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 Ocimum gratissimum L. é uma planta aromática da família Lamiaceae, popularmente conhecida 
como alfavaca, alfavacão, manjericão-de-folha-larga. É nativa da África e do sudeste asiático, mas 
atualmente é cultivada em diversas regiões tropicais e subtropicais, incluindo o Brasil. 
Tradicionalmente, Ocimum gratissimum L. é utilizado na medicina popular no tratamento de 
infecções bacterianas e fúngicas, processos inflamatórios, distúrbios gastrointestinais, problemas 
respiratórios e dores de cabeça. Além do uso medicinal, também é empregado como condimento 
na culinária. O presente trabalho constitui-se de uma busca bibliográficas pelas substâncias 
descritas, como pertencentes ao óleo essencial de Ocimum gratissimum L. . Além da realização de 
estudo do acoplamento dessas substâncias com receptores GABA A humano e o nAChR modelado 
do percevejo Dichelops spp. Para tanto, realizou-se um levantamento bibliográfico, na literatura, 
em artigos entre 2014 a 2024, nas bases de dados PubMed, Portal de Periódicos CAPES, Science 
Direct, SciELO e Google Acadêmico. As substâncias catalogadas da espécie foram submetidas a 
testes de acoplamento molecular contra o receptor GABA A humano (PDB: 6X3T), assim como 
contra o nAChR modelado do percevejo Dichelops spp. Com base na energia de ligação com o 
receptor GABA A, foram selecionados os cinco melhores complexos (Tabela 1): sabineno (-7,29 
kcal/mol), α-terpineol (-7,27 kcal/mol), α-terpineno (-7,07 kcal/mol), timol (-7,04 kcal/mol) e 
canfeno (-6,99 kcal/mol). Também foram selecionados os cinco melhores ligantes contra o receptor 
nAChR: α-bergamoteno (-8,58 kcal/mol), α-cadinol (-8,55 kcal/mol), epi-cubebol (-8,35 kcal/mol), β-
cariofileno (-8,28 kcal/mol) e trans-cariofileno (-8,27 kcal/mol). Apresentando-se como candidatas 
potenciais a inibidores do receptor GABA e do receptor nAChR, respectivamente. Abordagens 
complementares, como simulações de dinâmica molecular e experimentos biológicos, serão 
necessárias para validar estas previsões computacionais. 

 Tabela 1. Avaliação dos compostos do óleo essencial 
de Ocimum gratissimum L.contra o GABA. 

 Tabela 2. Avaliação dos compostos do óleo essencial de 
Ocimum gratissimum L. contra o nAChR. 

Compostos Posição 
E.L.  

(Kcal.mol-1) 
Ki (µM) 

 
Compostos Posição 

E.L. 
(Kcal mol-1) 

Ki 
(µM) 

Sabineno 4 -7,29 4,57  α-Bergamoteno 2 -8.58 517,02 

α-Terpineol 2 -7,27 4,7  α-Cadinol 4 -8.55 537,01 

α-Terpineno 7 -7,07 6,57  epi-Cubebol 5 -8.35 759,75 

Timol 10 -7,04 6,88  β-Cariofileno 6 -8.28 859,47 

Canfeno 3 -6,99 7,51  trans-cariofileno 8 -8.27 859,99 
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