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Avaliação in silico de propriedades farmacocinéticas de compostos antileucêmicos publicados por periódicos científicos. 

 

Tabela suplementar 3. Resultados da análise das 12 moléculas em estudo pelo software pkCSM. 

Parâmetro 
Farmacocinético 

Moléculas 

1 10L 22 DHA Davanona DL-247 DDNO-1 K313 11C 3 TC1 KCR Etoposídeo 

A
b

so
rção

 

Solubilidade em 
água 

(log mol/L) 
-4,56 -5611 -6776 -3,51 -3337 -4787 -3486 -3668 -2211 -5121 -3261 -3144 -3487 

Permeabilidade em 
células Caco-2 

(log Papp em 10-6 
cm/s) 

472 1049 513 1307 1398 1,42 -158 811 1,53 1468 1304 242 403 

Absorção intestinal 
(%) 

91934 92,44 89727 95619 96,22 100 67407 90846 97065 90482 96196 66256 75614 

Substrato da 
Glicoproteína P 

(PGP) 
(Sim/Não) 

Não Sim Sim Não Não Não Sim Sim Não Sim Não Sim Sim 

Inibidor da P- 
Glicoproteína I 

(Sim/Não) 
Sim Sim Sim Não Não Sim Sim Não Não Sim Não Sim Sim 

Inibidor da P- 
Glicoproteína II 

(Sim/Não) 
Sim Sim Sim Não Não Não Sim Não Não Não Não Sim Sim 

D
istrib

u
ição

 

Permeabilidade ao 
SNC 

(log PS) 
-3345 -1721 -1776 -2951 -2661 -1613 -3586 -2095 -2417 -1997 -2894 -4095 -4115 

M
eta

b
o

lis

m
o

 

Substrato da 
CYP2D6  

Não Sim Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não 



 

   

 

(Sim/Não) 

Substrato da 
CYP3A4  

(Sim/Não) 
Sim Sim Sim Não Não Sim Sim Sim Não Sim Sim Não Sim 

Inibidor de  
CYP1A2  

(Sim/Não) 
Não Não Não Não Não Não Não Sim Não Sim Sim Não Não 

Inibidor de   
CYP2C19  

(Sim/Não o) 
Sim Sim Sim Não Não Sim Não Sim Não Sim Sim Não Não 

Inibidor de  
CYP2C9  

(Sim/Não) 
Sim Sim Sim Não Não Sim Não Não Não Não Não Não Não 

Inibidor de  
CYP2D6  

(Sim/Não) 
Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não 

Inibidor de  
CYP3A4  

(Sim/Não) 
Sim Sim Não Não Não Sim Sim Não Não Não Não Não Não 

E
xcreção

 

Substrato da OCT2 
renal (Sim/Não) 

Não Sim Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não 

To
xicid

ad
e 

Teste de AMES 
(Sim/Não) 

Não Não Não Sim Não Sim Não Não Não Não Não Não Não 

Máxima dose 
tolerada em 

humanos 
(log mg/kg/dia) 

235 -0,23 513 421 407 718 -446 -46 783 589 0,32 0,61 171 

Inibidor da hERG I 
(Sim/Não) 

Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não Não 

Inibidor da hERG II Sim Sim Não Não Não Não Sim Sim Não Não Não Sim Não 



 

   

 

(Sim/Não) 

Hepatotoxicidade 
(Sim/Não) 

Sim Sim Não Não Não Não Não Sim Não Não Sim Não Não 

Pontuação 
110116,

6 
17487,1

4 
102017 

120619,
1 

24821,22 6617,2 77350 106923 106849,3 113211 120873,2 85136 96174 
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