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Resumo

As plantas medicinais vém sendo muito utilizadas para o tratamento, prevencdo e cura de doencas, pois desde
antigamente elas sdo usadas para fins medicinais pela humanidade. Por suas propriedades terapéuticas ou tdxicas
conseguiram uma importancia na medicina popular e convencional. Diante disso a presente pesquisa teve como
objetivo avaliar através de predicdo in silico os parametros toxicoldgicos de Melissa officinalis L. visando possivel
obtencdo de novos candidatos a farmacos desta espécie. Foi um estudo basico, experimental, transversal, de natureza
quantitativa realizado através de analise da toxicidade teérica com um software gratuito admetSAR. Para o composto
acetil citrato de tributil, que para a maioria dos parametros nao foi considerado tdxico, tem-se a possibilidade de ser
utilizado de forma isolada como antiflingico, antibacteriano, anti-leshimania e inseticida, pois pertence ao componente
do dleo essencial citral o qual faz parte majoritaria presente na M. officinallis. Mas, é necessario que haja a
continuidade de realizacdo de trabalhos utilizando esta espécie cultivada na regido sul do Tocantins, uma vez que foi
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verificado composto promissor para futuras investigacdes em testes in vitro e in vivo, podendo ser um forte candidato
a novo farmaco.
Palavras-chave: Melissa officinalis L.; Ansiedade; Produtos naturais.

Abstract

Medicinal plants have been widely used for the treatment, prevention and cure of diseases, as they have been used for
medicinal purposes by humanity since ancient times. Due to their therapeutic or toxic properties, they gained
importance in popular and conventional medicine. Therefore, the present research aimed to evaluate, through in silico
prediction, the toxicological parameters of Melissa officinalis L. in order to obtain new drug candidates from this
species. It was a basic, experimental, cross-sectional, quantitative study carried out through the analysis of theoretical
toxicity with a free admetSAR software. For the compound acetyl tributyl citrate, which for most parameters was not
considered toxic, there is the possibility of being used alone as an antifungal, antibacterial, antileshimania and
insecticide, since it belongs to the citral essential oil component. which is the majority present in M. officinallis.
However, it is necessary that there is continuity of work using this species cultivated in the southern region of
Tocantins, since it was verified a promising compound for future investigations in in vitro and in vivo tests, which
may be a strong candidate for a new drug.

Keywords: Melissa officinalis L.; Anxiety; Natural products.

Resumen

Las plantas medicinales han sido ampliamente utilizadas para el tratamiento, prevencion y cura de enfermedades, ya
que han sido utilizadas con fines medicinales por la humanidad desde la antigliedad. Por sus propiedades terapéuticas
o0 toxicas, ganaron importancia en la medicina popular y convencional. Por lo tanto, la presente investigacion tuvo
como objetivo evaluar, mediante prediccion in silico, los parametros toxicolégicos de Melissa officinalis L. para
obtener nuevos candidatos a farmacos a partir de esta especie. Fue un estudio basico, experimental, transversal,
cuantitativo, realizado a través del andlisis de toxicidad tedrica con un software gratuito admetSAR. Para el
compuesto acetil tributil citrato, que para la mayoria de los parametros no fue considerado tdxico, existe la posibilidad
de ser utilizado solo como antifiingico, antibacteriano, antileshimania e insecticida, ya que pertenece al componente
del aceite esencial citral, que es el mayoritario presente en M. officinallis. Sin embargo, es necesario que haya
continuidad de trabajo con esta especie cultivada en la region sur de Tocantins, ya que se verific6 un compuesto
promisorio para futuras investigaciones en pruebas in vitro e in vivo, que puede ser un fuerte candidato para un nuevo
farmaco.

Palabras clave: Melissa officinalis L.; Ansiedad; Productos naturales.

1. Introducéo

O uso de plantas medicinais, é uma das formas mais antigas da pratica medicinal, pois sdo muito utilizadas, para o
tratamento, prevencéo e cura de doencas, pela humanidade de forma empirica de geracdo em geracdo (Leite et al, 2015). Esse
uso milenar se deve a busca constante por recursos naturais alternativos para melhorar a qualidade de vida. E elas sdo de suma
importéncia pois, sdo fornecedoras de matérias-primas para sintetizar as drogas, e para ser usada como agentes terapéuticos
(Bonil, 2017).

O termo “fitoterapia” refere-se a0 uso de plantas para fins medicinais e o estudo de tais usos. Essas plantas
denominadas “plantas medicinais” sdo varios tipos de plantas usadas em fitoterapia, plantas medicinais que também sdo usadas
como alimento, remédios ou perfumes e também em certas atividades espirituais. As plantas tém sido usadas para fins
medicinais muito antes do periodo pré-histdrico. Manuscritos antigos como Papiros egipcios e escritos chineses descreviam o
uso de ervas. Existem evidéncias de que a culturas europeia e mediterranea usavam ervas por mais de 4000 anos como remédio
(Blumenthal, 2018).

Desde a antiguidade, o homem faz uso de plantas medicinais com a finalidade de prevenir e curar diversas doencas.
Essa tradicdo iniciou-se na China ha mais de 3000 anos a.C, préatica essa que até hoje € utilizada pelo conhecimento herdado de
seus antepassados. No Brasil, a utilizacdo popular das plantas medicinais é originada dos povos indigenas, que as utilizavam
tanto para fins terapéuticos, quanto para rituais religiosos. Os africanos juntamente com os indios e europeus, foram 0s

responsaveis pela formag&o da base do conhecimento cultural e biolégico acerca das plantas Gteis no Brasil (Silva, 2015).
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A planta medicinal sé pode ser considerada um medicamento quando usada corretamente, podendo assim ser incluida
na farmacopeia, desde que haja diversos estudos, os farmacol6gicos, pré-clinicos e toxicolégicos até o estudo quimico visando
o0 isolamento e a caracterizacdo do principio ativo (Lorenzi & Matos, 2002).

A espécie vegetal Melissa (Melissa officinalis L.), também conhecida por erva cidreira brasileira, planta da familia
Lamiaceae (Labiatae) é originaria da regido do mediterraneo, e o seu nome vem do grego, que quer dizer “abelha operaria”. E
uma planta perene, com 0,2 a 0,8m de altura, tem caule muito ramificado, herbaceo, quadrangular, ereto, piloso e aromatico
(Martins et al., 1998a). As folhas sdo opostas, ovaladas, cordiformes, pecioladas, suavemente dentadas, de cor verde escuro. As
flores sdo brancas e rosadas, amareladas antes de abrir (Mufioz, 1996). As flores sdo reunidas em fasciculos de 2 a 6 unidades
com florescimento de outubro a margo.

E uma planta medicinal bem conhecida usada para o tratamento de doencas mentais e do SNC, problemas
cardiovasculares e respiratérios, varios tipos de cancer, e como intensificador de meméria, tbnico cardiaco, antidepressivo,
sonifero e antidoto. Estudos tém mostrado que cha de Melissa officinalis acalma os nervos, alivia as colicas menstruais, célicas
em bebés, além de ter propriedades antibacterianas, antivirais e carminativas, uma diminuicdo de niveis elevados de ansiedade,
estresse e distlrbios do sono, ndo acarretando efeitos colaterais significativos ou sintomas de toxicidade através de um largo
espectro de doses. (Coleta et al, 2001; Kennedy, Little, Scholey, 2004)

Um estudo que buscou avaliar os efeitos da planta Melissa officinalis diante de sintomas de ansiedade, depresséo e
insbnia, obteve como resultado uma diminuicéo significativa de niveis de ansiedade e insdnia e melhora do sono em individuos
que ingeriram infusdo de Melissa (2,5g de planta) (Chehroudi, 2016). A melissa torna-se, assim, um dos fitoterapicos mais
utilizados no tratamento da ansiedade, especialmente por sua palatabilidade e alta aceitacdo sensorial. Ainda, pode melhorar as
crises de dores de cabegas e também insdnia, sintomas comuns em individuos que sofrem de ansiedade (Bortoluzzi, 2020).

O extrato hidroalcodlico das folhas de Melissa officinalis apresentou toxicidade frente a alevinos de Poecilia
reticulata, demonstrando DL50 de 60 pug/mL. Apresentou, também, Citotoxidade com DL50 de 60 pg/mL. Devido ao potencial
toxicolégico e citotoxicolégico apresentado e ao seu frequente uso na medicina tradicional, torna-se necessaria uma
investigacdo mais aprofundada das propriedades toxicas dos extratos de Melissa officinalis (Teixeira et al., 2006). Diante do
exposto, 0 objetivo desta pesquisa foi avaliar através de predicdo in silico os parametros toxicoldgicos de Melissa officinalis L.

visando possivel obten¢do de novos candidatos a farmacos desta espécie.

2. Metodologia

A natureza deste trabalho, caracteriza-se em um estudo basico, sendo uma pesquisa experimental, transversal, com
finalidade quali-quantitativa e explicativa como preconiza Pereira et al. (2018) e, o qual se fundamenta em analises de alguns
pardmetros por meio do uso de ferramentas in silico e softwares de Quimica Farmacéutica Medicinal disponiveis na plataforma
web. Baseia-se em estudar as estruturas quimicas das moléculas estudadas avaliando multiplas caracteristicas simultaneamente,
possibilitando predizer os efeitos adversos de uma planta.

Realizou-se levantamento bibliografico através de base de dados SciELO -Scientific Eletronic Library Online e
PubMed -National Library of Medicine and National Institute of Health para obtencdo de informagdes sobre o uso popular da
planta e suas caracteristicas fitoquimicas.

A pesquisa foi realizada na cidade de Gurupi, localizada no sul do Estado do Tocantins com distancia aproximada de
200 Km da capital, Palmas e a 596 km de Brasilia-DF. O municipio fica no limite divisério de aguas entre o Rio Araguaia e 0
Rio Tocantins, as margens da BR — 153 (Rodovia Belém — Brasilia). Gurupi é a terceira maior cidade do Tocantins, sendo o

polo regional de toda a regido sul do Estado. Os critérios de inclusdo utilizados na realizacdo do estudo foram os metabolitos
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encontrados no 6leo essencial da Melissa officinalis L. cultivadas no municipio. Esta pesquisa ndo envolveu riscos, uma vez

que a analise foi via metodologia computacional e ndo envolveu seres humanos.

Analise de dados

As analises dos constituintes do éleo essencial foram realizadas em um equipamento GCMS-QP2010 ULTRA
(Shimadzu), com coluna tipo Rxi-1MS 30m x 0,25mm x 0,25 um (Restek) em temperatura de 50°C (2min), 3°C /min, até
250°C; Injetor 250°C Split (1:10) e Interface CG-MS a 260°C, com detector MS (Impacto eletrnico a 70eV) a 260°C. O gas
de arraste usado foi o Hélio a 1.5 ml/min., com volume de injecdo de 1 pl. O Software utilizado na avaliagdo dos constituintes
presentes foi de aquisicdo de dados - GCMS Solution (Shimadzu) e as comparagdes dos espectros de massa e indices de
retencdo com aqueles da Biblioteca espectral: NIST 11; Arquivos*.qgd.; base no indice de retencéo linear - IK (indice de
Kovats) para identificacdo dos componentes do dleo.

Foram identificados em trabalho anterior 20 compostos quimicos no extrato etandlico de M. officinalis por
Cromatografia Gasosa acoplada a espectrometria de massas com base na quantidade encontrada na pesquisa realizada nas
condicOes da regido de Gurupi- TO. Todos os compostos, foram analisados em relacdo a toxicidade.

Para a analise da toxicidade tedrica foi utilizado um software gratuito admetSAR disponivel em
https://biosig.lab.ug.edu.au/pkcsm/ para verificar a partir de predi¢des o potencial Toxicidade AMES, Agentes Cancerigenos,
Toxicidade Oral Aguda e Carcinogenicidade, que foi submetido ao estudo in silico dos pardmetros ADMET (absorcéo,

distribuicdo, metabolismo, excrecéo e toxicidade). Estando nesta pesquisa apenas as informacgdes referentes a toxicidade.

3. Resultados e Discussao

Ap0s realizar a analise in silico, para toxicidade AMES, que é um teste que avalia o potencial mutagénico de
compostos utilizando bactérias, foi verificado que nenhum dos compostos apresentaram potencial para serem mutagénicos
(Quadro 1).

Quadro 1 - Analise de parametros toxicolégicos de Melissa officinalis L.

Nome do Unidade valores =1, ], 3 4 |5 6 |7 8 9 10
modelo maximos
Toxicidade Categorico prevé se 0
AMES (Sim/Néo) composto serd | Ndo | Sim N&o Ndo | Nao Ndo | Nao Né&o Né&o Né&o
Ames positivo
Max. dose Numérico menor ou igual
tolerada (log a 0,477
(humano) mg/kg/dia) log(mg/kg/dia) 0,894 | 1.154 1.203 0,817 | 0,272 -0,04 |-0,812 -0,708 |0,126 -0,269
Inibidor de | Categorico prevé se 0
hERG I (Sim/Ndo) comp_os_tq sera Néo Néo Néo Néo Nao Nao Néo Néo Néo Néo
um inibidor
hERG |
Inibidor de | Categorico prevé se 0
hERG Il (Sim/N&o) composto sera Ndo | Néo Né&o Ndo |Sim Ndo | Néo Né&o Nao Sim
um inibidor
hERG |
Toxicidade Numérico prevé o LD50
aguda oral em | (mol/kg) em mol /kg 1.806 | 2.366 2.279 1,858 | 1.473 2.043 | 1.373 1,44 1.536 1,56
ratos (LD50)
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Toxicidade Numérico previsto em Log
Cronica Oral | (log (mg /kg _bw/
em Ratos | mg/kg_bwi/dia dia) 1,865 |1.801 2.134 1,858 |1.158 1,851 |3.561 3.181 1.184 1.123
(LOAEL) )
Hepatotoxicida | Categorico preve se esta
de (Sim/Né&o) associado a
funcdo normal | Ndo | N&o Né&o Nado | Nao Sim | Sim N&o Néao Néao
do figado
interrompida
Sensibilizagdo | Categorico preve se esta
da pele (Sim/Néo) associado a . . . . . . . . . .
sensiblidade da Sim N&o Néo Sim Sim N&o | Sim Sim Sim Sim
pele
Toxicidade do | Numérico
T.Pyriformis | (log ug/L) -05logug-L [-0,44 [0,033 |-0,99 {0,989 |1,65 0,686 | 0,427 |0,84 2189 | 1,774
Toxicidade de | Numérico
peixinhos (log mM) -05logug-L |17 0033 |2577 |0,77 |-2.039 [0,686 |-2,287 |-1,083 |-0,832 |-1,029
Continuacdo quadro 1...
Nome do modelo Unidade 11 12 13 14 15 16 17 18 19
Toxicidade AMES thegorjco N&o Néo Néo Néo Néo N&o Né&o Né&o Né&o
(Sim/Nao)
Max. dose  tolerada | Numerico - (log| 791 |1 016 |-0,265 |-0,057 |-0,745 |-0,057 [-034 |0 0,446
(humano) mg/kg/dia)
Inibidor de hERG Ce}tegorNICO N&o Néo N&o Nao Nao N&o N&o Né&o Né&o
(Sim/Néo)
Inibidor de hERG I Ca}tegocho Né&o Né&o Sim Sim Sim Sim Sim Sim Sim
(Sim/N&o)
Toxicidade aguda | Numérico
oral em ratos (LD50) | (mol/kg) 1.406 1,893 |1,805 |1.611 [2.292 |1.611 |1.849 |2.247 |2.489
Toxicidade Cronica | Numérico  (log
Oral em Ratos | mg/kg_bw/dia) | 3,33 1.254 (0,92 1.146 |0,925 |1.146 |0,972 |1.133 |-0,462
(LOAEL)
Hepatotoxicidade Ca}tegorjco Né&o Néo Né&o Néo Néo N&o Néo Néo Sim
(Sim/Nao)
Sensibilizagéo da | Categorico . . . . . . . . «
pele (Sim/N&o) Sim Néo Sim Sim Néo Sim Sim Sim Nao
Toxicidade do Numérico  (log
T.Pyriformis ug/L) 0,65 0,257 |1.481 |0,748 |0,502 |0,748 |0,292 |0,909 |0,285
Toxicidade de Numerico  (log| 4 565 15096 |-1,12 |-2,613 |-1,539 |-2,613 |-4531 |-2.219 |-11
peixinhos mM)
Legenda:
1  Ethyl butanal C6H120 11 Acido octadecanéico
2 Etano, 1,1,2,2-tetracloro 12 Acetilcitrato de tributil
3 Dimetil sulfona 13 9-octadecenamida, (Z)
4 Benzofenona 14 Heneicosano
5 Neofitadieno 15  Cholesta-4,6dien-3-ol, (3, beta)
6 Acido ftalico, butil undecil Ester 16  Heneicosano
7 3,7,11,15-Tetrametil-2-acido hexadeceno-hexadecanoico 17 2-metil Loctacosano
8 acido n-hexadecanoico 18 Octadecano, 1-cloro-
9 (Z) 6-petadecen-1-ol 19  Tris(2,4di-terc-butilfenil)
10 Acido 9,12-otadecediendico
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Em relacdo, a dose maxima tolerada é um teste que fornece uma estimativa do limiar de dose toxica de produtos
quimicos em humanos, foi verificada que os compostos Ethyl butanal; Etano, 1,1,2,2-tetracloro.; Dimetil sulfona;
Benzofenona; Acido ftalico, butil undecil Ester; 3,7,11,15-Tetrametil-2-4cido hexadeceno-hexadecanoico; acido n-
hexadecanoico; Acido 9,12-otadecediendico; Acido octadecandico; Acetilcitrato de tributil; Cholesta-4,6dien-3-ol, (3, beta)
foram considerados altos, isso significa que é toxico para dose inicial maxima recomendada para produtos farmacéuticos em
ensaios clinicos de fase I. J& os compostos Neofitadieno; (Z) 6-petadecen-1-ol; 9-octadecenamida, (Z); Heneicosano; 2-metil
Loctacosano; Octadecano, 1-cloro; Tris (2,4di-terc-butilfenil) foram considerados baixos.

A inibicdo dos canais de hERG | e I, codifica a subunidade formadora de poros dos canais de potassio, que é
importante para a repolarizacdo cardiaca. Quando € inibida causa o desenvolvimento da sindrome do QT longo adquirido
levando a arritmia ventricular fatal (pkCSM). Nenhum dos compostos apresentaram potencial para inibicdo do hERG I,
pressumindo assim, uma boa aceitabilidade quando relacionado a pessoas que possuem problemas cardiovasculares.

Ja para 0 hERG 1l os compostos Neofitadieno; Acido ftalico, butil undecil Ester; 9-octadecenamida, (Z2);
Heneicosano; Cholesta-4,6dien-3-ol, (3, beta); 2-metil Loctacosano; Octadecano, 1-cloro- e Tris (2,4di-terc-butilfenil),
apresentaram potencial para causar alguma interacdo com o0s canais de potéssio. Para Souza (2010), canais de potassio hERG
580 essenciais para a atividade elétrica normal no coracdo. A arritmia também pode ser induzida por um bloqueio dos canais
hERG por um grupo de drogas surpreendentemente diversificado. Este efeito colateral &€ uma raz8o comum para a falha de
drogas em testes de seguranca pré-clinica, ambos apresentaram paramentros aceitéveis, sendo os dois cm baixo riso de inibigao
desses canais, pressumindo assim, uma boa aceitabilidade quando relacionado a pessoas que possuem problemas
cardiovasculares (Santana et al, 2020).

Na predicdo de hepatoxicidade, analisa se um determinado composto esta associado a um evento patoldgico ou
fisiologico do figado, causando & interrupgdo da funcdo normal do mesmo. Na analise, os compostos Ethyl butanal; Etano,
1,1,2,2-tetracloro.; Dimetil sulfona; Benzofenona; Neofitadieno; Acido ftalico, butil undecil Ester; &cido n-hexadecanoico; (Z)
6-petadecen-1-ol; Acido 9,12-otadecediendico; Acido octadecandico; Acetilcitrato de tributil; 9-octadecenamida, (Z2);
Heneicosano; Cholesta-4,6dien-3-ol, (3, beta); 2-metil Loctacosano e Octadecano, 1-cloro-, ndo apresentaram potencial de
toxicidade. J4 os compostos 3,7,11,15-Tetrametil-2-a4cido hexadeceno-hexadecanoico e Tris (2,4di-terc-butilfenil), foram
apontados com potencial risco de toxicidade para o figado.

Miizzel (2006) com o objetivo de analisar as propriedades bioativas dos extratos de M. officinalis na protecéo da leséo
hepética e renal induzida por acetaminofen, verificou que o extrato aquosos de M. officinalis na concentragdo de 200 mg/kg
induziu a reducdo de proteinas totais no exsudato pleural, mas na concentracdo 50 mg/kg ndo apresentou efeito anti-
inflamatorio de protecéo para o figado e o rim da toxicidade induzida por APAP, contudo, apresentam acgdo antiinflamatoria,
através de uma dose-resposta dependente, em relacdo as concentracdes dos extratos e dos marcadores inflamatérios. 1sso
comprova que os altos niveis de compostos fenolicos da Melissa officinalis L. (Lamiaceae) apresentam uma série de efeitos
bioldgicos, como o anti-inflamatdrio.

A predicdo da sensibilizagdo da pele, avalia se 0 composto esta associado a um efeito adverso de produtos que pode
induzir a uma dermatite alérgica quando aplicados por via dérmica. Foi verificado que os compostos Etano, 1,1,2,2-tetracloro;
Dimetil sulfona; Acetilcitrato de tributil; Cholesta-4,6dien-3-ol, (3, beta) e Tris (2,4di-terc-butilfenil) ndo apresentaram
potencial de risco.

Ja os compostos Ethyl butanal; Benzofenona; Neofitadieno; Acido ftalico, butil undecil Ester; 3,7,11,15-Tetrametil-2-
4cido hexadeceno-hexadecanoico; &cido n-hexadecanoico; (Z) 6-petadecen-1-ol; Acido 9,12-otadecediendico; Acido
octadecandico; 9-octadecenamida, (Z); Heneicosano; 2-metil Loctacosano e Octadecano, apresentaram potencial de toxicidade,

causando um efeito adverso quando aplicado a pele.
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A toxicidade do T. Pyriformis é uma bactéria protozoaria, com sua toxicidade frequentemente utilizada como
desfecho toxico, para inibir 50% do crescimento (IGC50). E considerado tdxico, com um valor maior que > -0,5 log ug/L. Foi
verificado que os compostos Ethyl butanal; Acetilcitrato de tributil; 2-metil Loctacosano; Tris (2,4di-terc-butilfenil) nédo
apresentaram toxicidade, pois os seus valores foi abaixo de 0,5. J& os compostos Etano, 1,1,2,2-tetracloro.; Dimetil sulfona;
Benzofenona; Neofitadieno; Acido ftalico, butil undecil Ester; &cido n-hexadecanoico; (Z) 6-petadecen-1-ol; Acido 9,12-
otadecediendico; Acido octadecanoico;; 9-octadecenamida, (Z); Heneicosano; Cholesta-4,6dien-3-ol, (3, beta); Octadecano, 1-
cloro-, apresentaram valores acima de 0,5, por isso é considerado toxico. A predigdo da toxicidade de peixinhos, avalia quanto
menor a concentracdo da molécula, maior o potencial toxico. E considerado com alta toxicidade aguda valores de LC50 abaixo
de 0,5mM (log LC < -0,3). Nenhum dos compostos apresentaram potencial para toxicidade de peixinhos.

Através da analise in silico, foi possivel realizar a predicdo dos compostos quimicos no extrato etanélico de M.
officinallis. De acordo com Sousa et al., (2020), a predi¢do in silico é promissora pela rapidez, proporcionando seguranga nos
resultados do potencial de toxicidade, e também pela menor necessidade de testes em animais. A analise in silico surge como
uma alternativa economicamente viavel e eticamente adequada para selecionar moléculas de interesse para a farmacologia.
Para o composto acetil tributil citrato, que para a maioria dos parametros ndo foi considerado toxico, tem-se a possibilidade de
ser utilizado de forma isolada como antiflngico, antibacteriano, anti-leshimania e inseticida, pois pertence ao componente do
6leo essencial citral, o qual também faz parte majoritaria presente na M. officinallis (Reis et al, 2009). O composto ainda é
usado como um plastificante biodegradavel para derivados de PVC e celulose, e é aprovado para materiais de contato com
alimentos e também pode ser usado como um aditivo alimentar, emoliente para produtos de higiene pessoal/cosméticos, como
sprays aerossois de cabelo e esmaltes, revestimentos farmacéuticos, lubrificantes e tintas. Contudo, é importante salientar que
0s testes in vivo sustentam a maior fonte de informacéo para avaliar a seguranca e eficicia dos farmacos, uma vez que Nunes
et al., (2008) enfatizam que pesquisas que buscam extratos e substancias naturais com potente atividade antioxidante sem

apresentar toxicidade tornam-se fundamentais para o desenvolvimento de novos produtos.

4. Consideracdes Finais

No tocante a andlise toxicoldgica in silico foi possivel identificar que o composto acetil tributil citrato pode ser um
potencial candidato a ser empregado em pesquisas relacionadas com a industria farmacéutica e construcdo civil. Além disso, a
espécie analisada pode continuar a ser empregada em pesquisas relacionadas com a inflamagdo e ansiedade. No entanto, é
essencial a continuidade da pesquisa com a planta em questdo, uma vez que a mesma apresenta um grupo de componentes e de
substancias que dispde de acBes farmacoldgicas, entdo € importante que haja a continuidade de realizacdo de trabalhos
utilizando esta espécie cultivada na regido sul do Tocantins, uma vez que foi verificado composto promissor para futuras

investigacBes em testes in vitro e in vivo, podendo ser um forte candidato a novo farmaco.
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