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Em 2018, as taxas mundiais estimadas de incidência e mortalidade, para 

câncer colorretal, padronizadas para ambos os sexos para a faixa etária de 0 a 

74 anos foi de 1.849.518 e 880.792 de casos, respectivamente. Sendo que o 

câncer colorretal está em terceiro lugar, entre os dez maiores casos de 

incidência e mortalidade para cânceres. (Globocan, 2018.) Em humanos as 

glucosidases são enzimas que catalisam a hidrólise de carboidratos e amido, 

produzindo glicose para absorção intestinal. Dentre essas enzimas a alfa-

glucosidase é alvo molecular para o tratamento do diabetes tipo 2. A acarbose, 

um hipoglicemiante, é o fármaco inibidor da alfa-glucosidase  usado no 

tratamento de diabetes e em estudo de biomarcadores demonstrou 

propriedades antineoplásicas em câncer colorretal. (TSENG et al, 2015).  

Estudos mostraram que o uso da acarbose reduziu o risco e a incidência de 

câncer colorretal em pacientes com diabetes, de maneira dose dependente. 

(ZHAO et al, 2017). Este trabalho visa estudar, calcular e avaliar descritores 

físico-químicos e toxicofarmacológicos de inibidores de a-glucosidases 

descritos na literatura. Foi realizada a busca na literatura de inibidores de alfa-

glucosidase e no banco de dados do PubChem (National Institutes of Health do 



Estados Unidos da América) foram obtidas a notação SMILE de cada estrutura 

química desses inibidores para serem desenhadas na plataforma do servidor 

SwissADME (Swiss Institute of Bioinformatics) para cálculos dos descritores 

físico-químicos, toxicológicos, biodisponibilidade oral, inibição de CYPs e da 

glicoproteína P (Pgp) de membrana celular.  Foram encontradas 53 

substâncias na literatura como inibidoras desta enzima. As estruturas químicas 

foram submetidas aos cálculos do servidor SwissADME. Dentre essas 57 

substâncias 35 sugerem boa disponibilidade oral, segundo a Regra dos 5 de 

Lipinski, 9 dessas moléculas sugerem não atravessar barreira 

hematoencefálica e 52% dessas moléculas sugerem ser substratos para Pgp. 

Dessas estruturas químicas, 35% sugerem ser substratos das CYPs 1A2, 2C9, 

2C19, 2D6 e 3A4 que são as principais isoenzimas metabolizadoras de 

fármacos. Atualmente estão sendo realizados os estudos dos descritores 

toxicológicos usando o programa Osiris Property Explorer. Mais estudos devem 

ser desenvolvidos para triagem e posteriores ensaios de modelagem molecular 

para para avaliação dessas substancias como inibidores da alfa-glucosidase e 

posteriormente a esta triagem serão selecionadas substâncias para os estudos 

in vitro frente a esta enzima. 
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