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Introdugdo: A resisténcia antifingica em espécies do género Candida representa um
desafio crescente dentro da abordagem de Satde Unica (One Health), devido a
diminui¢do da eficacia dos antifungicos atualmente utilizados. Alteracdes nos genes
ERGI11, FKS1/FKS2 e FCY1/FCY2/FURI estdo entre os principais mecanismos de
resisténcia aos antifungicos. Nesse contexto, as abordagens in silico t€m se revelado
eficientes para indicar mecanismos de acdo de moléculas frente a enzimas-alvo, com a
reducdo de custos. Entre essas ferramentas, o docking molecular (DM) se sobressai por
possibilitar a modelagem estrutural e a percepc¢ao das interagdes entre compostos naturais
e proteinas-chave de Candida spp., colaborando para o avango de tratamentos
antifingicos. Objetivo: Mapear como o DM tem incluido a bioprospec¢ao de compostos
naturais € a otimizagdo (semi)sintética na busca por novos agentes antiflingicos em
resposta a Candida spp., enfatizando os alvos moleculares, classes quimicas e abordagens
in silico aplicadas nos anos recentes. Métodos: Realizou-se uma revisdo descritiva e
qualitativa (2020-2025) nas bases SciELO, PubMed e Portal de Periddicos CAPES,
utilizando os descritores e operadores booleanos (Candida AND molecular docking) AND
(natural compounds OR bioprospecting). Foram incluidos artigos originais que aplicaram
DM com metabolitos naturais contra Candida spp., isoladamente ou combinados a outras
abordagens computacionais, excluindo revisodes e estudos sem aplicagdo direta da técnica.
Resultados: Dos 155 trabalhos inicialmente identificados, apenas 10 atenderam aos
critérios de inclusdo. Os principais alvos moleculares foram a lanosterol 14-a-desmetilase

(CYP51), as proteases asparticas secretadas, a adesina Als3 e proteinas associadas ao
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quorum sensing. Os metabolitos secundarios de afinidade mais elevada abrangeram
flavonoides glicosilados (rutina, kaempferol), terpenos (linalol, cassipourol) e alcaloides
(berberina, atropina), com energias de ligacdo comparaveis as de antifingicos azoélicos.
Dentre os softwares e métodos mais empregados, sobressairam-se AutoDock Vina, MOE
e Glide (Schrodinger), comumente associados a MM-GBSA, Dinamica Molecular
(GROMACS, Desmond) e andlises ADMET in silico (SwissADME, pkCSM) para
otimizar e selecionar moléculas com maior potencial. Conclusdes: Nesse sentido,
compreendeu-se que a combinacdo de métodos computacionais, testes in vitro,
cristalografia de proteinas, biologia molecular e estudos pré-clinicos ¢ fundamental para
validar as interagdes preditas in silico e favorecer o desenvolvimento de novos
antifungicos eficazes e seguros. Por fim, conclui-se que a bioprospec¢ao computacional
tem se mostrado eficaz na identificagdo de metabolitos naturais ativos frente a espécies

de Candida spp., orientando futuras validagdes in vitro
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