
 
  

 

 

 
 

 
Anais 2025 

27ª Semana de Pesquisa da Universidade Tiradentes 
“Ciência, Água e Vida: Inovação para transformar o clima do amanhã” 

03 a 07 de novembro de 2025 
ISSN: 1807-2518 

 
 

 
 

INTERAÇÃO DOS MONOTERPENOS DO ÓLEO ESSENCIAL DE Alpinia zerumbet 
COM CAVEOLINAS: UM ESTUDO in silico 

 
Giovanny Rodrigues Silva¹ (PIBIC/CNPq); Iasmim Lorena Silva dos Santos¹ 

(PROVIC/Unit); Laira Maria Matias Lisboa¹ (Mestranda);  
Edna Aragão Fárias Candidido¹,² (Orientadora) 

giovanny.rodrigues@souunit.com.br; 
 

1Universidade Tiradentes/Fisioterapia/Aracaju/SE. 
2Instituto de Tecnologia e Pesquisa/Aracaju/SE. 

 
2.00.00.00-6 - Ciências Biológicas; 2.08.00.00-2 – Bioquímica 
 

RESUMO 

Introdução: A espasticidade muscular é uma desordem do controle sensório-motor resultante da lesão do 
primeiro motoneurônio, causando ativação muscular intermitente ou sustentada¹. Essa condição é observada 
em doenças como traumatismo cranioencefálico, lesão medular e acidente vascular cerebral². Quando não 
tratada, pode ser dolorosa, angustiante e uma causa potencial de incapacidade³. Diante disso, a fitoterapia 
surge como alternativa promissora, destacando-se o óleo essencial de Alpinia zerumbet (OEAz). Estudos 
relatam que o uso tópico do OEAz, associado à cinesioterapia, reduz a espasticidade e melhora o 
recrutamento muscular após dois a sete meses de tratamento4. Seus principais monoterpenos são o terpeno-
4-ol, o 1,8-cineol (eucaliptol) e o γ-terpineno 5. Esses compostos modulam canais de cálcio tipo L de maneira 
dose-dependente5,6. As caveolas, pequenas invaginações da membrana plasmática, participam da endocitose 
e transcitose7, e são formadas pelas caveolinas CaV1, CaV2 e CaV3. As proteínas CaV1.1, CaV1.2 e CaV1.3 
são canais de cálcio tipo L essenciais para a função muscular e neuronal8,9,10. A docagem molecular é uma 
técnica computacional que permite prever a interação entre moléculas e proteínas, sendo amplamente 
utilizada no desenvolvimento de fármacos11,12. Objetivo: Validar a ação dos monoterpenos do óleo essencial 
de Alpinia zerumbet (terpeno-4-ol, eucaliptol e γ-terpineno) sobre alvos terapêuticos reconhecidos como 
caveolinas (CaV1.1, CaV1.2 e CaV1.3), por meio da docagem molecular. Metodologia: As folhas de Alpinia 
zerumbet foram coletadas no Biotério da Universidade Tiradentes, lavadas, secas e submetidas à 
hidrodestilação em aparelho de Clevenger para extração do óleo essencial. As estruturas das proteínas e 
compostos foram obtidas no Protein Data Bank e preparadas no programa PyMol, com adição de hidrogênios 
polares e cargas de Kollman. O programa AutoDockTools 1.5.7 definiu a área de ligação, e o AutoDock Vina 
realizou a docagem molecular. A análise e visualização tridimensional foram feitas no BIOVIA Discovery 
Studio. Resultados: As energias resultantes da docagem dos monoterpenos terpeno-4-ol, eucaliptol e γ-
terpineno com as proteínas cristalizadas cav1.1, cav1.2 e cav1.3 variaram entre -5,0 kcal·mol e -6,2 kcal·mol. 
Energias de ligação inferiores a -5,0 kcal·mol⁻¹ indicam boa atividade de ligação13. Os monoterpenos 
apresentaram boas afinidades com as proteínas. A distância molecular é outro indicador importante de forças 
entre as interações de receptores e compostos. Quanto menor for a distância, maior pode ser a repulsão 
devido à sobreposição de elétrons. Enquanto em distâncias muito grandes, a força de interação tende a ser 
insignificante. Nas distâncias intermediárias surgem forças atrativas. As distâncias obtidas entre as docagens 
dos compostos supracitados resultaram em distâncias entre 5,96 A° e 3,39. A° representando interações 
estáveis e atrativas14. Conclusão: Esses resultados reforçam a importância das interações intermoleculares 
entre compostos bioativos do óleo essencial de Alpinia zerumbet e os canais de cálcio na regulação da 
musculatura espástica, contribuindo para o desenvolvimento de terapias fitoterápicas e novos fármacos 
seletivos. 
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ABSTRACT 
Introduction: Muscle spasticity is a sensory-motor control disorder resulting from upper motor neuron injury, 
causing intermittent or sustained muscle activation¹. This condition is observed in diseases such as traumatic 
brain injury, spinal cord injury, and stroke². When untreated, it can be painful, distressing, and a potential cause 
of disability³. In this context, phytotherapy emerges as a promising alternative, with emphasis on the essential 
oil of Alpinia zerumbet (EOAz). Studies report that the topical use of EOAz, associated with kinesiotherapy, 
reduces spasticity and improves muscle recruitment after two to seven months of treatment⁴. Its main 
monoterpenes are terpinen-4-ol, 1,8-cineole (eucalyptol), and γ-terpinene⁵. These compounds modulate L-
type calcium channels in a dose-dependent manner⁵˒⁶. Caveolae, small invaginations of the plasma 
membrane, participate in endocytosis and transcytosis⁷ and are formed by caveolins CaV1, CaV2, and CaV3. 
The proteins CaV1.1, CaV1.2, and CaV1.3 are L-type calcium channels essential for muscular and neuronal 
function⁸˒⁹˒¹⁰. Molecular docking is a computational technique that allows the prediction of interactions between 
molecules and proteins, widely used in drug development¹¹˒¹². Objective: To validate the action of the 
monoterpenes of Alpinia zerumbet essential oil (terpinen-4-ol, eucalyptol, and γ-terpinene) on therapeutic 
targets recognized as caveolins (CaV1.1, CaV1.2, and CaV1.3) through molecular docking. Methodology: 
The leaves of Alpinia zerumbet were collected from the Animal Facility of Universidade Tiradentes, washed, 
dried, and subjected to hydrodistillation using a Clevenger apparatus to extract the essential oil. The structures 
of the proteins and compounds were obtained from the Protein Data Bank and prepared in the PyMol software, 
with the addition of polar hydrogens and Kollman charges. The AutoDockTools 1.5.7 program defined the 
binding site, and AutoDock Vina performed the molecular docking. The three-dimensional analysis and 
visualization were conducted using BIOVIA Discovery Studio. Results: The binding energies resulting from 
the docking of the monoterpenes terpinen-4-ol, eucalyptol, and γ-terpinene with the crystallized proteins 
CaV1.1, CaV1.2, and CaV1.3 ranged from -5.0 kcal·mol⁻¹ to -6.2 kcal·mol⁻¹. Binding energies lower than -5.0 

kcal·mol⁻¹ indicate good binding activity¹³. The monoterpenes showed good affinity for the proteins. Molecular 
distance is another important indicator of the forces between receptor–compound interactions. The shorter the 
distance, the greater the potential repulsion due to electron overlaps, whereas at very large distances, the 
interaction force tends to be negligible. At intermediate distances, attractive forces arise. The distances 
obtained from the docking of the compounds ranged from 5.96 Å to 3.39 Å, representing stable and attractive 
interactions¹⁴. Conclusion: These results reinforce the importance of intermolecular interactions between 
bioactive compounds of Alpinia zerumbet essential oil and calcium channels in the regulation of spastic 
musculature, contributing to the development of phytotherapeutic treatments and new selective drugs. 
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