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BERGAMOTENO: INTEGRACAO IN SILICO PARA APLICACOES
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Introducdo - Os Transtornos do Panico (TP) e Obsessivo-Compulsivo (TOC)
representam condi¢des psiquiatricas debilitantes e com resposta limitada as terapias
farmacoldgicas atuais. Nesse cenario, compostos naturais como o bergamoteno, presente
em Oleos essenciais citricos, surgem como possiveis moduladores de vias neuroquimicas.
As abordagens in silico permitem prever interacdes moleculares e genéticas, facilitando
a descoberta de novos candidatos neuromoduladores. Objetivo — Mapear por meio de
abordagem computacional, os possiveis alvos proteicos e genes relacionados a atividade
do bergamoteno no TP e TOC. Metodologia — Conduziu-se uma analise in silico baseada
em predicdo de alvos e associacdo gene-doenca. A estrutura 3D do bergamoteno foi
obtida no banco de dados PubChem (CID: 8757) e submetida ao servidor TargetNet para
predicdo de proteinas-alvo humanas. Os alvos com maior probabilidade de interagéo
tiveram sua identidade e funcdo confirmadas na base de dados UniProt. Paralelamente,
realizou-se um levantamento de genes associados ao TOC na plataforma DisGeNET,
selecionando-se aqueles com os maiores escores de associacdo gene-doenca. Por fim, foi
analisada a sobreposicdo e a convergéncia funcional entre os alvos preditos para o
bergamoteno e o0s genes relacionados as patologias. Resultados — No TargetNet,
destacaram-se como principais proteinas o receptor muscarinico de acetilcolina M4
(CHRMA4) e o receptor adrenérgico alfa-2C (ADRA2C), ambos com probabilidade de

interacdo = 1,0. Essas proteinas estdo envolvidas na modulagédo colinérgica, adrenérgica
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e dopaminérgica, fundamentais para o controle do medo, da ansiedade e de
comportamentos compulsivos. O BLAST confirmou 100% de identidade dessas proteinas
com sequéncias humanas. No DisGeNET, foram identificados, para TP, os genes CCKBR
(0,85) e HTR1A (0,80); e para TOC, os genes SLC6A4 (1,0) e BDNF (1,0). A
convergéncia entre esses genes e as proteinas preditas indica que o bergamoteno pode
atuar em vias serotoninérgicas, colinérgicas e adrenérgicas relacionadas aos transtornos
estudados. Conclusé@o — Os resultados sugerem que 0 bergamoteno apresenta potencial
neuromodulador, por meio de possivel interacdo com os receptores CHRM4 e ADRA2C,
em consonancia com genes criticos dessas condi¢fes. No entanto, estudos futuros sdo
necessarios para avaliar o bergamoteno como candidato promissor na neurobiotecnologia

de transtornos ansiosos.
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