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INTRODUCAO: As doencas cardiovasculares (DCV) representam um dos
maiores desafios

para a saude publica atualmente, sendo responsaveis por uma proporcao
significativa das

mortes no Brasil. Segundo a Estatistica Vascular - Brasil 2021, as DCV
contribuem com

quase um terco de todos os 6bitos, com uma incidéncia especialmente alta
entre as

populac6es mais economicamente vulneraveis. O Allium sativum, conhecido
como alho, tem



sido utilizado ha séculos para fins medicinais, e suas propriedades benéficas
sao bem

reconhecidas, incluindo a reducdo do colesterol, a regulacdo da pressao
arterial, a melhora da

aterosclerose e a atividade antitrombotica. OBJETIVO: O presente estudo teve
como

objetivo realizar uma andlise in silico das propriedades fisico-quimicas,
farmacocinéticas e

toxicoldgicas do Allium sativum, de modo a evidenciar suas caracteristicas
terapéuticas.

METODOLOGIA: Para predizer atividades biolégicas, um método utilizado foi o
servidor

SwissADME. Este servigo analisa as estruturas moleculares fornecidas na
forma de SMILES

(Simplified Molecular Input Line Entry System) e fornece informagdes sobre os
efeitos

farmacoldgicos, mecanismos de acdo, efeitos toxicos e adversos, interacoes
com enzimas e

transportadores metabdlicos, influéncia na expressdo génica, entre outras
caracteristicas

relevantes. Além disso, a andlise de predicdo toxicolégica foi realizada
utilizando o

ADMETIlab, sendo que esse processo envolveu a avaliacdo por similaridade
para prever uma

variedade de toxicidades, incluindo toxicidade aguda, hepatotoxicidade,
citotoxicidade,

carcinogenicidade, mutagenicidade e imunotoxicidade. Essas ferramentas
oferecem uma

abordagem computacional para a avaliacdo de moléculas quanto a sua
seguranca e eficacia



potencial. RESULTADOS: O estudo concluiu que a alicina possui grande
afinidade por 4gua

(Solubilidade = 2,25e+00 mg/ml; 1,39e mol/l), sendo assim hidrossoluvel. Além
disso, a

alicina apresenta uma alta probabilidade de permear passivamente a barreira

hematoencefalica, outrossim ndo se apresenta como substrato para
glicoproteina P, indicando

ndo sofrer transporte ativo nessas barreiras. Pode-se observar também os
alvos de ligacdo

TERT, CTSL, CTSB e TRPAl que apresentam probabilidade de ligacdo de
0,99%. Alta

absorcao intestinal e biodisponibilidade no organismo (F20% = 0,54 e F30% =
0,54).

Apresentando também uma moderada ligacdo com proteinas plasméaticas
(52,04%) com

distribuicdo uniforme de volume (-0,53 L/kg). Apresentando um tempo de meia
vida baixo (<

3 horas) com taxa de liberacdo de 0,73 mL/min/kg. A alicina mostrou-se
também néo

hepatotoxica e mutagénica, com LD50 de 809,58 mg/kg. CONCLUSAO: Logo,
0S

resultados contribuem como fundamento de perspectiva da alicina como um
futuro farmaco

cardioprotetor, bem como incentivar a sociedade académica a desenvolver
pesquisas

experimental e clinica, visando melhorar a saude populacional.
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