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Este estudo objetivou apresentar as propriedades químico-biológicas da espécie vegetal Curcuma longa 
L.  e detectar as moléculas com possível atividade biológica de interesse. Um levantamento bibliográfico 
foi realizado para buscar informações a respeito dos marcadores químicos já identificados para esta 
espécie. Após identificação dessas estruturas, a codificação das moléculas para realização das predições 
foi obtida no servidor Pubchem para as análises posteriores. A etapa de triagem de bioatividade para 
os marcadores químicos foi realizada com os programas SwissADME, Swiss Prediction e PASS predic-
tion. Os estudos de interação intermolecular para as moléculas bioativas que melhor se encaixam
no farmacóforo foram elaborados através de modelos de interação intermolecular com a estrutura 
macromolecular. Tendo em vista o objetivo do trabalho, a bisdemetoxicurcumina foi a substância em 
que as atividades preditas apresentaram maiores probabilidades. No repositório Binding Database, 
foram investigados os 5 ligantes com menores valores de IC50 (5 moléculas mais potentes) capazes 
de inibir a ação da enzima ácido graxo sintase. Posteriormente, a molécula bisdemetoxicurcumina
foi incorporada a este conjunto e, a partir de análises de agrupamento farmacofórico empregando o 
servidor PharmaGist, as 6 estruturas compartilharam 3 características espaciais. Esse resultado cor-
robora a hipótese de que a bisdemtoxicurcumina exerce atividade biológica sobre a enzima ácido graxo 
sintase (FASN). As características dos metabólitos ativos da C. longa permitem inúmeras possibilidades
de interações biológicas, podendo implicar em distintas aplicabilidades clínicas. Estudos futuros são 
necessários para melhor elucidar essas aplicações.
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This study aimed to present the chemical-biological properties of the Curcuma longa Linn. and detect 
molecules prone to have biological activity of interest. A bibliographic survey was carried out to seek 
information about chemical markers already identified for this species. After identifying these structures, 
the coding of molecules to perform the predictions was obtained from the Pubchem server for further 
analysis. The bioactivity screening step for chemical markers was performed with the SwissADME, Swiss 
Prediction, and PASS prediction programs. Intermolecular Interaction Studies for the bioactive molecules 
that best fit the pharmacophore were elaborated through models of intermolecular interaction with 
the macromolecular structure. Bisdemethoxycurcumin was the substance in which the predicted 
activities showed the highest probabilities. In the Binding Database repository, the 5 ligands with the 
lowest IC50 values (5 most potent molecules) capable of inhibiting the action of the fatty acid synthase 
enzyme were investigated. Subsequently, a bisdemethoxycurcumin molecule was incorporated into 
this set and, from pharmacophoric cluster analysis using the PharmaGist server, as 6 structures shared 3 
spatial characteristics.This result supports the hypothesis that a bisdemtoxiccurcumin exerts biological 



activity on a fatty acid synthase (FASN) enzyme. The characteristics of the active metabolites of C. longa 
allow countless possibilities of biological interactions, which may imply different clinical applicability. 
Future studies are needed to elucidate these applications better.
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