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RESUMO

O estudo in silico através de docking molecular é uma ferramenta de predicéo,
neste caso, de atividade terapéutica que utiliza a interacdo entre o receptor, NSP9, e
o ligante, alecrim do campo, para sinalizar possivel potencial in vitro e in vivo. Assim,
na presente pesquisa, o receptor, NSP9 do SARS-CoV-2, é uma proteina nao
estrutural com alto teor de conservacdo possuindo atividade funcional relativa a
replicacado viral e ligacdo com a célula hospedeira. Ja o alecrim do campo, ligante,
possui grande uso na medicina popular para tratamento de diversas enfermidades
geradas por virus, dentre as quais o poliovirus, herpes virus bovino e suino.
Objetiva-se identificar elementos da composicdo do 6leo essencial da Baccharis
dracunculifolia responsaveis por sua agao antiviral e sua eventual agdo contra o
SARS-CoV-2. Metodologicamente, apds especificacdo da composicdo do o6leo
essencial na literatura, tais moléculas foram coletadas em bancos de dados, ZINC
Data-base, Pubchem e Chemspider, verificando as préprias substancias (o-pineno,
B-pineno, [B-mirceno, limoneno, P-cariofileno, isocariofileno, germacreno D,
germacreno B, nerolidol, espatulenol, &-cadinol) e analogas a estas. Em seguida foi
realizado docking e anélise dos complexos obtidos pelos programas Autodock, VMD
e Discovery Studio, examinando nos resultados sua energia de ligagédo (E.L.)
(Kcal/mol), energia intermolecular (E.l.) (Kcal/mol), constante de inibicao (C.I.) (uM)
e ligacdes de hidrogénio (L.H.). Os dois complexos de cada ligante com interacéo
mais enérgica com o receptor foram: espatulenol com 8,51 e 8,57 de C.I., -7,21 e -
7,22 de E.l, -6,91 e -6,92 de E.L., L.H. nos dois complexos entre a Valina 8 da
cadeia B da NSP9 com o Oxigénio do ligante; molécula analoga ao cadinol, trans-
Cadinol, com 7,89 ¢ 12,23 de C.l., -7,56 ¢ -7,3 de E.Il., -6,96 e -6,7 de E.L., L.H. néo
estava presente no primeiro agrupamento, ja no segundo aconteceu entre a Prolina
58 da cadeia B do NSP9 com oxigénio do ligante; e germacrenona, analoga ao
germacreno B, com C.l. de 36,81 e 40,3, --6,65 e -6,59 de E.I., -6,05 e -6,0 de E.L.,
com duas L.H. no primeiro encaixe entre Valina 42 e Arginina 50, da cadeia A, com
oxigénio e nitrogénio, o segundo ndo apresentou L.H. Assim, observa-se in silico,
nao soé, potencial do uso do alecrim do campo no combate a Covid-19, como as trés
moléculas presentes na composi¢cao do 6leo essencial responsaveis por esta agéo
antiviral, possuindo estas as interagdes mais favoraveis dentre as demais com a
NSP9, evidenciando baixas C.I., E.L. e E.I., além da presencga entre a maioria de
L.H., que reflete em ligagbes mais estaveis. Logo, apesar de necessitar de mais
estudos que comprovem efetividade sobre o SARS-CoV-2, pode-se afirmar pelos
dados de literatura ja existente com outros virus que Baccharis dracunculifolia
possui potencial terapéutico para COVID-19.
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