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RESUMO

O virus a Zika (ZIKV) é um arbovirus pertencente a familia Flaviviridae,
género Flavivirus. Atualmente, ndo ha vacinas ou medicamentos
disponiveis para o tratamento da infeccdo ocasionada pelo ZIKV. Um
estudo recente evidenciou a elucidacao da estrutura tridimensional de
uma polimerase de RNA dependente de RNA do ZIKV NS5, cuja funcao
estd associada a replicacdo viral, mostrando-se como um potencial alvo
para possiveis estudos referentes a inibicao do virus. Assim, o objetivo do
estudo é selecionar in silico possiveis inibidores da proteina de replicacao
NS5. O método in silico utilizado pela pesquisa foi o docking molecular,
realizado pelo programa AutoDock, responsavel por gerar os calculos de
docking do atracamento molecular entre os ligantes selecionados pelo
estudo e a proteina NS5. Dessa forma, a estrutura da proteina foi obtida
pelo banco de dados PDB- Protein Data Bank, através do cédigo de acesso
5u0b e as estruturas dos compostos valenceno e cadineno foram obtidas
pelo banco de dados PubChem. Para a andlise dos resultados gerados
pelo AutoDock, foram utilizados 3 parametros, sendo eles: andlise visual,
afim de identificar se houve interacdo direta dos compostos com o sitio
ativo da proteina, energia intermolecular final (EIF) e energia livre (AG).
Os resultados dos célculos de docking da interacao entre o cadineno e a
proteina NS5 demonstraram valores de energia livre e energia
intermolecular final expressamente negativos, variando entre -4,58 e -
5,11 kcal/mol para a energia livre e -4,7 e -5,48 para a energia
intermolecular final. Os cdlculos de dockingentre a interacdo do
valenceno e a proteina apresentaram valores de energia livre entre -4,21
e -5,18 kcal/mol, e valores de energia intermolecular final variando entre -
4,86 e -5,35. A partir da andlise visual foi possivel identificar que o
valenceno e cadineno interagiram de forma direta com o sitio ativo da
NS5 através de ligacao de van der Waals. O valenceno e cadineno
apresentaram valores negativos para energia intermolecular final e
energia livre, indicando que a interacdo ocorrida é energeticamente
favordvel, sugerindo que ha afinidade entre as moléculas dos compostos
com a proteina NS5. Houve interacao direta dos ligantes com o sitio ativo
da proteina, reafirmando a afinidade entre as moléculas, sugerindo uma
possivel atividade inibitéria dos ligantes frente a NS5. Dessa forma, os
compostos estudados, valenceno e cadineno, apresentaram-se como
moléculas promissoras para futuros estudos que visem desenvolver um
tratamento eficaz para a infecgao ocasionada pelo ZIKV.
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