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Introducao: Helicobacter pylori (H. pylori) € uma bactéria associada a gastrites, Ulceras e cancer gastrico,
cuja erradicacao tem sido dificultada pelo aumento da resisténcia antimicrobiana. Nesse contexto, a busca
por novos alvos terapéuticos e compostos bioativos representa uma estratégia promissora. A bactéria nao
possui a via de sintese de novo de purinas, dependendo exclusivamente da via de salvamento para
obtengdo desses metabdlitos essenciais. Assim, a enzima xantina-guanina-hipoxantina
fosforibosiltransferase (XGHPRT), envolvida nesse processo metabdlico, destaca-se como um potencial
alvo farmacoldgico. Objetivo: Identificar potenciais ligantes da enzima XGHPRT de H. pylori utilizando
abordagens de triagem virtual baseadas em inteligéncia artificial. Material e Métodos: Foram avaliados
21 compostos pertencentes as familias estruturais das indol/indazol-4-ona. As moléculas foram
convertidas para o formato SMILES e submetidas a predicdo de complexos proteina-ligante utilizando a
sequéncia da XGHPRT (PDB ID: 7KL7). A estimativa de IC50 foi realizada com o software Boltz-2 v2.2.0,
enquanto as interacdes moleculares foram analisadas por meio do PLIP. Resultados: Entre os compostos
avaliados, os derivados da Classe Il (1,2-difenil-indol-4-onas) apresentaram os menores valores estimados
de IC50 e maior estabilidade de interacao com o sitio ativo da XGHPRT. O composto 10 destacou-se como
o candidato mais promissor, apresentando IC50 estimado de 3,317 uM. As andlises de interacao molecular
revelaram ligacdes de hidrogénio com os residuos llel42 e Arg37, além de contatos hidrofébicos com
Glu92, 1le93, Asp95, Trpl4l e Pheld4, residuos associados ao reconhecimento de substratos e a atividade
catalitica da enzima. De modo geral, compostos com maior nimero de interacdes no sitio catalitico
apresentaram melhores valores preditos de atividade inibitéria. Conclusao: Os resultados indicam que
derivados 1,2-difenil-indol-4-onas apresentam potencial como inibidores da XGHPRT de H. pylori,
destacando-se o composto 10 como o candidato mais promissor para futuras andlises experimentais.
Além disso, a aplicacdo de ferramentas de inteligéncia artificial e triagem virtual demonstrou ser uma
abordagem eficiente para a prospeccao inicial de moléculas bioativas com potencial antimicrobiano.
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