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ESTUDO DE AFINIDADE MOLECULAR DE METABOLITOS SECUNDARIOSDE
DIPTERYX ODORATA INIBIDORES DASPROTEINAS DE ENTRADA CELULAR SPIKE
(S) E MPRO DO NOVO CORONAVIRUS SARS-COV-2
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Introducdo: Um novo coronavirus (CoV) foi determinado em dezembro de 2019 como responsavel
por um surto de pneumonia atipica potencialmente fatal, definida como doenga do coronavirus-19
(COVID-19), cuja a causa € a sindrome respiratéria aguda grave do coronavirus 2 (SARS-CoV-2). Até
0 momento ainda ndo existe nenhum tratamento realmente eficaz contra a COVID-19 e os produtos
naturais tem surgido como alternativa em muitos estudos. Objetivo: Tendo por objetivo avaliar por
métodos in silico os metabdlitos secundérios de Dipteryx odorata como inibidor da proteina Spike (S)
e mPro do novo coronavirus Sars-Cov-2. Material e métodos: A metodologia utilizada foi por
docagem molecular comegando pela selecdo dos constituintes quimicos da D. odorata adquiridas na
base de dados Pubchem e aretirada das proteinas do SARS-COV-2 (6vxx, 6lu7, 1R42n, Receptorb)
do banco de dados do Protein Data Bank (PDB). A geometria do complexo foi calculada usando o
programa Gaussian 09, As docagens foram realizadas utilizando o programa Autodock Tools 1.5.6, e o
Autodock Vina na obtengdo do célculo, apds tendo juntado a proteina com o ligante considerado de
menor energia um resultado bom, foi usado o LigPlus na obtecéo dos aminoécidos, e o chimera na
estrutura em 3D. Resultados: Foram realizadas 128 docagens, testando 32 ligantes nas quatro
proteinas do coronavirus, sendo que obteve 17 resultados das docagens com energias de ligagdo boas,
menores que -8.0 Kcal/mol, sendo que o melhor resultado parcialmente obtido nos calculos foi 0
diterpeno acido vouacapenico, com uma energia de ligagdo -9.9 Kcal/mol. Conclusdo: Em vista do
emprego da espécie na medicina popular, devido a presenga da cumarina principio ativo, que € adroga
extraida das sementes, a D. odorata € considerada uma planta que possui um potencia farmacol 6gico
de relevancia que pode ser utilizado no tratamento de diversas doencas.
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