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INTRODUGCAOQ: Este estudo aborda a pesquisa sobre a molécula QPhNO2, destacando-se no
campo da oncologia devido as suas promissoras propriedades anticancerigenas. A relevancia da
pesquisa reside na necessidade continua de desenvolver terapias mais eficazes e especificas
contra diferentes tipos de cancer, uma das principais causas de mortalidade global. OBJETIVO:
Explorar as intera¢cbes moleculares da QPhNO2 com proteinas-chave no desenvolvimento do
cancer, incluindo TP53, BCL-2, PTEN, BRAF e ABL, utilizando a técnica de docking reverso,
para futuras aplicacdes em terapias anticancer.

METODOLOGIA: O estudo foi realizado em um ambiente laboratorial controlado, utilizando
o software Spartan’14 para o desenho e otimizac¢do da estrutura molecular da QPhNO2. Para a
realizacdo do docking reverso, empregaram-se 0s programas ArgusLab e Discovery Studio, que
permitiram a simulacdo da interacdo da molécula com as estruturas tridimensionais das proteinas-
alvo TP53, BCL-2, PTEN, BRAF e ABL. Estas estruturas proteicas foram obtidas de bancos de
dados publicos de bioinformética. O protocolo de pesquisa incluiu a anélise dos locais de ligacdo
e a avaliacdo da afinidade molecular entre a QPhNO- e as proteinas estudadas. A validagdo dos
resultados foi assegurada por meio de analises estatisticas e pela comparacdo com dados
estruturais similares presentes na literatura cientifica. RESULTADOS: Os resultados do estudo
revelaram que a molécula QPhNO: interage de maneira significativa com as proteinas-alvo TP53,
BCL-2, PTEN, BRAF e ABL, envolvidas em processos cruciais de sinalizacdo celular e
regulacdo do crescimento tumoral. As andlises de docking indicaram locais de ligacdo especificos
que podem ser essenciais para 0s mecanismos de acdo da QPhNO., sugerindo seu potencial
terapéutico na modulacdo de vias de sinalizacdo celular e na influéncia de processos como a
apoptose e a proliferacdo celular desregulada, que sdo caracteristicas marcantes das células
cancerigenas. CONSIDERACOES FINAIS: O docking reverso, proporcionou uma
compreensdo detalhada das interacdes entre a molécula e as proteinas-alvo TP53, BCL-2, PTEN,
BRAF e ABL. As simulagdes computacionais sugerem que a QPhNO: apresenta locais de ligacao
especificos e afinidades moleculares promissoras com essas proteinas, que desempenham papéis
fundamentais na regulacdo do crescimento tumoral e na apoptose. Essas descobertas abrem
caminho para o desenvolvimento de novas abordagens terapéuticas que visam modular as vias
de sinalizagéo celular no tratamento do céancer, destacando o potencial da QPhNO2 como um
agente anticancerigeno inovador.
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