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SIMPLIFICACAO MOLECULAR
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2013.
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SIMPLIFICACAO MOLECULAR

EXEMPLO
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2013.
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REPLICACAO MOLECULAR

EXEMPLOS DA NATUREZA
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Fonte: WERMUTH, CG et al. — The practice of Medicinal Chemistry, 4 ed., 2015.



REPLICACAO MOLECULAR
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EXEMPLO
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HIBRIDACAO MOLECULAR

ARd s Boadl A B

A B v" Duas moléculas diferentes;
§ v Ligacdo covalente;

o I/@ \g/ v Pode ou ndo haver espacgante;
©fL v Ag¢do como Unica molécula.
OH v" Sinergismo, dupla acdo e modulacdo
Acetaminossalol efeitos indesejaveis.

A hibrida¢ao molecular compreende a reuniao de caracteristicas estruturais,
parciais de dois compostos bioativos distintos em uma Unica nova estrutura,
originando uma nova substancia que podera apresentar a atividade de um dos
padroes originais ou conjugar ambas as atividades em uma tinica molécula.
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VARIACAO DOS GRUPOS ALQUILA
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SELETIVIDADE NA ACAO

RECEPTOR o-Adrenérgico

Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.



SELETIVIDADE NA ACAO

RECEPTOR [-Adrenérgico

Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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ADICAO DE GRUPOS VOLUMOSOS



o/'. ADICAO DE GRUPOS VOLUMOSOS

Regiao
nao usada
Extensao

da molécula

RECEPTOR RECEPTOR

D Regides de ligagdo no receptor
@  Grupo ligante do composto



i)/'. ADICAO DE GRUPOS VOLUMOSOS

Bolso hidrofobico

Bolso hidroféobico

GRUPO
VOLUMOSO

Sitio de
ligacao

Sitio de
ligacao

CAPTOPRIL ANALOGO



2 ADIGAO DE GRUPOS VOLUMOSOS

o SEGUNDA GERACAO DE FARMACOS CONTRA IMPOTENCIA
CHs y CHy
/
HN N\
S Va

N
LIGACOES
ADICIONAIS DE van
o= =0 CHs der WAALS
@ a :
El}l] SILDENAFILA EI?I] ANALOGO
CHs

CHsy ‘ ‘

AUMENTO DE SELETIVIDADE
PELO ALVO




’ +ADIGAO DE GRUPOS VOLUMOSOS

O X H H H
PROTECAO . = T o
N —= 7
CONTRA g .
ACAO ENZIMATICA o & N
J—OH
@)
R /
PENICILINAS 0
RESISTENTES = meticilina
A BETA-LACTAMASES |
_d
@)
=
nafcilina
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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Fonte: (Patrick) - Oxford University Press, 2009.
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