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Resumo: O receptor µ-opióide (MOR) faz parte do grupo de proteínas 

receptoras existentes nas membranas celulares dos mamíferos, e tem como 

função principal a percepção da dor. Esse receptor é o principal alvo da morfina 

e de fármacos derivados do ópio. O mesmo é conhecido por estar relacionado 

à ativação de duas vias de sinalização, sendo uma associada à analgesia 

(regulação normal da sensação de dor), e a outra é associada a efeitos 

indesejáveis (depressão respiratória, constipação, dependência, sedação, etc.). 

Existem ligantes que são capazes de ativar uma via de sinalização em 

detrimento da outra, porém os mecanismos envolvidos nesta diferença ainda 

são desconhecidos. Utilizando um modelo computacional, é possível traçar 

estratégias para identificar as características estruturais que levam um ligante a 

ativar determinada via de sinalização do receptor. Este projeto tem o intuito de 

analisar trajetórias de dinâmica molecular realizadas com o sistema MOR-

ligante utilizando análise de componentes principais (PCA). Este é um método 

de análise estatístico que tem por finalidade principal a redução da 

dimensionalidade de dados, a fim de facilitar seu estudo e interpretação. 

Trajetórias de dinâmica molecular dos sistemas MOR-ligante, sendo os ligantes 

morfina (agonista prototípico), naloxona (antagonista) e naloxona 

benzoilhidrazona (agonista), foram combinadas  em uma única. O método PCA 

foi aplicado nesta trajetória considerando dois conjuntos de átomos: a proteína 

sem os hidrogênios, e um grupo de dez resíduos envolvidos no processo de 

ativação. Esta análise resultou na obtenção de três grupos, sendo que no caso 

primeiro conjunto os grupos refletiram bem as diferenças correspondentes aos 

ligantes, enquanto no segundo conjunto os grupos apresentaram misturas 

entre os ligantes. Estes resultados demonstram a eficiência do método 

empregado no agrupamento, abrindo espaço para variações nos conjuntos 

utilizados na análise a fim de permitir um ajuste mais fino das propriedades que 

se deseja observar. 
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