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ESTUDO in silico DA ATIVIDADE BIOLOGICA DA MATRIZ QUIMICA DO ACAI
(Euterpe oleracea Mart.)!

In silico STUDY OF THE BIOLOGICAL ACTIVITY OF THE CHEMICAL MATRIX OF ACAI
(Euterpe oleracea Mart.)

Bethina Luiz Dorneles?; Alencar Kolinski Machado?
RESUMO

Nos dias de hoje, sabe-se que incontaveis estudos sobre produtos de origem natural e seus
beneficios sdo realizados. Nesse contexto, insere-se o acai (Euterpe oleracea Mart.), um fruto
com inimeras moléculas bioativas e importante papel atribuido ao efeito antioxidante e
potencial anti-inflamatério. Devido a isso, é de extrema importancia a analise prévia a ensaios
in vivo de seus efeitos bioativos cientificamente ja identificados, pelo uso de ferramentas
computacionais. No presente trabalho, tal avaliacdo foi feita utilizando o modelo de estudo in
silico, através da plataforma PASS Online®, onde a matriz quimica do acai foi o objeto de
estudo, com finalidade de reunir dados referentes ao seu metabolismo celular, suas
propriedades anti-inflamatorias e suas atividades farmacoldgicas. Os resultados obtidos em
relacdo ao metabolismo celular oxidativo demonstraram a orientina como o composto que
mais se destacou, com elevada capacidade de eliminar radicais livres, mantendo-se acima de
90%, e maior potencial antioxidante, que permaneceu acima de 80%. Ja em relacdo as
propriedades anti-inflamatorias, acido cafeico e acido p-cumarico se destacaram e ambos se
mantiveram acima de 70%, quando avaliados quanto ao seu efeito inibidor de fator de necrose
tumoral. Ainda, em relacdo a questbes farmacoldgicas, suas atividades atuantes nos canceres
chamam a atencéo: potencial anticarcinogénico e antineoplasico apresentaram compostos com
efeitos acima de 80% e o potencial antimutagénico superou 90%. Conclui-se que 0 acai é uma
excelente alternativa a estudos que buscam pelo desenvolvimento de novos métodos
terapéuticos e seus efeitos bioativos se devem a variedade de moléculas encontradas em sua
matriz quimica.

Palavras-chave: Compostos organicos, Efeitos bioativos, Moléculas bioativas, Produtos
naturais.

ABSTRACT

Nowadays, it is known that countless studies on products of natural origin and their benefits
are carried out. In this context, acai (Euterpe oleracea Mart.) Is inserted, a fruit with
numerous bioactive molecules and an important role attributed to the antioxidant effect and
anti-inflammatory potential. Because of this, it’s extremely important to analyze prior to in
vivo tests its bioactive effects scientifically identified, using computational tools. In the
present work, such an assessment was made using the in silico study model, through the PASS
Online® platform, where the chemical matrix of agai was the object of study, with the
purpose of gathering data related to its cellular metabolism, its anti- inflammatory diseases
and their pharmacological activities. The results obtained in relation to oxidative cell
metabolism demonstrated orientin as the compound that stood out the most, with a high
capacity to eliminate free radicals, remaining above 90%, and greater antioxidant potential,
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which remained above 80%. Regarding the anti-inflammatory properties, caffeic acid and p-
cumaric acid stood out and both remained above 70%, when evaluated for their inhibitory
effect on tumor necrosis factor. Still, in relation to pharmacological issues, their activities in
cancers call attention: anticarcinogenic and antineoplastic potential presented compounds
with effects above 80% and the antimutagenic potential exceeded 90%. It's concluded that
acai is an excellent alternative to studies that seek to develop new therapeutic methods and
their bioactive effects are due to the variety of molecules found in its chemical matrix.

Keywords: Organic compounds, Bioactive effects, Bioactive molecules, Natural products.

INTRODUCAO

Inimeras foram as transformacdes que ocorreram em meados do século XX e que vém
se potencializando, atualmente, na area da salde. Isso se deve por conta das evolucGes
tecnoldgicas que acarretaram varias mudancas de cunho politico, econémico, social e cultural,
interferindo diretamente no modo de vida da populacdo. Todavia, apesar de varios avangos
positivos, existem também pontos negativos que acompanham a evolucdo, evidenciando-se,
por exemplo, o surgimento, em maior escala, e desenvolvimento de doengas de complexa
fisiopatologia (MINISTERIO DA SAUDE, 2014).

Além disso, considerando a terapéutica de tais doencas, em algumas situacdes, 0s
métodos de tratamento existentes acabam ndo possuindo finalidade curativa, mas atuando de
forma a amenizar sinais e sintomas (ADAO et al., 2013; MACHADO et al., 2016; MANCINI,
2001). Dentre as doencas que ainda instigam profissionais pesquisadores, na melhor
compreensdo fisiopatoldgica, estdo: cancer (NUSSBAUM et al, 2008; FERLAY et al., 2015),
doencas neuropsiquiatricas (ANDREAZZA et al., 2013; MACHADO et al., 2016), algumas
doengas metabolicas (BOCKENHAUER; BICHET, 2015) e até mesmo infeccBes virais
(WANG et al., 2020).

Por outro lado, a qualidade dos alimentos funcionais tem sido alvo de estudos em todo
0 mundo, ndo apenas por seu valor nutricional, mas também pelos efeitos bioativos que eles
exercem em um organismo vivo. Neste campo de investigacdo, o uso de produtos naturais e
seus derivados vem se destacando tanto no sentido de eficacia, quanto de seguranca
(SAGRILLO et al., 2015; MACHADO et al., 2016; CADONA et al., 2016; CADONA et al.,
2017; NEWMAN; CRAGG, 2016; LAJOLO, 2002).

Pesquisadores de varios continentes buscam, cada vez mais, alternativas naturais que
possam ser inseridas no exercicio da medicina tradicional. Até 0 momento, muitos foram os
avangos quanto a tratamentos e intervengdes terapéuticas e de prevencdo de doencas que
possuem grande impacto a salde publica mundial, bem como para doencas mais raras que
afetam uma parcela mais reduzida da populacdo (GRUNZE et al., 2010).

Dentre 0s produtos naturais que tém ganhado destaque em pesquisas cientificas, pode-
se citar o guarand (MACHADO et al., 2014; CADONA et al., 2016; 2017), o butia
(FONSECA, 2011; HARBORNE; WILLIAMS, 2000), o tucuma (SAGRILLO et al., 2015) e
0 acai (MACHADO et al., 2016; 2019; DE SOUZA et al., 2020), sendo este Ultimo o objeto
de estudo deste trabalho.

O acai (Euterpe oleracea Mart.), € um fruto oriundo da regido amazonica do Brasil,
altamente consumido no pais e que também tem ganho o mercado internacional. Sua polpa
apresenta alto valor energético com lipideos, como Omegas 6 e 9, carboidratos, fibras,
vitamina E, proteinas e minerais (como ferro, zinco, cobre, manganés e crdmio) em sua
composi¢do. Possui uma matriz quimica rica em moléculas com efeitos bioativos, como
antioxidante, analgésico e neuroprotetores, que sao capazes de interagir positivamente com as



células do metabolismo celular oxidativo, além de atuar no perfil imunoldgico, em
dislipidemias, canceres e no envelhecimento (PORTINHO; ZIMMERMANN; BRUCK, 2012;
MACHADO et al., 2016).

Machado e colaboradores (2016) demonstraram que o extrato hidroalcodlico de acai €
capaz de induzir um efeito nutrigendmico em neurdénios com disfuncdo mitocondrial,
provocada pela exposicdo a rotenona. Dessa forma, o extrato foi capaz de recuperar a
atividade do complexo mitocondrial I, reduzindo os efeitos deletérios do estresse oxidativo.

Ademais, ja se tem conhecimento de que o acai possui potencial anti-inflamatorio.
Machado e colaboradores (2019), por exemplo, sugeriram tal efeito em macréfagos induzidos
a inflamacdo com fitohemaglutinina, sendo evidenciado que tal efeito se deve a modulacédo do
inflamassoma NLRP3. Adicionalmente, de Souza e colaboradores (2020) também
demonstraram o efeito anti-neuroinflamatério in vitro em microglias ativadas com
lipopolissacarideo (LPS).

Contudo, apesar dos varios estudos envolvendo o acai, ainda ndo ha relatos de uma
andlise in silico complementar que confirme os efeitos ja descritos, bem como exponha novas
propriedades de tal fruto através de uma avaliacdo computacional. A partir disso, o objetivo
deste trabalho foi realizar uma anélise in silico da matriz quimica de um extrato
hidroalcoolico de acai utilizando recurso computacional.

MATERIAIS E METODOS

Os dados da caracterizacdo do extrato hidroalcodlico de Euterpe oleracea Mart. foram
obtidos do estudo de Machado e colaboradores (2016), onde tal extrato foi submetido a
cromatografia liquida de alta eficiéncia (HPLC), conforme descrito por Boligon e
colaboradores (2015). A concentracdo do extrato para caracterizacdo foi de 10 mg/mL e o
processo conduzido utilizou o aparelho modelo SIL-20” Shimadzu Auto Sampler® e a coluna
de separacdo Phenomenex C1s®.

As quantificacdes da matriz quimica foram conduzidas pela integracdo dos picos,
utilizando padrdes externos, adquiridos através da empresa Sigma-Aldrich® (S&o Paulo, SP,
Brasil). Os picos cromatogréficos foram confirmados comparando os tempos de reten¢do com
a mesma varidvel dos padrdes descritos. Os componentes encontrados na matriz quimica do
extrato do fruto foram: acido galico, catequina, &cido clorogénico, acido cafeico, &cido p-
cumarico, epicatequina, cianeto-3-0-glucosideo, orientina, luteolina e apigenina.

O estudo in silico foi realizado através do banco de dados PubChem® do NIH
(National Institutes of Health) (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/), usado para obtencdo da
forma canonical SMILE das moléculas do extrato hidroalcodlico do acai, e do software
gratuito PASS Online® (Prediction of Activity Spectra for Substances) do portal Way2Drug
(http://www.way2drug.com/PassOnline/), que fornece previsdes simultaneas de muitos tipos
de atividade bioldgica, com base na estrutura dos compostos organicos.

A plataforma PASS prové o espectro de atividade bioldgica de um composto quimico,
onde o conjunto de diferentes tipos de atividade biologica refletem os resultados da interacao
do composto com varias entidades bioldgicas, possibilitando estimar o potencial de atividade
de uma substéancia, sendo classificadas como Pa (probabilidade do composto “ser ativo”) e Pi
(probabilidade do composto “ser inativo”), descritos em porcentagem. A plataforma
representa a propriedade "intrinseca” de uma substéncia, dependendo apenas de sua estrutura
e caracteristicas fisico-quimicas e possui a possibilidade de combinacdo de varias fontes
diferentes no mesmo conjunto, ja que apenas uma publicacdo ndo consegue abranger todas as
caracteristicas de acdo biologica de compostos.



https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
http://www.way2drug.com/PassOnline/

Os compostos orgénicos foram avaliados conforme seu metabolismo oxidativo celular
(inibidor da permeabilidade de membrana, eliminador de radicais livres, inibidor da
peroxidase lipidica, inibidor da enzima oxirredutase, antioxidante, inibidor da expressdo de
oxido nitrico sintase-2 (NOS2) e antagonista de 6xido nitrico), potencial anti-inflamatorio
(estimulante de enzima caspase 3, estimulante da enzima caspase 8, estimulante do fator de
transcricdo NF kappa B, inibidor da expressao de fator de necrose tumoral (TNF), inibidor da
enzima ATPase, antagonista de Interferon gamma) e atividades farmacoldgicas (radioprotetor,
antimutagénico, vasoprotetor, retinoprotetor, estimulante de eritropoiese, anticarcinogénico,
quimiopreventivo,  imunossupressor,  antineoplésico,  antifdgico, anti-inflamatorio,
hepatoprotetor, antimetastatico e citoprotetor).

RESULTADOS E DISCUSSAO

METABOLISMO CELULAR OXIDATIVO

Em relacdo ao metabolismo celular oxidativo dos compostos encontrados na matriz
quimica do acai, pode-se observar que 0os mesmos apresentaram relevantes efeitos bioativos
(Tabela 1). Em todos eles, a probabilidade de ser ativa (Pa) se mostrou superior a
probabilidade de ser inativa (Pi).

A orientina, molécula majoritaria da matriz quimica do extrato de acai, mostrou
elevada capacidade de eliminar radicais livres (Pa: 0,955 / Pi: 0,001), sendo também a que
apresentou maior potencial antioxidante (Pa: 0,828 / Pi: 0,003) e ambos o0s parametros estdo
relacionados a captura de radicais livres que estdo a procura de alvos celulares para corrigirem
0 seu desemparelhamento de elétrons, interferindo diretamente no processo de estresse
oxidativo, confirmando o que se observa no estudo de Lobo e Velasque (2016).

Além disso, o produto da acdo da enzima peroxidase lipidica é responsavel pela
formagdo de compostos instaveis e, como resultado positivo, a maioria dos compostos
encontrados na matriz quimica do acai mostraram expressivos resultados quanto a capacidade
de inibicdo dessa enzima.

Galleano, Pechanova e Fraga (2010) desenvolveram um estudo que
demonstrou que polifenois, incluindo catequina e epicatequina, possuem capacidade de
atenuar a hipertensdo, especialmente através da reducdo de producdo de éxido nitrico.
Adicionalmente, Gentile e colaboradores (2018) também observaram que a luteolina é capaz
de modular a producdo de éxido nitrico, no sentido de reduzir os niveis de tal molécula.
Ainda, em um estudo realizado por Machado e colaboradores (2019), os autores descrevem
que o extrato hidroalcoolico de acai foi capaz de reduzir significativamente 0s niveis
excessivos de oxido nitrico. Estas pesquisas vém a corroborar com os achados in silico aqui
descritos.

O 6xido nitrico € uma molécula instavel, com tempo de meia-vida curto, que age como
molécula mensageira, sendo responsavel por mediar diversas fungdes biol6gicas, como
resposta inflamatoria. Em altas concentragdes, este composto pode ser prejudicial ao corpo
humano. Conforme descrito (Tabela 1), os compostos quimicos do acai que apresentaram
maior efeito antagonista de o0xido nitrico, ou seja, bloqueando a acdo dele, foram: catequina
(Pa: 0,541/ Pi: 0,004), epicatequina (Pa: 0,541 / Pi: 0,004) e luteolina (Pa: 0,551 / Pi: 0,004).

Dessa forma, observa-se que neste parametro de avaliacdo, tais valores podem ser
considerados menos expressivos se comparados aos estudos citados anteriormente, que
mostram a reducdo da producdo dos niveis excessivos de Oxido nitrico, ja& que todos os
resultados se mantiveram em torno de 50%.



Tabela 1 — Avaliagéo in silico da modulacdo de pardmetros do metabolismo celular oxidativo
pela matriz quimica do extrato de acai.
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Inibidor permeabilidade | Pa | 0,815 | 0,790 | 0,865 | 0,809 | 0,809 | 0,790 | 0,904 | ND | 0,953 | 0,946
de membrana Pi | 0,008 | 0,011 | 0,004 | 0,009 | 0,009 | 0,011 | 0,004 | ND | 0,002 | 0,002
Eliminador de Pa | 0,570 | 0,842 | 0,856 | 0,647 | 0,627 | 0,842 | 0,955 | ND | 0,755 | 0,719
radicais livres Pi | 0,007 | 0,002 | 0,002 | 0,005 | 0,005 | 0,002 | 0,001 | ND | 0,003 | 0,004
Inibidor da Pa | 0,554 | 0,888 | 0,855 | 0,570 | 0,529 | 0,888 | 0,760 | ND | 0,740 | 0,695
peroxidase lipidica | Pi | 0,012 | 0,003 | 0,003 | 0,011 | 0,014 | 0,003 | 0,004 | ND | 0,004 | 0,005
Inibidor da Pa | 0,717 | 0,571 | 0,846 | 0,654 | 0,667 | 0,571 | 0,578 | ND | 0,693 | 0,692
oxirredutase Pi | 0,013 | 0,047 | 0,004 | 0,023 | 0,020 | 0,047 | 0,044 | ND | 0,016 | 0,016
Antioxidante Pq 0,520 | 0,810 | 0,785 | 0,603 | 0,553 | 0,810 | 0,828 | ND | 0,755 | 0,732
Pi | 0,006 | 0,003 | 0,004 | 0,005 | 0,005 | 0,003 | 0,003 | ND | 0,004 | 0,004
Inibidor da expressdo | Pa | 0,382 | 0,631 | 0,331 | 0,508 | 0,490 | 0,631 | 0,559 | ND | 0,798 | 0,732
de NOS2 Pi | 0,022 | 0,003 | 0,033 | 0,008 | 0,010 | 0,003 | 0,005 | ND | 0,002 | 0,002
Antagonista de 6xido | Pa | 0,291 | 0,541 | 0,266 | 0,338 | 0,310 | 0,541 | 0,420 | ND | 0,551 | 0,444
nitrico Pi | 0,015 | 0,004 | 0,016 | 0,010 | 0,013 | 0,004 | 0,006 | ND | 0,004 | 0,006

Fonte: o proprio autor
Potencial de ser ativo >50%: VERDE
Potencial de ser ativo <50%: VERMELHO

PROPRIEDADES ANTI-INFLAMATORIAS

Quanto ao efeito das diferentes moléculas da matriz quimica do extrato de acai sobre o
sistema inflamatorio, foram avaliados diferentes parametros vinculados a ativagdo
inflamatdria, incluindo diferentes caspases, citocinas pro-inflamatdrias e a ATPase, ja que tais
moléculas estdo intimamente vinculadas a cascata inflamatoria.

As caspases sdo um grupo de proteases relacionadas a morte programada das células.
A caspase 3 esta diretamente ligada aos efeitos celulares deletérios da apoptose (Crowley e
Waterhouse, 2016). Como aparece na Tabela 2, catequina e epicatequina mostraram
resultados significativos em relacdo a estimulacdo de caspase 3, onde: catequina (Pa: 0,661 /
Pi: 0,013) e epicatequina (Pa: 0,661 / Pi: 0,013). Estes resultados estdo de acordo com o que
diz o estudo de Del Pozo-Insfran, Percival e Talcott (2006), que sugerem que a apoptose
induzida pelo acai, envolve um mecanismo mediado pela caspase 3, sendo capaz de reduzir a
proliferacdo de células leucémicas HL-60, por exemplo.

O inibidor de TNF é outro parametro que merece atencdo nesta avaliagdo. O TNF
possui uma atividade necrotizante contra linhagens de células (DeCS, 2017). Entretanto,
producdes excessivas de TNF resultam em maior liberacdo da cascata de inflamacédo, podendo
acarretar um processo citotoxico. Por este motivo, € preciso que se tenha controle da producao
de fator de necrose tumoral, através de inibidores de TNF. Como mostrado (Tabela 2), em
relacdo a inibicdo da expressdo de TNF, acido cafeico e acido p-cumarico sao 0s que mais se
destacam (Pa: 0,765 / Pi: 0,004 e Pa: 0,737 / Pi: 0,005, respectivamente). Tal fato esta de
acordo com o que diz o estudo de De Lima (2017), onde a autora demonstra que o uso do
extrato do acai pode ser uma estratégia protetora adicional, pois é capaz de suprimir a
sinalizacdo de mediadores inflamatorios como o TNF alfa.

J& o Interferon gamma (IFN-y) é uma citocina pro-inflamatdria envolvida nas
respostas imunes dirigidas por células Thl. Em relacdo ao parametro de avaliacdo
“Antagonista de Interferon gamma”, observa-se que houve uma baixa nos valores, onde todos



se mantiveram abaixo de 20%. Isso estd de acordo com o que diz o estudo de Machado e
colaboradores (2019), onde os pesquisadores comprovaram um aumento nos niveis de todas
as citocinas pro-inflamatorias como as interleucinas 1 e 6, mas ndo o IFN- v.

Tabela 2 — Avaliacdo do potencial anti-inflamatério da matriz quimica do extrato de agai.
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Estimulante da Pa | 0,413 ] 0,661 | 0,599 | 0,579 | 0,496 | 0,661 | 0,587 | ND | 0,632 | 0,577
caspase 3 Pi | 0,046 | 0,013 | 0,017 | 0,018 | 0,028 | 0,013 | 0,018 | ND | 0,015 | 0,019
Estimulante da Pa | 0,492 | 0,469 | 0,534 | 0,495 | 0,438 | 0,469 | 0,601 | ND | 0,480 | 0,450
caspase 8 Pi | 0,019 | 0,024 | 0,012 | 0,018 | 0,034 | 0,024 | 0,007 | ND | 0,022 | 0,030
Estimulante do fatorde | Pa | 0,388 | 0,302 | 0,524 | 0,458 | 0,501 | 0,302 | 0,422 | ND | 0,278 | 0,280
transcricao NF kappaB | pj [ 0,057 | 0,110 | 0,018 [ 0,033 | 0,022 | 0,110 [ 0,044 | ND [ 0,134 | 0,132
Inibidor da expressdo | Pa | 0,560 | 0,517 | 0,519 | 0,765 | 0,737 | 0,517 | 0,345 | ND | 0,635 | 0,609
de TNF Pi | 0,018 | 0,026 | 0,025 | 0,004 | 0,005 | 0,026 | 0,077 | ND | 0,010 | 0,012
Inibidor de ATPase Pz_i 0,344 | 0,186 | 0,427 | 0,297 | 0,273 | 0,186 | 0,207 | ND | 0,275 | 0,286
Pi | 0,007 | 0,093 | 0,004 | 0,014 | 0,021 | 0,093 | 0,069 | ND | 0,020 | 0,016
Antagonista de Pa | 0,199 | 0,138 | 0,231 | 0,176 | 0,188 | 0,138 | 0,150 | ND | 0,144 | 0,148
Interferon gamma Pi | 0,017 | 0,056 | 0,012 | 0,025 | 0,020 | 0,056 | 0,044 | ND | 0,050 | 0,046

Fonte: o proprio autor
Potencial de ser ativo >50%: VERDE
Potencial de ser ativo <50%: VERMELHO

ATIVIDADES FARMACOLOGICAS

Em relacdo aos canceres, o presente estudo se mostrou de grande valia. Como descrito
na Tabela 3, observou-se o potencial anticarcinogénico através do &cido clorogénico (Pa:
0,846 / Pi: 0,004) e da orientina (Pa: 0,872 / Pi: 0,003), além do efeito antineoplésico por
meio da orientina (Pa: 0,844 / Pi: 0,007). Esta analise corresponde ao que foi constatado por
Portinho, Zimmermann e Bruck (2017) que apds estudos in vitro, foram capazes de
demonstrar que fragdes polifendlicas da polpa do acai eram capazes de reduzir a proliferacao
das células leucémicas HL-60 e atenuar a proliferacdo celular e o tamanho dos tumores.

Outrossim, o efeito antimutagénico foi mais um parametro usado nesta avaliacdo. Em
relagdo a luteolina, pertencente & familia dos flavonoides, conhecidos por suas diversas
atividades bioldgicas, o trabalho de Resende (2011) foi capaz de demonstrar um efeito
protetor contra todos o0s mutigenos testados, exibindo, dessa maneira, atividade
antimutagénica de moderada a forte, indo de acordo com o que foi descrito pela plataforma
PASS Online® que descreveu um Pa de 0,940 e um Pi de 0,001. Isso indica que € um passo
positivo na determinagdo do uso seguro desses flavonoides.

Ainda, hd o efeito quimiopreventivo. Um estudo realizado em modelo de
endometriose por Baptista (2018), sugeriu que o acai pudesse ser utilizado como agente
seguro e quimiopreventivo. Neste estudo, acido clorogénico e orientina foram os compostos
com numeros mais expressivos quando relacionados a utilizacdo de agentes quimicos naturais
ou sintéticos na reversao, bloqueio ou prevencao do surgimento do cancer, com Pa: 0,833/ Pi:
0,003 e Pa: 0,881 / Pi: 0,003, respectivamente.

Além disso, outras propriedades farmacoldgicas foram encontradas, conforme descrito
abaixo, a luteolina e a apigenina foram 0s compostos quimicos que mais se destacaram como
vasoprotetores (Pa: 0,901 / Pi: 0,003, Pa: 0,891 / Pi: 0,003, respectivamente). Substancias
vasoprotetoras melhoram a circulagdo sanguinea no corpo humano, aumentando a oxigenagéo



e, por isso, sdo de extrema importancia para auxiliar em zumbidos, labirintites, edemas,
varizes e até mesmo caimbras. Rocha e colaboradores (2007) sugerem que o efeito
vasodilatador pode ser alcancado com o uso do acai, podendo ser inserido no tratamento
destes problemas, assim como em doencas cardiovasculares.

Por fim, a orientina demonstrou alta taxa de capacidade hepatoprotetora (Pa: 0,927 /
Pi: 0,002). Tal fato esta de acordo com o que diz um estudo conduzido com modelo de
camundongos alimentados com uma dieta rica em gorduras e que possuiam adiposidade,
obesidade e esteatose hepatica, por De Oliveira e colaboradores (2015). Os pesquisadores
constataram que um extrato de semente de Euterpe oleracea Mart. foi capaz de reduzir os
niveis de glicose, acimulo de colesterol e triglicerideos no figado, além de uma reducéo de
ganho de peso corporal e, tudo isso, estava associado a uma reducéo da esteatose. Para mais, 0
efeito antioxidante do extrato foi demonstrado pela restauracdo das atividades de SOD, CAT e
GPx e reducdo dos niveis aumentados de malondialdeido e carbonilacdo de proteinas,
melhorando o estresse oxidativo hepatico.

Tabela 3 — Avaliacdo das atividades farmacologicas da matriz quimica do extrato de acai.
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Radioprotetor P.é.1 0,620 | 0,402 | 0,469 | 0,611 | 0,573 | 0,402 | 0,616 | ND | 0,567 | 0,564

P.i | 0,014 | 0,043 | 0,029 | 0,015 | 0,018 | 0,043 | 0,014 | ND | 0,019 | 0,019

Antimutagénico P.? 0,597 1 0,571 | 0,409 | 0,845 | 0,886 | 0,571 | 0,835 | ND | 0,940 | 0,921

P.i | 0,010 | 0,011 | 0,022 | 0,003 | 0,002 | 0,011 | 0,003 | ND | 0,001 | 0,002

Vasoprotetor P.§ 0,565 | 0,652 | 0,442 | 0,782 | 0,735 | 0,652 | 0,884 | ND | 0,901 | 0,891
P.i | 0,025 | 0,014 | 0,059 | 0,006 | 0,008 | 0,014 | 0,003 | ND | 0,003 | 0,003

Retinoprotetor P.E?I 0,297 | 0,233 | 0,324 | 0,305 | 0,302 | 0,233 | 0,222 | ND ND | 0,216
P.i | 0,032 | 0,148 | 0,018 | 0,027 | 0,028 | 0,148 | 0,192 | ND ND | 0,214

Estimulante de P.a | 0,700 | 0,299 | 0,367 | 0,600 | 0,624 | 0,299 | ND ND | 0,377 | 0,432
eritropoiese P.i | 0,005 | 0,182 | 0,113 | 0,013 | 0,010 | 0,282 | ND ND | 0,105 | 0,069
Anticarcinogénico P.E?I 0,395 0,795 | 0,846 | 0,571 | 0,559 | 0,795 ] 0,872 | ND | 0,690 | 0,641
P.i | 0,031 | 0,005 | 0,004 | 0,014 | 0,015 | 0,005 | 0,003 | ND | 0,009 | 0,011
Quimiopreventivo P.Efl 0,406 | 0,788 | 0,833 | 0,551 | 0,516 | 0,788 | 0,881 | ND | 0,648 | 0,593
P.i | 0,022 | 0,004 | 0,003 | 0,012 | 0,014 | 0,004 | 0,003 | ND | 0,008 | 0,010

Imunossupressor P.E?I 0,351 | 0,348 | 0,700 | 0,379 | 0,401 | 0,348 | 0,509 | ND | 0,243 | 0,252
P.i | 0,084 0086|0017 | 0,071 | 0,065 | 0,086 | 0,041 | ND | 0,153 | 0,147

Antineoplésico P.E?I 0,313 | 0,675 | 0,778 | 0,530 | 0,520 | 0,675 | 0,844 | ND | 0,783 | 0,774
P.i | 0,245 | 0,030 | 0,014 | 0,063 | 0,065 | 0,030 | 0,007 | ND | 0,014 | 0,015

Antifagico P.E?I 0,398 | 0,552 | 0,638 | 0,450 | 0,451 | 0,552 | 0,714 | ND | 0,520 | 0,524
P.i | 0,050 | 0,023 | 0,014 | 0,039 | 0,039 | 0,023 | 0,009 | ND | 0,027 | 0,027

Anti-inflamatério P.I?I 0,548 | 0,548 | 0,598 | 0,651 | 0,641 | 0,548 | 0,626 | ND | 0,661 | 0,644
P.i | 0,044 | 0,044 | 0,032 | 0,023 | 0,024 | 0,044 | 0,027 | ND | 0,021 | 0,024

Hepatoprotetor P.I?I 0,504 | 0,679 | 0,584 | 0,461 | 0,553 | 0,679 | 0,927 | ND | 0,658 | 0,627
P.i | 0,020 | 0,008 | 0,014 | 0,024 | 0,016 | 0,008 | 0,002 | ND | 0,009 | 0,010

Antimetastatico P.i:l ND | 0,290 | 0,542 | 0,443 | 0,464 | 0,290 | 0,455 | ND ND ND
Pi| ND |0,086 | 0,012 | 0,034 | 0,028 | 0,086 | 0,031 | ND ND ND

Citoprotetor P.I?I 0,680 | 0,652 | 0,513 | 0,702 | 0,693 | 0,652 | 0,569 | ND | 0,706 | 0,694
P.i | 0,007 | 0,014 | 0,059 | 0,005 | 0,005 | 0,014 | 0,042 | ND | 0,005 | 0,005

Fonte: o proprio autor
Potencial de ser ativo >50%: VERDE
Potencial de ser ativo <50%: VERMELHO



Algumas moléculas ndo possuiam certas atividades farmacolégicas disponiveis na
plataforma PASS Online®. A seguir, estdo descritas as avaliagdes que se encontravam
indisponiveis, acompanhadas de tais moléculas, respectivamente:

e Retinoprotetor — luteolina
e Estimulante de eritropoiese — orientina
e Antimetastatico — &cido gélico, luteolina e apigenina

Conforme descrito nas tabelas 1, 2 e 3, nenhuma avaliacdo do composto Cianeto-3-0-
glucosideo encontrava-se disponivel na plataforma PASS Online®. Vale ressaltar que este
estudo apresenta, por limitacdo, a ndo utilizacdo de outras plataformas de anélise
computacional, o que pode vir a ser complementado, futuramente, para elucidar e demonstrar,
ainda mais, a associacao dos efeitos bioativos do extrato de acai com sua matriz quimica.

CONCLUSAO

De acordo com os resultados obtidos, pode-se confirmar que as moléculas presentes
no extrato hidroalcéolico de Euterpe oleracea Mart. (acai), possuem intensa atividade
bioldgica relacionada ao estresse oxidativo, sendo capaz de atuar a nivel de emparelhamento
de elétrons, eliminando radicais livres com probabilidade de ser ativo (Pa) acima de 90%.

Em relacdo a suas atividades anti-inflamatdrias, destaca-se a expressiva supressao de
mediadores inflamatérios como o TNF, impedindo que um processo citotoxico se estabeleca
com a liberacdo excessiva da cascata de inflamacdo, ja que as taxas de Pa se mantiveram
acima de 70%, quando avaliados quanto ao seu efeito inibidor de TNF. Ainda, na avaliacdo
das propriedades farmacologicas desse fruto, os efeitos benéficos nos canceres chamam a
atencdo, visto que em relacdo aos potenciais anticarcinogénico e antineoplasico houve
moléculas com efeitos acima de 80% e o potencial antimutagénico superou 90%.

Ao final, este estudo in silico sugere que, de fato, os efeitos bioldgicos do acai, que
vém sendo descritos em estudos in vitro, ex vivo e in vivo, se devem a sua matriz quimica,
pois a mesma é composta por uma variedade de moléculas bioativas que podem interagir
positivamente com células, tecidos e mecanismos diversos, podendo, entdo, ser uma excelente
alternativa a estudos que buscam pelo desenvolvimento de novos métodos terapéuticos em
geral.
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