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A catepsina L tem sua expressdo aumentada nos casos de células tumorais. Em casos de processos
inflamatérios, como periodontia e gastrite, verifica-se seu envolvimento. Com isso, varios trabalhos
buscam a obtencdo de inibidores de catepsina, pois sua administracao € uma tratamento adequado
importante nesses casosl. O objetivo deste trabalho é a obtencdo de um modelo preditivo QSAr da
atividade bioldgica de alcaldides acridonicos inibidores de catepsina L (IC50), sintetizados por
Marques et al. (2016). Os descritores moleculares da série de compostos (n=11) propostos foram
calculados utilizando PADEL2. Daqueles descritores calculados, cerca de 1480, avaliou-se aqueles
que ndo apresentaram variancia significativa, excluindo os descritores com (?2). Na sequéncia,
foram selecionados 30 descritores com maior relagdo com a atividade bioldgica das substancias
avaliadas. A magnitude do coeficiente de correlacdo 12 entre os descritores calculados e a atividade
das substancias foram selecionados foi o parametro utilizado nesta etapa. Os descritores com um
coeficiente de correlagdo maior que 0,8 foram transferidos para o BuildQSAr para obtengdo do
modelo preditivo3. Na sequéncia, estes descritores foram transferidos para o programa BuildQSAr
para selecdo dos descritores adequados empregando algoritmo genético com 2 descritores por
modelo, nimero de geracdes de 200 e 10 modelos por geracdo. Assim, verificou-se que os
descritores MATS6m (X1) e Mp (X2) estdo associados com a atividade bioldgica das substancias
avaliadas. A construcao do modelo QSAr foi realizada empregando calibracao com regressao linear
multipla. O modelo obtido foi Y1 = - 0,4931 (+ 0,2238) X1 - 0,3925 (£ 0,2238) X2 + 5,2018 (+
0,2123), Q2=0,7339, R?=0,8541 e R2-Ad;}.=0,8177. A correlacdo entre os descritores foi baixa
r2=0,102, confirmando a robustez do modelo. Todos os coeficientes da equacao QSAr apresentaram
significancia estatistica ao nivel de 95% de confianga. A andlise de variancia do modelo QSAr foi
estatisticamente significante ao nivel de 95%. Assim, o modelo matemadtico obtido descreve de
maneira precisa a atividade bioldgica das substincias, sendo um suporte fundamental na elaboracao
de novas moléculas, prevendo a atividade antes de suas sintese.



