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INTRODUÇÃO

As infecções do trato urinário são caracterizadas pela proliferação de microrganismos, sendo a Escherichia coli o principal agente no aparecimento desse 

tipo de infecção. Desse modo, o tratamento das infecções ocorre por meio da antibioticoterapia, sendo o levofloxacino uma escolha para o tratamento, tendo 

em vista que tal fármaco é um antibiótico de 3ª geração que atua inibindo a topoisomerase IV e DNA girase das bactérias, exercendo atividade bactericida 

em gram-positivas e gram-negativas.  O estudo da relação estrutura-atividade do levofloxacino gera melhorias no fármaco através da análise de fatores como 

efeito colateral, potência e segurança. 

OBJETIVOS

• Identificar grupos químicos presentes na molécula do levofloxacino que possibilitam a ligação do mesmo ao sítio ativo;

• Desenvolver análogos a partir do levofloxacino com melhor energia de interação fármaco-receptor.

METODOLOGIA

Separação dos

constituintes da proteína

e do ligante no Wordpad

Escolha da molécula
Análise do sítio ativo Alterações na molécula de 

levofloxacino

Preparo do ligante e da 

proteína

Cálculo da energia

Aplicação das regras de 

Lipinski e Veber

RESULTADOS

Palavras-chave: Levofloxacino. Relação Estrutura-Atividade. Sistema Urinário. 

• A proteína obtida no PDB foi a 5BTI;

• Foram realizadas 4 retiradas de grupos, onde foi observado o aumento da energia em todos os 

análogos, concluindo assim, que toda a estrutura é essencial para interação fármaco-receptor, e 

como consequência a sua ação farmacoterapêutica.

•  Na tentativa de melhorar os análogos, obtivemos 6 resultados positivos, entretanto apenas 2 

análogos seguiram as regras de Lipinski e Veber. 

CONCLUSÃO

Através deste estudo foi possível obter mudanças estruturais na molécula de levofloxacino, no entanto, apenas duas delas seguiram as regras de Lipinski e 

Veber.
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