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INTRODUCAO

A esclerose lateral amiotréfica (ELA) € um
grupo raro de doencgas neurolégicas que
envolvem principalmente as células
nervosas responsaveis pelo controle do
movimento muscular voluntario. Embora a
ciéncia tenha avancado muito, o Riluzol,
medicamento anti-glutamatérgico de efeito
terapéutico limitado ainda continua a ser a
Unica terapia medicamentosa aprovada
pela ANVISA. Com isso cresce a busca por
novos farmacos com maior seletividade e
menores efeitos colaterais aos usuarios
(Corréa et al. 2011, UNIFESP).

As estratégias moleculares in silico e
outros métodos de predicdo sao
inovadores e  fundamentais  neste
processo. Desta forma objetivo do trabalho
foi sintetizar e avaliar o potencial de
aplicabilidade terapéutica de um fenol
analogo ao Riluzol in silico utilizando
diferentes estratégias computacionais.

MATERIAL E METODOS

O programa ACD/ChemSketch foi utilizado
para a construgao da estrutura molecular e
a ferramenta computacional on-line
SwissAdme para a predicao de absorgao e
de permeabilidade de acordo com os
parametros estipulados nas Regras de
Lipinski, e suas extensdes, além da
absorcao intestinal (HIA) e permeacao da
barreira hematoencefalica (BHE). Para a
sintese da molécula 4-(1,3-benzotiazol-2-
ilffenol reagiu-se ,na proporgdo 1:1, 2-
aminotiofenol e  4-hidroxibenzaldeido,
utilizando metabissulfito de sodio como

catalisador e N-N dimetilformamida como
solvente. A mistura reacional foi submetida
a refluxo em banho maria com agitagéo a
70°C durante 8 horas, a solucao foi filtrada
a vacuo e caracterizada por ponto de
fusdo, infravermelho e ressonancia
magnética de 'H e °C.

RESULTADOS

Foram avaliados 13 parametros in silico
para a molécula (1,3-benzotiazol-2-il)fenol
(fenol analogo ao Riluzol), dos quais
observou-se resultados favoraveis em 12
deles, demonstrando alta probabilidade de
se tornar um candidato a farmaco. A
molécula foi sintetizada com um
rendimento de 80% e devidamente
caracterizada.

CONCLUSOES

Nos testes in silico a molécula apresentou
resultados promissores, demonstrando
permear a BHE, e com boa absorcao pelo
TGI. A metodologia de refluxo apresentou-
se satisfatoria para obtencdo da molécula
4-(1,3-benzotiazol-2-ilifenol a qual foi
caracterizada e serd encaminhada aos
testes in vitro e in vivo.
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