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Figura 1S. RMSD de cadeia peptidica dos monémeros de isoformas COX referentes aos complexos de AO com COX-1 (A), AO com COX-2 (B), AU com COX-1

(C) e AU com COX-2 (D)

Tabela 1S. Resultados de dockings das estruturas cristalogréficas de isoformas

COX com seus respectivos ligantes

Complexo Nt* Nc** RMSD (A) AG;
(Kcal mol™")
1CQE-FLP 2 1 0,79 -1,7
1DIY-ACD 14 9 1,19 -6,1
20YE-IMR 8 3 1,48 -9,6
20YU-IMS 8 4 1,86 -7,0
3KK6-CEL 3 1 0,77 -9.9
1CX2-S58 3 1 0,92 -10,0
1PXX-DIF 4 2 1,00 -7,6
3PGH-FLP 2 1 0,52 -8,3
4COX-IMN 4 2 1,72 -10.0

* Numero de ligagdes torciondveis do ligante cristalografico. ** Numero de

clusters em que se agruparam as 20 conformagdes propostas pelo algoritmo.
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