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Introducéo: As Infecgcdes Relacionadas a Assisténcia a Saude (IRAS) sao
infecgcdes adquiridas apds intervengdes de saude, causando elevado impacto
econdmico. Fatores de disseminacgao incluem higienizagao inadequada das
maos e uso incorreto de antibidticos. Colistina ou polimixina E € um antibidtico
que atua a nivel de membranas celular, desequilibrando ions presentes, levando
a ruptura da membrana e morte bacteriana. Devido a toxicidade, deixou de ser
usado, mas apds o surgimento de bactérias resistentes, a colistina virou ultimo
recurso. Em 2015, cientistas chineses descobriram o gene plasmidial mcr-1,
que confere resisténcia a colistina. O orégano é conhecido majoritariamente por
seu uso culinario, mas possui propriedades antimicrobianas. A simulagao de
docking molecular permite que os cientistas investiguem como diferentes
moléculas se ligam as proteinas e como suas estruturas tridimensionais
interagem. Obijetivo: Verificar a capacidade de inibi¢ao in silico do gene mcr—1
com os compostos carvacrol e timol. Métodos: O alvo escolhido para os testes
de docking molecular foi o dominio catalitico da proteina MCR-1 de E. coli
(Cdédigo PDB: 5GOQV) e os ligantes carvacrol (ID 10364) e timol (ID 65565) foram
obtidos do PubChem. O software AutoDock Vina avaliou a afinidade entre
proteina e ligante, enquanto o Discovery Studio 2021 visualizou a interagdo com
residuos proteicos. Resultado: Foi revelado afinidade de ligagao de -7,25
kcal/mol e eficacia de interagao de -0,22 do timol, ja o carvacrol teve afinidade
de ligacao de -6,06 kcal/mol e eficiéncia de ligacao -0,55. Os dois compostos
obtiveram alta afinidade e interagcdo com o residuo THR 107, o sitio ativo da
proteina. O resultado alinha-se com Lagha e colaboradores (2019) que testaram
diversos 6leos essenciais e suas atividades antimicrobianas, onde o 6leo de
orégano teve um dos maiores desempenhos antibacterianos. Trindade e
colaboradores (2023) testaram a capacidade antibacteriana de diversos
compostos naturais, onde a curcumina teve a melhor interagcdo com o residuo
THR 107. Conclusao: Enfrentar microrganismos bacterianos de alta resisténcia
constitui um desafio significativo no ambito da saude publica. A utilizagao de
simulagdes computacionais desempenha um papel crucial para complementar
os estudos in vitro. A continua exploragao da propriedade antimicrobiana do
orégano pode resultar no desenvolvimento de tratamentos alternativos contra
microrganismos resistentes a antimicrobianos.



