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Tuberculose (TB) é uma doença 

bacteriológica infectocontagiosa. O principal 

patógeno causador da TB é o Mycobacterium 

tuberculosis. De acordo com a Organização 

Mundial de Saúde (OMS), um terço da 

população mundial está infectada pelo bacilo. 

Um dos principais problemas encontrados 

frente a TB é o surgimento de cepas 

resistentes aos principais fármacos utilizados. 

Sendo assim, se faz necessária a busca 

constante por novos alvos moleculares no 

bacilo, que possam ser utilizados como 

estratégia para o tratamento da TB. Neste 

sentido, estudos recentes têm apontado a 

arilamina N-acetiltransferase (NAT) como um 

novo alvo para o tratamento da tuberculose.  

Investigar as bases moleculares envolvidas  no 

reconhecimento de substratos e inibidores pela 

NAT de M. tuberuclosis (TBNAT). Contribuir 

para o desenvolvimento de novos fármacos 

anti-TB. 
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Figura 1. Representação da estrutura molecular do  cofator acetil-Coenzima A. 

Figura 2. 

Estrutura 

molecular da 

isoniazida 

(INH).  

Figura 3. Estrutura 

molecular do ácido 3-

amino-4-

hidróxibenzóico 

(3A4HBZ).  
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Figura 4. Gráfico de RMSD das simulações por DM da NAT 

bacteriana complexada com AcCoA. 

Figura 5. Gráfico de RMSD das simulações por DM da NAT 

bacteriana bacteriana sem o cofator AcCoA. 

Figura 6. Representação das estruturas das TBNATs obtidas ao final das simulações (coloridas de acordo com gráfico de RMSD). 

Figura 7. Análise visual para NAT livre + INH. Figura 8. Análise visual para NAT complexada + INH. Figura 9. Análise visual para NAT livre + 3A4HBZ. 
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Figura 10. Análise virtual para NAT livre + 

INH com ligações de hidrogênio e 

interações hidrofóbicas. 

Figura 11. Análise virtual para NAT 

complexada + INH com ligações de 

hidrogênio e interações hidrofóbicas. 

Figura 12. Análise virtual para NAT livre + 

3A4HBZ com ligações de hidrogênio e 

interações hidrofóbicas. 

O desvio quadrático médio (RMSD) das posições atômicas mostrou que as simulações sem 

o cofator foram mais estáveis que as simulações com o cofator, atingindo convergência 

estrutural mais rapidamente. Os complexos gerados pela docagem mostraram formas de 

ligação compatíveis com o esperado. Estes, serão simulados submetidos a novas 

simulações por DM com objetivo de validar as interações observadas.Posteriormente, serão 

realizados estudos de triagem virtual de ligantes visando selecionar inibidores da TBNAT 
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