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I ntroduc&o: Na quimica farmacéutica, os estudos tradicionais de correlagdo entre estrutura e atividade
envolvem a producéo de diferentes andlogos, com uma estrutura similar ao composto original, e a
conducdo de testes frequentes de bioatividade. Dessa forma, apds anos de investigacdo sobre relagao
estrutura e atividade, é possivel estabelecer algumas conclusfes a respeito do impacto das alteracbes
estruturais em questéo nos efeitos bioldgicos. A metformina com férmula molecular CAH11N5.HCI,
uma dimetilbiguanida, quimicamente, N,N-dimetilbiguanida, um medicamento proveniente da planta
Galega officinalis, em que apresenta alta concentracdo de guanidina, possui acdo na reducéo de
glicose no sangue. A metformina possui diversos efeitos colaterais, os principais sdo gastrointestinais,
nauseas, vomito, diarreia, distensdo abdominal, cdélica e diminui¢do da absor¢do de vitamina B12.
Objetivo: Em relagéo as propriedades da metformina, neste trabalho objetivou-se realizar possiveis
alteracBes na estrutura da metformina, gue contribui para melhores valores de energialivre de ligacéo
com o seu alvo biolégico e reduzir ainteragdo da metformina, com o fator intrinseco, devido competir
com avitamina B12. M é&odo: A molécula da metformina foi obtida no banco de dados Pubchem. A
ferramenta metodol6gica utilizada para a modelagem, adotada pelo trabalho foi a de ancoragem
molecular, tomando como ponto de partida baixar a estrutura no Protein Data Banck (PDB). A partir
de alteragbes da molécula do farmaco metformina, foi acrescentado um grupo volumoso, o
Adamantando. Dessa forma, foi desenvolvido o hibrido 1 (adamantano e metiformina) e o hibrido 2
(adamantano + acetilacdo+ metformina). Foram utilizados os par@metros de docking da plataforma
online do DockThor. Resultados: Como resultado ndo teve sucesso na reducdo da interacdo da
metformina, com o fator intrinseco. Porem apresentou um aumento da taxa de absorgéo do hibrido 2,
por células caco-2, célulasintestinais. Concluséo: Cabe pontuar, tanto no hibrido 1, quando no 2, teve
um aumento da energia de ligacdo em comparagdo a da metformina.
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