM
(eliminando constantes e correlacionaveis
entre si), constituindo a matriz X. Por
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PCA, na matriz sem pré-tratamento,
potenciais outliers foram identificados. A
fim de confirmar, os dados foram transfor-
mados utilizando Direct orthogonal signal
correction (DOSC), responsavel por elimi-
nar informagdes que ndo se correlacionam
com a atividade (matriz Y). Observou-se a
eliminagdo dos outliers, cumprindo assim
0s objetivos da transformacgédo. Todavia, a
amplitude numérica existente entre 0s
diferentes descritores ainda era grande.
Esta falta de homogeneidade pode impac-
tar diretamente na construgdo de um mo-
delo de predigéo, visto que aqueles des-
critores tenderdo a impactar mais, ou
menos, no modelo. Neste sentido, todos
os dados foram autoescalados. Observou-
se que a amplitude entre os diferentes
descritores foi reduzida. Por PCA, 15
outliers foram confirmados, representando
Al de peso molecular aumentados, geral-
mente glicosilados. Para a PCA com
dados originais e transformado por DOSC
PC1 explicou 90 % da variancia total dos
dados, enquanto para os dados autoes-
calados PC1 e PC2 explicaram apenas 70
% da variancia total dos dados sendo que

a PC3 se torna util iara analise.

Com a PCA foi possivel detectar e
remover outliers entre as amostras a fim
de se minimizar o erro de possiveis
andlises futuras, como modelos preditivos
por exemplo.
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