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INTRODUCAO

As infeccOes do trato urinario sao caracterizadas pela proliferacdo de microrganismos, sendo a Escherichia coli o principal agente no aparecimento desse
tipo de infeccao. Desse modo, o0 tratamento das infeccoes ocorre por meio da antibioticoterapia, sendo o levofloxacino uma escolha para o tratamento, tendo
em vista que tal farmaco é um antibiotico de 32 geracao que atua inibindo a topoisomerase IV e DNA girase das bacterias, exercendo atividade bactericida

em gram-positivas e gram-negativas. O estudo da relacao estrutura-atividade do levofloxacino gera melhorias no farmaco atraves da analise de fatores como
efeito colateral, poténcia e seguranca.

OBJETIVOS

* ldentificar grupos quimicos presentes na molecula do levofloxacino que possibilitam a ligacdo do mesmo ao sitio ativo;
» Desenvolver analogos a partir do levofloxacino com melhor energia de interacao farmaco-receptor.
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RESULTADOS

» A proteina obtida no PDB foi a 5BTI;

* Foram realizadas 4 retiradas de grupos, onde fol observado o aumento da energia em todos 0s "
analogos, concluindo assim, que toda a estrutura é essencial para interacdo farmaco-receptor, e ‘ >\
COMO conseguéncia a sua acao farmacoterapéutica. ﬁ \ part

* Na tentativa de melhorar os analogos, obtivemos 6 resultados positivos, entretanto apenas 2 é A\
analogos seguiram as regras de Lipinski e Veber. S W\ CH,

CONCLUSAO

Através deste estudo foi possivel obter mudancas estruturais na molécula de levofloxacino, no entanto, apenas duas delas seguiram as regras de Lipinski e
Veber.
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