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Introdugdo: A aterosclerose ¢ uma doenga inflamatéria cronica e multifatorial [1], caracterizada pelo
acumulo progressivo de lipidios, colesterol e depositos calcicos na parede vascular, levando a formagao
de placas ateromatosas [2]. Esse processo compromete o fluxo sanguineo e estd diretamente associado
a eventos cardiovasculares graves [3]. Nesse contexto, compostos naturais t€ém emergido como fontes
promissoras de novas abordagens terapéuticas. A palustrina, um alcaloide presente em Equisetum
giganteum (cavalinha), tem despertado interesse devido aos seus potenciais propriedades bioativas.
Objetivo: Avaliar o potencial hipolipemiante da palustrina por meio de abordagens integrativas de
farmacologia de redes e ancoragem molecular. Metodologia: Os alvos moleculares da palustrina foram
preditos utilizando o SwissTargetPrediction, enquanto os genes associados a aterosclerose foram
obtidos no GeneCards. A interse¢do entre os conjuntos foi realizada no Venny 2.1.0. A rede de interacao
proteina-proteina foi construida no STRING e analisada no Cytoscape para identificacdo de alvos
centrais. As estruturas da palustrina e da rosuvastatina foram obtidas no PubChem, enquanto a proteina
alvo foi adquirida no PDB e preparada no Chimera. O principal alvo identificado foi submetido a
ancoragem molecular utilizando o CB-Dock2. Resultados: A palustrina apresentou 69 alvos
moleculares preditos ¢ 6.637 genes associados a aterosclerose, indicando potencial interagdo com
mecanismos-chave da doenca. A rede PPI revelou um sistema altamente interconectado, com 69 nos e
279 arestas, evidenciando um grau médio de conectividade de 8,455 ¢ coeficiente de clusterizagdo de
0,508, sugerindo organizagdo funcional robusta. A analise topoldgica identificou 10 alvos principais,
com destaque para o receptor EGFR, uma proteina-chave envolvida na proliferacdo celular, inflamagéo
vascular ¢ remodelamento da parede arterial. Na ancoragem molecular, a palustrina apresentou
afinidade de ligagdo de -7,4 kcal.mol™ com o EGFR, valor superior ao observado para a rosuvastatina
(-6,7 kcal.mol™). Conclusdo: A palustrina demonstrou relevante potencial hipolipemiante e
antiaterogénico, possivelmente mediado pela modulacdo da via EGFR. A combinag@o de abordagem
sistémica (farmacologia de redes) e evidéncias estruturais (docking) sugere que o composto atua de
forma multitarget, configurando-se como um candidato promissor para o desenvolvimento de novas

estratégias terapéuticas na aterosclerose.
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