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RESUMO 
 
Hancornia speciosa GOMES é uma espécie do Cerrado utilizada na produção de alimentícios, e por apresentar diversos 
compostos ativos, a identificação de potenciais candidatos no tratamento de doenças é uma das abordagens mais utilizadas na 

pesquisa e desenvolvimento de medicamentos. O objetivo do estudo foi realizar um screening virtual de compostos ativos da 
espécie H. speciosa para avaliar in silico o potencial antineoplásico no tratamento do câncer de mama. Neste estudo o foco foi 
investigar biocompostos encontrados nas folhas, portanto foram consultadas as bases de dados Sciencedirect e Pubmed, 
utilizando os descritores “Hancornia speciosa” AND compounds AND leaves. Os métodos in silico utilizados foram SwissADME, 
Protox Prediction II, Pass online, Swiss Target Prediciton e o GOLD 5.3.0. Dentre os 37 compostos encontrados, 6 foram 
classificados como druglikeness e apresentaram alta absorção na triagem in silico. A quercetina foi o composto que apresentou 
maior probabilidade ativa de apresentar efeito antineoplásico (Pa= 0,797). A enzima 17 beta-desidrogenase tipo 1 (17β-HSD 1) 
foi selecionada para interação molecular com esse composto, no qual apresentou interações com os resíduos de aminoácidos 
His221 (histidina), Ser142 (serina), Ser222, Glu144 (glutamato), Glu282, Gly144 (glicina), Gly186, tirosina (Tyr218), Cys185 
(cisteína), Val225 (valina), Leu149 (leucina) e Pro187 (prolina). As interações foram semelhantes às encontradas com a estrona 
(E1), substrato natura da enzima, principalmente com o resíduo His221, relatado ter um papel fundamental na afinidade com o 
sítio ativo. Os resultados encontrados podem abrir perspectivas sobre estudos associados a atividade antitumoral de compostos 
identificados em extratos da espécie H. speciosa. 
 
Palavras-chave: Fitoquímica; Tumores de mama; Química Computacional. 

ABSTRACT 
 

Hancornia speciosa GOMES is a Cerrado species widely used in food production, and because it presents several active 
compounds, the identification of potential candidates in the treatment of diseases is one of the most used approaches in drug 
research and development. The aim of the study was to perform a virtual screening of active compounds from the species H. 
speciosa to evaluate in silico the antineoplastic potential in the treatment of breast cancer. In this study the focus was to 
investigate biocompounds found in the leaves, therefore the databases Sciencedirect and Pubmed were consulted, using the 
descriptors "Hancornia speciosa" AND compounds AND leaves. The in silico methods used were SwissADME, Protox Prediction II, 
Pass online, Swiss Target Prediciton and GOLD 5.3.0. Among the 37 compounds found, 6 were classified as druglikeness and 
showed high uptake in the in silico screening. Quercetin was the compound that showed the highest active probability of 
presenting antineoplastic effect (Pa= 0.797). The enzyme 17 beta dehydrogenase type 1 (17β-HSD 1) was selected for 
molecular interaction with this compound, in which it showed interactions with the amino acid residues His221 (histidine), 
Ser142 (serine), Ser222, Glu144 (glutamate), Glu282, Gly144 (glycine), Gly186, tyrosine (Tyr218), Cys185 (cysteine), Val225 
(valine), Leu149 (leucine) and Pro187 (proline). The interactions were similar to those found with estrone (E1), the natural 
substrate of the enzyme, mainly with the residue His221, reported to have a fundamental role in the affinity with the active site. 
The results found may open perspectives on studies associated with antitumor activity of compounds identified in extracts of the 
species H. speciosa. 
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INTRODUÇÃO 

 

O Cerrado possui uma região que cobre cerca de 

dois milhões de km2 e corresponde a aproximadamente 

22% do território brasileiro, são utilizadas na medicina 

popular (SANTOS et al., 2016). A Hancornia speciosa 

GOMES é uma entre as espécies mais conhecidas do 

Cerrado, sendo da família botânica Apocynaceae, gênero 

Hancornia e popularmente conhecida como 

“mangabeira” ou “mangaba”, cujo nome popular vem de 

origem da linguagem dos povos indígenas Tupi-guarani, 

que significa “fruta boa para comer” (TOMAZI et al., 

2021; BASTOS et al., 2017). 

As folhas da H. speciosa apresentam 

características simples, alternas e opostas, de forma e 

tamanho variado, são pilosas ou glabras e curto-

pecioladas (MONACHINO, 1945). Na medicina popular, 

o uso das folhas é relatado, principalmente, para 

tratamento de diabetes (PEREIRA et al., 2015) e 

hipertensão (SILVA et al., 2011). Além disso, na 

composição química das folhas, geralmente é relatado a 

presença de grupos do metabolismo secundário de 

plantas como ácidos fenólicos e flavonoides que são 

associados a potenciais atividades farmacológicas 

(SANTOS et al., 2016). No entanto, o uso das folhas de 

H. speciosa e a identificação das propriedades 

medicinais, especialmente de seus compostos químicos, 

no tratamento do câncer de mama, ainda é um tema 

pouco explorado. 

Conforme dados da Agência Internacional de 

Pesquisa em Câncer (IARC, da sigla em inglês), o câncer 

de mama é o tipo de câncer mais diagnosticado em 

mulheres. Dentre os fatores de risco para o surgimento de 

câncer de mama incluem, idade (≥50 anos de idade) 

(DESANTIS et al., 2019), a raça/ cor de pele preta e 

parda (SANTOS et al., 2022), histórico familiar, fatores 

reprodutivos, exposição a hormônios estrogênios, estilo 

de vida (SUN et al., 2017). A da falta de acesso e 

conhecimento de métodos de prevenção, também são 

vistos como fatores de risco (GONÇALVES et al., 2017).  

No contexto da terapia anticâncer, agentes 

antiestrogênicos são desenvolvidos para modular a 

atividade dos receptores de estrogênio (RE) pela 

competição ou pela diminuição da produção do hormônio 

estrogênio (PATEL; BIHANI, 2018). No entanto, a 

literatura aponta alguns mecanismos de resistência que 

podem ser desenvolvidos em pacientes ao tratamento 

endócrino, além de alguns efeitos colaterais associados a 

terapia (BAI et al., 2020; ALI et al., 2017). Portanto, a 

não aderência ao tratamento associado à resistência do 

paciente, aponta a necessidade de trabalhar novas 

abordagens terapêuticas. 

Nos estágios iniciais do processo de descoberta 

de fármacos, muita atenção é dada na identificação e 

otimização de moléculas capazes de representar novas 

entidades químicas com potencial de desenvolvimento 

clínico (GUIDO; ANDRICOPULO; OLIVA, 2010). 

Nessa etapa são aplicados estudos computacionais de 

modelação in silico que possuem um papel chave na 

predição de propriedades toxicológicas (DRWAL et al., 

2014), farmacocinéticas (DAINA; MICHIELIN; ZOETE, 

2017) e farmacodinâmicas (SINGH et al., 2014) com a 

finalidade de selecionar moléculas candidatas para serem 

testadas em estudos in vitro e in vivo. 

Portanto, com o propósito de contribuir para o 

conhecimento de espécies medicinais do Cerrado e 

compostos ativos associados a atividade antitumoral, este 

estudo tem por objetivo realizar um screening virtual de 

compostos ativos encontrados na espécie Hancornia 

speciosa para avaliar in silico o potencial efeito 

antineoplásico no tratamento do câncer de mama. 

 

MATERIAIS E MÉTODOS 

 

Levantamento bibliográfico dos compostos ativos 

 

A busca na literatura foi realizada com a 

finalidade de encontrar compostos químicos que tenham 

sido identificados em vários ensaios experimentais com 

as folhas de H. speciosa. As bases de dados consultadas 

foram: Sciencedirect e Pubmed. Os descritores utilizados 

foram: Hancornia speciosa AND compounds AND 

leaves. Não houve restrição de data na busca. Neste 

estudo, foram analisados apenas os artigos que 

identificaram compostos nas folhas da espécie, 

publicados nos idiomas português e inglês e os artigos 

que não utilizaram o material vegetal em questão, não 

foram incluídos na pesquisa. 

 

Triagem in silico 

 

A experimentação computacional, denominada 

análise in silico, possibilita construir e simular sistemas 

voltados para a predição de propriedades e 

comportamentos biológicos de diversas moléculas 

(SANTANA et al., 2018). Os métodos computacionais 

foram aplicados neste estudo para identificar parâmetros 

farmacocinéticos, antineoplásicos e toxicológicos dos 

compostos químicos da H. speciosa. 
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A avaliação in silico da atividade 

farmacocinética dos compostos foi realizada no 

SwissADME (last update) um servidor utilizado para 

avaliar comportamentos farmacocinéticos de 

biomoléculas. Disponível no link: 

http://www.swissadme.ch. Os parâmetros avaliados 

foram: a classificação de druglikeness, conforme as 

regras de Lipinski, e o comportamento de absorção dos 

compostos pelo trato gastrointestinal (TGI) (DAINA; 

MICHIELIN; ZOETE, 2017). 

A identificação do potencial antineoplásico foi 

simulada no Pass online (Way2drugs) 

(http://.pharmaexpert.ru/passonline/). O Pass online é um 

servidor que gera o valor de probabilidade para diversas 

atividades biológicas de compostos químicos, em que 

duas pontuações são geradas, com base na fórmula 

química do composto avaliado, sendo: PA "probabilidade 

do composto ser ativo" e PI "probabilidade de ser 

inativo" para a atividade estimada (JAIRAJPURI et al., 

2021). Durante a triagem, os compostos foram avaliados 

quanto à probabilidade de apresentar atividade 

antineoplásica. Foram selecionados aqueles com valor de 

Pa superior a 0,7, pois, de acordo com o Pass online, 

quanto maior o valor de Pa, maior a possibilidade do 

composto exibir a atividade biológica em questão 

(JAIRAJPURI et al., 2021).  

Os parâmetros de toxicidade dos compostos 

foram avaliados pelo Protox Prediction (https://tox-

new.charite.de/protox_II/) pela a verificação do valor de 

dose letal media (DL50) em mg/kq de peso corporal, um 

parâmetro que avalia a quantidade de uma substância que 

em uma única dose pode causar a morte de 50% da 

população testada (ADAMSON et al., 2016). As classes 

de toxicidade determinadas de acordo com o valor de 

DL50 também foram avaliadas (BANERJEE et al., 2018; 

DRWAL et al., 2014). Foi avaliado também os potenciais 

indicadores de toxicidade em órgãos (como 

hepatotoxicidade), endpoints ou indicadores de 

toxicidade (como carcinogencidade, mutagenecidade 

citotoxicidade e imunotoxicidade) e vias de toxicidade 

(BANERJEE et al., 2018).  

O servidor Swiss Target Prediciton 

(http://www.swisstargetprediction.ch/) que visa prever os 

alvos proteicos mais prováveis de pequenas moléculas, 

foi utilizado para a identificação de potenciais alvos 

moleculares associados ao desenvolvimento do câncer de 

mama (DAINA; MICHIELIN; ZOETE, 2019). 

 

Docking molecular 

 

O docking molecular é utilizado no 

descobrimento de fármacos por simular um perfil de 

interação entre o ligante estudado e o sítio do receptor 

ativo (TOMAZI et al., 2021).  Para a busca do ligante 

estudado foi consultado o servidor Pubchem. A base de 

dados Protein Data Bank (PDB) foi utilizado para 

carregamento do receptor selecionado via Swiss Target 

Predicition 

Para realização do estudo interação docking 

molecular, foi utilizado o software GOLD 5.3.0 

associado à interface gráfica Hermes 1.7.0. O redocking 

foi realizado para validação do modelo da estrutura 

selecionada no PDB com seu ligante co-cristalizado 

conforme protoloco descrito por Batista et al. (2022). O 

objetivo do redocking é calcular o “Root Mean Square 

Deviation” ou desvio médio quadrático (RMSD), para 

validação do modelo, os valores de RMSD devem ser 

inferiores a 2 Å (VERDONK et al., 2003). A função 

ChemPLP foi empregada para geração dos modelos de 

redocking e docking (RANA et al., 2020). A imagem 

apresentando as interações em 2D e 3D foram geradas no 

software Discovery Studio 3.5 Visualizer e PyMOL. 

 

RESULTADOS E DISCUSSÃO 

 

Na busca realizada nas bases de dados, foram 

encontrados no total 37 compostos do metabolismo 

secundário identificados nas folhas de H. speciosa, entre 

ácidos fenólicos, taninos e flavonoides como rutina, 

kaempferol e quercetina. Na triagem virtual no Pass 

online para avaliar potenciais atividades in silico 

antineoplásica e anticancerígenas foi verificado que 18 

compostos apresentaram essas atividades.  

Na avaliação dos parâmetros farmacocinéticos no 

SwissADME, foi observado que dos 18 compostos, 6 

foram classificados como druglikeness e não 

apresentaram nenhuma violação conforme a regra de 

Lipinski e foram classificados com alta absorção pelo 

trato gastrointestinal (TGI), sendo os compostos 

eriodictiol, quercetina, luteolina, apigenina, kaempferol e 

espatulenol (Tabela 1). 
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Tabela 1. Resultado das análises in silico dos biocompostos ativos de Hancornia speciosa GOMES. 

Compostos 

selecionados 

Peso molecular 

(Da) 
LogP LAH LDH druglikeness PA PI Parâmetros de toxicidade 

Eriodictiol 288.3 0.16 6 4 
Sim, 0 

violações 
0,763 0,017 

Carcino, REα, ER-LBD, MMP - 

DL50: 2000 mg/kg (Classe IV) 

Quercetina 302.2 -0.56 7 5 
Sim, 0 

violações 
0,797 0,012 

Carcino, mutagen, AhR, REα, 

ER-LBD, MMP - DL50: 159 

mg/kg (Classe III) 

Luteolina 286.2 -0.03 6 4 
Sim, 0 

violações 
0,783 0,014 

Carcino, mutagen, AhR, Reα, 

ER-LBD, MMP - DL50: 3919 

mg/kg (Classe V) 

Apigenina 270.2 0.52 5 3 
Sim, 0 

violações 
0,774 0,015 

AhR, aromatase, RE alfa, ER-

LBD, PPAR-Gamma, MMP, 

fosfoproteína (Tumor Supressor) 

p53, ATAD5 - DL50: 2500 mg/kg 

(Classe V) 

Kaempferol 286.2 -0.03 6 4 
Sim, 0 

violações 
0,791 0,013 

AhR, aromatase, RE alfa, ER-

LBD, MMP - DL50: 3919 mg/kg 

(Classe V) 

Espatulenol 220.4 3.67 1 1 
Sim, 0 

violações 
0,753 0,018 

Nenhuma. DL50: 3900 mg/kg 

(Classe V) 

Legenda: LogP: Coeficiente de partição; LAH: Ligações aceitadores de hidrogênio; LDH: Ligantes doadores de hidrogênio; Pa: Probabilidade 

ativa; Pi: Probabilidade inativa; Carcino: carcinogenecidade; mutagen: mutagenecidade; Ahr: receptor de hidrocarboneto arilo; RE: receptor alfa 

de estrogênio; ER-LBD: sítio de domínio de ligação do receptor de estrogênio; PPAR-Gamma: receptor gama ativado de proliferador de 

peroxisoma; MMP: potencial de membrana mitocondrial; ATAD5: família ATPase AAA com a proteína 5; DL50: Dose letal. 

O termo druglikeness surgiu de um conceito 

verificado em experimentos que relacionaram a 

biodisponibilidade oral com propriedades físico-químicas 

de moléculas, e assim verificar quais parâmetros uma 

molécula deve atender para ser classificada como 

semelhante (DAINA; MICHIELIN; ZOETE, 2017). Um 

dos parâmetros físico-químicos criados a partir dessas 

avaliações foram a regra dos 5 (cinco) ou regras de 

Lipinski, no qual um composto para ser considerado 

druglikeness não pode apresentar mais de 5 ligações 

químicas doadoras de hidrogênio (LDH), não apresentar 

mais de 10 ligações aceitadoras de hidrogênio (LAH), 

peso molecular inferior a 500 Daltons (Da) e coeficiente 

de partição (LogP) inferior a 5 (LIPINSKI et al., 2012).  

A biodisponibilidade oral é a fração da dose que 

atinge a corrente sanguínea após a administração oral e é 

um critério-chave para o desenvolvimento de 

medicamentos (DAINA; ZOETE, 2016). Apesar de ser 

uma condição multifatorial, a biodisponibilidade oral de 

um composto também é impulsionada pela absorção no 

TGI (DAINA; ZOETE, 2016). A verificação da absorção 

no TGI é um parâmetro importante para avaliação de 

compostos no desenvolvimento de medicamentos que 

possam ser administrados por via oral, a via mais 

utilizada e comercialmente disponível, seja na forma 

sólida como a maioria utilizada, ou na forma aquosa ou 

em elixir (LOPES; CHAVES; JORGE, 2006). 

Além da investigação da biodisponibilidade oral 

a avaliação do perfil toxicológico de um composto ativo 

é igualmente relevante, visto que cerca de 20% de falhas 

no desenvolvimento tardio de fármacos são causados por 

ocorrências de toxicidade (DRAWL et al., 2014). No 

resultado dos parâmetros de toxicidade, foram 

apresentados: a) o composto quercetina com valor de 
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DL50: 159 mg/kg, sendo classificado como classe III, b) o 

eriodictiol com valor de DL50: 2000 mg/kg de classe IV; 

c) os compostos apigenina (DL50: 2500 mg/kg); 

espatulenol (DL50: 3900 mg/kg); luteolina (DL50: 3919 

mg/kg); e o composto kaempferol (DL50: 3919 mg/kg) de 

classe V (BANERJEE et al., 2018). De acordo com o 

Sistema Globalmente Harmonizado de Classificação e 

Rotulagem de Produtos Químicos (GHS, por sua sigla em 

inglês) (UN, 2021a), a toxicidade aguda oral de um 

composto de classe III é classificado como tóxico se 

ingerido, um composto de classe IV é considerado 

perigoso se ingerido e classe V pode ser considerado 

perigoso se ingerido, por isso devem ser utilizados com 

cautela.  

Diversos agentes antitumorais são eficientes no 

tratamento do câncer, no entanto, devem ser utilizados 

com extrema cautela devido à sua elevada toxicidade e 

estreita janela terapêutica, o que os tornam potenciais 

causadores de efeitos adversos (VISACRI et al., 2014). 

Portanto, na busca de moléculas com potencias efeitos 

terapêuticos no desenvolvimento de medicamentos 

apresentar uma atividade biológica elevada com uma 

baixa toxicidade são características ideias (DAINA; 

MICHIELIN; ZOETE, 2017).  

Para identificação de compostos com elevada 

atividade biológica, no Pass online os 6 compostos foram 

avaliados para identificar a probabilidade de apresentar 

efeito antineoplásico. Dos compsotos avaliados a 

quercetina apresentou maior atividade (Pa: 0,797). A 

quercetina (3,3’,4’,5,7-penta-hidroxiflavona) é um 

composto pertencente a classe dos flavonoides, que são 

compostos, biossintetizados a partir da via dos 

fenilpropanóides e constituem uma importante classe de 

compostos polifenólicos presentes entre os metabólitos 

secundários de vegetais (SIMOES et al., 2016). Em 

estudos antitumorais in vitro e em modelos animais os 

flavonoides tem demonstrado potencial atividade, 

principalmente compostos da classe das chalconas, 

flavanonas, flavanóis, flavonas, flavonóis e isoflavonas 

(SIMÕES et al., 2016). A quercetina é presente em 

abundância na forma de glicosídeo em uma variedade de 

plantas, frutas e vegetais, adicionado a alimentos 

funcionais como suplemento dietético comercial e que 

pode desempenhar um papel importante na prevenção ou 

tratamento de doenças como o câncer (TANG et al., 

2020).  

 Um dos alvos moleculares verificados no Swiss 

Target Prediction que apresenta potencial interação com 

a quercetina é a enzima 17 beta-desidrogenase humana 

tipo 1 (17β-HSD 1).  Essa enzima catalisa a conversão da 

isoformas do estrogênio: estrona (E1) em estradiol (E2) 

(etapa final da biossíntese do estrogênio), dependente da 

nicotinamida adenina dinucleotídeo fosfato (NADPH), 

um co-fator que proporciona efeitos antioxidantes 

celulares e reações anabolizantes (KRUCHTEN et al., 

2009). O estrogênio é um hormônio que em mulheres é 

responsável pela maturação das mamas (XIANG et al., 

2018). No entanto em células tumorais, estes hormônios 

podem aumentar a proliferação celular devido a ligação 

com os receptores de estrogênio (RE) que são expressos 

em aproximadamente 80% das células tumorais de mama 

(DESANTIS et al., 2019). Devido ao papel do E2 no 

câncer de mama, enzimas envolvidas na biossíntese do 

E2, como a 17β-HSD 1, são alvos importantes para a 

terapia do câncer de mama, principalmente em tumores 

dependentes de estrogênio, além do fato de não existir, 

atualmente, inibidores desta enzima no tratamento do 

câncer de mama (POIRIER et al., 2021).  

 

Simulação da interação da enzima com o ligante – 

docking molecular 

 
A estrutura da enzima 17β-HSD 1 simulada no 

PDB é identificada como ID: 3HB5 

(https://www.rcsb.org/structure/3HB5), obtida pelo 

método de difração de raio-X, com resolução de 2 Å 

associada ao ligante co-cristalizado, inibidor E2B e o co-

fator NADP+ (MAZUMDAR et al., 2009). A 

representação em 3D da proteína (em azul) e dos ligantes 

(em amarelo) foram apresentadas na Figura 1. 
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Figura 1. Representação 3D da enzima 17β-HSD 1 obtida no PDB (ID: 3HB5) com a o ligante co-cristalizado (E2B) e o co-fator 

NADP+ (estruturas em amarelo). 

 

Fonte: Protein Data Bank. 

Para iniciar o processo, foi realizado previamente 

o redocking para validação do modelo de docking 

referente a estrutura da enzima obtida no PDB. O 

processo de validação foi realizado a partir da consulta 

das coordenadas XYZ do ligante co-cristalizado ligado a 

estrutura da enzima (BATISTA et al., 2020). Ao final do 

processo, o programa foi colocado para executar as poses 

na função ChemPLP, para o cálculo de RMSD, cujo 

resultado para as poses fora menor que 1 Å, portanto, o 

modelo foi validado para a próxima etapa (Figura 2). 

 

 
Figura 2. Representação do resultado do redocking demostrando as melhores poses (verde) para o ligante co-cristalizado E2B 

(amarelo). 

 

 

Fonte: GOLD 5.3.0

No acoplamento molecular, a pontuação de 

afinidade da quercetina com o sítio ativo da enzima 17β-

HSD 1 na função ChemPLP foi 70.30, esse resultado 

representa a configuração mais bem classificada 

encontrada, no qual foi representada na figura 3. Na 

inspeção visual dos resultados do docking molecular, é 

observado ligações convencionais de hidrogênio da 

quercetina com os aminoácidos His221 (histidina), 

Ser142 (serina), Ser222, Glu144 (glutamato), Glu282, 

Gly144 (glicina), Gly186, tirosina (Tyr218), Cys185 

(cisteína) (Figura). Interações hidrofóbicas também 

foram identificadas com os resíduos de aminoácidos 

Val225 (valina), Leu149 (leucina) e Pro187 (prolina) do 

tipo pi-alkyl (Figura 3). 
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Figura 3. Representação 2D (a) e 3D (b) das interações da quercetina com a 17β-HSD 1. 

 

(a) (b) 

 

 

 

Fonte: Discovery Studio Visualizer (a) e PyMol (b) 

 

A quercetina também interage por meio de 

ligações de hidrogênio com resíduos Tyr155 com a 17β-

HSD 1 e por ligações hidrofóbicas com resíduos Leu149, 

Pro187, Gly186 e Val225 (Figura 3), assim como o 

substrato natura E1 da enzima (LI et al., 2019). Estudos 

de interação molecular também sugerem que a ligação de 

hidrogênio com o resíduo His221 possui um papel 

importante na ligação do substrato a enzima, assim como 

a interação observada neste estudo (Figura 3). No estudo 

de Li et al. (2019) sobre o mecanismo de inibição do 

substrato E1 pela interação de estruturas cristalinas da 

17β-hidroxiesteróide desidrogenase humana tipo 1 

complexada com estrona e NADP+, a interação com o 

resíduo His221 foi o principal aminoácido responsável 

pela reorganização e estabilização da estrona ligado 

reversamente a estrutura, propondo que a inibição da 

17β-HSD 1 pela formação de um complexo “dead-end” 

ou do inglês “sem saída”. A estrutura cristalina da 

enzima complexada com o estradiol também revela que a 

His221 está também envolvida na ligação específica do 

esteróide (MAZZA et al., 1998).  

A potencial interação da quercetina com a 

enzima 17β-HSD 1 pode estar associado ao fato deste 

composto ser um fitoestrogênio. Os fitoestrogênios são 

compostos classificados como: flavonóis como a 

quercetina e o kaempferol, flavononas, isoflavonas, 

coumestanos e lignanos (SCHUSTER et al., 2008). Os 

fitoestrogênios apresentam características estruturais 

similares a hormônios estrogênicos, como o 17 b-

oestradiol (E2) e que têm sido associados como possíveis 

moduladores seletivos dos REs, principalmente com a 

isoforma RE-beta (REβ), um exemplo notável é a 

genisteina que se liga a esse receptor com muito mais 

afinidade do que ao Era, porém, podendo exercer efeitos 

anti-estrogênicos ou pro-estrogênicos (PONS et al., 

2019). No câncer de mama, o uso de isoflavonas desde a 

adolescência está associado a um risco reduzido de 

câncer em comparação com a terapia de reposição 

hormonal, que pode aumentar o risco em mulheres na 

menopausa (LEE et al., 2009). No presente estudo a 

quercetina apresentou interação com a enzima 17HSD1 

conversora de E1 em E2, com interações semelhantes as 

interações encontradas com seu substrato natural, 

indicando uma possibilidade de ligação por 

competitividade ou pela inibição da atividade enzimática 

pela formação de complexo dead-end. 
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CONCLUSÃO 

 
Este estudo sumarizou que diversos compostos 

metabólitos podem ser identificados na H. speciosa, 

como ácidos fenólicos, flavonoides e taninos. Os 

resultados in silico encontrados podem abrir perspectivas 

sobre estudos relacionados a atividade antitumoral de 

compostos fitoquímicos em potencial identificados em 

extratos da espécie H. speciosa. Este estudo destaca 

também a enzima 17β-HSD 1, que catalisa a biossíntese 

de estradiol, como potencial alvo biológico em futuros 

estudos no desenvolvimento de inibidores enzimáticos 

que possam atuar na terapia do câncer de mama 

hormônio dependente. Ressalta-se que dentre os 

compostos avaliados pelo processo de docking 

molecular, a quercetina, da classe dos flavonoides, 

apresentou interação com a enzima 17β-HSD 1, 

indicando potencial efeito inibitório. 
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