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CARACTERIZACAO DA MOLECULA VARFARINA USADA NO TRATAMENTO DA
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O principio ativo Varfarina, € um anticoagulante que atua inibindo os fatores de coagulacdo e pode ser
usada no tratamento da trombose e, a0 mesmo tempo, evitar a ocorréncia de sangramento espontaneo.
Mediante a importancia bioldgica da Varfarina, utilizamos um software, Arguslab®, para fazer a
caracterizacdo da matéria, como etapa necesséria para futuros estudos de modificagdo estrutural, com
intuito de otimizar a agdo deste medicamento, e futuramente a descoberta de novo farmaco com mesmas
propriedades benéficas. A estrutura da substancia Varfarina foi obtida no repositério
ChemSpider(http://www.chemspider.com/). Foram realizados os calculos semi-empirico e obtidos as
coordenadas atdmicas da molécula, Mapa de potencial eletrostatico (MEP) e Orbitais moleculares de
fronteira paraa Varfarina no software Arguslab. O estudo in silico da otimizagdo do farmaco Varfarina teve
como base o principio de minimizacdo de energia onde foi possivel obter uma conformacdo de potencial
energético igual a -90708.2011 kcal/mol. Os dados obtidos neste estudo poderdo, posteriormente, ser
utilizados em estudos futuros de analise estrutural e conformacional.
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