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Resumo: Os terpenos, também conhecidos como terpenoides ou isoprendides compreendem a
mais extensa e importante classe de substancias derivadas de plantas, fungos e organismos
marinhos, sendo conhecidos e utilizados pelas suas propriedades farmacologicas como anti-
inflamatdrios, antinociceptivos, anticolinesterasicos, dentre outros. Os sesquiterpenos sdo uma
subclassificacdo desta classe, e dentre eles estd o a-bisabolol. O objetivo deste trabalho foi
avaliar in silico as propriedades farmacoldgicas do a-bisabolol relacionadas com a
odontologia. Utilizou-se o software PASS online para avaliar o potencial biologico da
molécula de o-bisabolol e tais informacBes quimicas foram obtidas no  site
http//www.chemspider.com/. O a-bisabolol apresentou uma elevada probabilidade de ser
ativo para acdo anti-inflamatoria, antitrombdtica, antibacteriana, antifingica, antisséptica e
antioxidante.
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1 INTRODUCAO
Os terpenos, também conhecidos como terpendides ou isoprendides compreendem a

mais extensa e importante classe de substancias derivadas de plantas, fungos e organismos
marinhos. Essa classe secundaria deriva-se do Mevalonato e Isopentilino Pirofosfato
compostos preponderantes e responsaveis pela volatilidade das plantas aromaticas
(NIEDERBACHER 2015). Os terpenos sdo classificados de acordo com a sua unidade de
isopreno em: monoterpeno, diterpeno, triterpeno e sesquiterpeno, sendo 0s monoterpenos e 0s
sesquiterpenos 0s constituintes de maior abundancia (MURAKAMI et al., 2004).

Os terpenos sdo conhecidos e utilizados nas indUstrias quimica e farmacéutica. Além
da sua utilizagdo na indUstria quimica e cosmética, estudos recentes tem demonstrado que 0S
sesquiterpenos  possuem atividade antimicrobiana, inseticida, antioxidante, anti-infecciosa,
anti-inflamatdria, anticolinesterase e antitumoral (MURAKAMI et al, 2004; SANTOS et al,
2015; MAURYA et al.,2014; FRIKECHE et al, 2015;
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ROCHA et al, 2015). Os sesquiterpenos sdao compostos encontrados normalmente nos 6leos
essenciais de varias plantas aromaticas, formado por trés unidades de isopreno contendo, cada
uma, um esqueleto com cinco carbonos (BREITMAIER, 2006).

O a-bisabolol é um sesquiterpeno, monociclico, lipofilico e de baixo peso molecular,
volatil da classe dos bisabolanos. Sua principal fonte de extracdo é a partir da destilacdo direta
do Oleo essencial da Matricaria chamomilla, sendo o mais utilizado comercialmente e que
pode conter ate 50% de o-bisabolol (BRUNKE et al, 1985), entretanto podendo ser
encontrado também nas espécies dos géneros vegetais Peperomia e Vanillosmopsis
(REYNOLDS, 1996; VICHENEWSKI, et al., 1989; de LIRA et al.,, 2009 apoud FERNADES,
2015) . Estudos realizados recentemente tém comprovado suas propriedades farmacoldgicas
anti-inflamatérias,  gastroprotetora,  antinociceptiva  (ROCHA, 2009), neuroprotetora
(FERNANDES; ANDRADE, 2015), antifungica (ROCHA et al, 2015), e anti humoral
(LIANG et al.,2014).

O objetivo deste trabalho foi avaliar in silico as propriedades farmacolégicas do o-

bisabolol relacionadas com a odontologia.

2 METODOLOGIA

Para a realizacdo dos estudos in silico, todas as informagdes quimicas (estrutura
quimica da molécula, massa molecular, polaridade, CAS-number) do terpeno utilizado (o-
bisabolol) foram obtidas no site http//www.chemspider.conV. A Previsdo do espectro de
atividade para substancias (PASS) online € um software projetado para avaliar o potencial
bioldgico geral de uma molécula organica in silico sobre o organismo humano, onde fornece
previsdes simultneas de muitos tipos de atividades bioldgicas com base na estrutura dos
COmpostos organicos.

O espectro de atividade biologica de um composto quimico é o conjunto de diferentes
tipos de atividade biologica, que refletem os resultados de interacdo do composto com varias
entidades biologicas. Pass online d& varias facetas da agdo biologica de um composto,
obtendo os indices Pa (probabilidade " de ser ativo™) e Pi (probabilidade 'de ser inativo")
estimando a categorizacdo de um composto potencial em ser pertencente a subclasse de

compostos ativos ou inativos, respectivamente (SRINIVAS etal., 2014).

3 RESULTADOS E DISCUSSAO
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Os terpenos sdo derivados do metabolismo secundario das plantas. Dentro dessa
classificacdo estdo os sesquiterpernos caracterizados por serem formados por trés unidades de
isopreno contendo, cada uma, um esqueleto com cinco carbonos ((BREITMAIER, 2006) e
possuindo uma série de propriedades biologicas que incluem seu potencial anticancerigeno,
anti-inflamatério e antioxidante (SANTOS et al, 2015; MAURYA et al.,2014; FRIKECHE et
al, 2015). Os resultados obtidos acerca da probabilidade do a-bisabolol ser ativo quanto a

atividade farmacologica estdo na tabela abaixo:

Atividade Farmacologica Probabilidade “de ser Ativo” Probabilidade “de ser
(Pa) Inativo™  (Pi)
Antibacteriana 0,450 0,022
Antifngica 0.520 0.027
Antisséptica 0,304 0.035
Anti-inflamatoria 0,748 0,010
Antitrombotica 0,726 0,006
Antioxidante 0,310 0,021

Lima Jr. & Dimenstein (2006) ressaltam que o programa de Plantas Medicinais e
Fitoterapicos da Politica Nacional de Praticas Integrativas e Complementares do SUS tenta
estimular os profissionais da area de salde bucal a adocdo de praticas terapéuticas utilizando
plantas medicinais, orientando a populagdo sobre a utilizacdo dessas substancias, seus efeitos,
contraindicacdes e riscos (LIMA, JR E DIMESNTEIN, 2006).

O estudo in silico demonstrou que o0 o-bisabolol tem um importante efeito
antibacteriano, antifingico, antisséptico, anti-inflamatdrio, antitrombético e  antioxidante
comprovado pela sua ‘“Probabilidade de ser ativo” ser mais elevada que a “Probabilidade de
ser inativo”. Tais resultados corroboram com estudos de ambito odontoldgico, confirmando
gque 0 a-bisabolol, presente em varias plantas aromaticas, tem apresentado efeitos cicatrizante,
anti-inflamatério, sedativo e antimicrobiano. Lins (2013) avaliou clinicamente o efeito de
bochechos a base de extratos das plantas medicinais, aroeira (Schinus terebinthifolius) e
camomila (Matricaria recutita L.), sobre o controle da placa bacteriana e o tratamento da
gengivite. Obtiveram como principais resultados acerca da Matricaria recutita, que apresenta
a-bisabolol como um de seus componentes, uma reducdo do quadro de inflamacdo gengival,

sendo este 0 que obteve maior reducdo de placa
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bacteriana (LINS, 2013) comprovando a probabilidade de ser ativa a acdo anti-inflamatéria e
antisséptica do a-bisabolol, presente no extrato de Matricaria, entrando em consonancia com
os resultados obtidos nesse estudo.

Corroborando com os resultados positivos acerca efeito antibacteriano do a-bisabolol,
estdo os estudos de Albuquerque (2010) cuja pesquisa objetivou a avaliagdo comparativa da
atividade antimicrobiana in vitro dos extratos da flor da Matricaria recutita Linn. e da folha
da Lippia sidoides Cham. associadas sobre microrganismos do biofilme dental, com a
Clorexidina 0,12%. Como resultados, obtiveram que 0s extratos da Matricaria recutita Linn,
que trazem em sua composicdo 0 o-bisabolol, e Lippia sidoides Cham quando associados
apresentaram potencial atividade antimicrobiana in vitro, sobre as linhagens de Streptococcus
mutans, Streptococcus mitis, Streptococcus sanguinis, Streptococcus sobrinus e Lactobacillus
casei (ALBUQUERQUE et al, 2010).

Acerca da probabilidade de ser ativo para as acOes antioxidante e antifingica estdo 0s
estudos de Duarte et al (2011) e Bezerra (2009). O primeiro autor realizou um estudo, in vivo,
com uma amostra de 36 ratos e objetivou avaliar o efeito da camomila, principal fonte de o-
bisabolol, sobre a cicatrizacdo de Ulceras que foram induzidas nas linguas de ratos limitadas a
mucosa. A amostra foi dividida em dois grupos: G1 tratamento e G2 controle. O grupo
tratamento recebeu aplicacdes de 12 em 12 horas de 0,02mL de extrato de camomila a 10%
enquanto que o0 grupo controle ndo recebeu nenhum tratamento. Como resultados, foi
constatado que a camomila apresentou melhores resultados em relacdo a epitelizacdo e
percentual de fibras colagenas apds 10 dias. Entretanto, ndo foram verificadas influéncias no
grau da inflamacdo e tamanho da ferida (DUARTE et al, 2011). O segundo autor avaliou a
atividade antibacteriana e gastroprotetora do a-bisabolol e seus possiveis mecanismos de
acdo. Obtiveram como resultados, acerca de sua probabilidade de ser ativo para sua agédo
antifingica, que houve principalmente a inibicdo de crescimento de S. aureus e C. albicans.
Esse resultado foi associado ao estudo de Pauli (2003) que relaciona a atividade antifiingica
do o-bisabolol a sua capacidade de reagir como um inibidor seletivo do ergosterol (PAULI,
2003 apoud BEZERRA et al, 2009).

Desta forma, pode-se presumir que estudos com plantas que apresentam na sua
composicdo o a-bisabolol tem uma chance maior de se apresentarem como potentes agentes
anti-inflamatérios, antibacterianos, antifingicos, antissépticos e antioxidantes, confirmando os

resultados apresentados no presente estudo.
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4 CONCLUSAO

O o-bisabolol tem demonstrado um grande potencial e eficacia como agente anti-
inflamatdrio,  antitrombdtico,  antibacteriano,  antifingico,  antisséptico e  antioxidante
observavel tanto em estudos in silico, quanto in vitro e in vivo. Tal substancia amplamente
conhecida e utilizada através de plantas que o trazem em sua composicdo vem tendo
resultados positivos e animadores para o tratamento das mais diversas afecgdes que acometem
a saude da populacdo, tanto em &mbito geral quanto bucal, sendo utilizada o-bisabolol. No
entanto, apesar da probabilidade de ser ativo do o-bisabolol ser elevada para sua acdo e
aplicacdo na odontologia, estudos nessa area ainda sdo escassos, revelando a importancia de

se intensificar a pesquisa nesse assunto.
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