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APRESENTACAO

A promocdo da salde € um pilar essencial para a construgdo de sociedades mais saudaveis e
resilientes. Com o0 avanco das pesquisas e a necessidade de abordagens cada vez mais integradas
e interdisciplinares, "Atualizacbes em Promocdo da Saude 2' surge como uma obra
fundamental para profissionais, pesquisadores e estudantes que desejam aprofundar seus
conhecimentos sobre o tema.

Este livro reine uma série de a estudos atualizados, abordando estratégias inovadoras, politicas
publicas, desafios contemporéneos e praticas bem-sucedidas na promo¢do da saude. A
diversidade dos temas tratados reflete a amplitude desse campo, explorando desde a atengédo
priméria até a implementacdo de tecnologias na saude, passando por programas de prevencao,
educacdo em saude e analise epidemiologica.

Com uma linguagem clara e fundamentacéo cientifica rigorosa, ' Atualizacdes em Promocao
da Saude 2" é uma leitura indispensavel para aqueles que buscam compreender as novas
tendéncias e contribuir para a efetivacdo de acGes voltadas ao bem-estar da populacéo.

Este livro ndo apenas compartilha conhecimento, mas também incentiva a reflexdo critica e a
aplicacdo de estratégias baseadas em evidéncias para um futuro mais saudavel e sustentavel.

Boa Leitural!!!




Sumario

CAPTTULO Lo e ettt e e et e et et et et et e et e e e et e e er et e sseseees e e es e ees et eeereeeserens 9
ASSISTENCIA DE ENFERMAGEM BASEADA NA TEORIA DO AUTOCUIDADO
PARA PACIENTES COM EPIDERMOLISE BOLHOSA ..o, 9
10.56161/SCI.EA. 202502 17 C T oottt e e e et e e e e e et e e e e e e e eee e e e e eeaaenenns 9
CAPTTULO 2o e et e e e e et e e et et et e e e e et e e e et e s e e e e er e 17
AVALIACAO CLINICA E FARMACOTERAPEUTICA EM ESCLEROSE
MULTIPLA: ESTUDO DE CASO EM HOSPITAL UNIVERSITARIO .....cococovevee. 17
10.56161/SCL.EA. 202502 17 C 2 .ottt e e et e et e e e e et e e e e e e e e e ee e e eeeeeaneeees 17
CAPTTULO B oo e e et et e et e et e et et et e e s e e e et er e ee s 27
BIOTECNOLOGIA E BIOFORTIFICACAO: SOLUCOES SUSTENTAVEIS PARA
COMBATER A DEFICIENCIA NUTRICIONAL GLOBAL .....oooeveeeeeeeeeeeeeeeeeeen, 27
10.56161/SCH.6d.20250217C3 1o e e e s e s e sees e e st e s e es e s st es e s s ese et sses s en e s s en e s s eseeas 27
CAPTTULO 4o e et e e et e oot et e e e e e e e e et er e e s 36
EDUCAQAO EM SAUDE E EDUCACAO PERMANENTE EM SAUDE:
ESTRATEGIAS PARA FORTALECIMENTO DO SUS ..o 36
10.56161/SCH.6d.20250217CH ovoveeeeeeeeeeeee e eeeeeee e s e s s s es e st e s e s e s s es e sees et s e s s en e s s en e s e es e 36
CAPTTULO 5o et e e e e et e e e s e e e et e e et e e et et e e et e e er et e s et e e er e e es et e e ereeeeas 49
SAUDE SEXUAL NA ADOLESCENCIA: DESAFIOS E ESTRATEGIAS NA
PREVENCAO DAS ISTS E DO HIV/AIDS.......oiiieeeeeeeeeeeeees e 49
10,501 01/8C1.EA. 202502 1 TS e e et et e et e e e e e e e ee e e see e e rees et aeeeeatareseenaereretaneerennnns 49
CAPTTULO B e ettt e e et e e et e e et e e et e e e et e e e s e e s et e e es e e es et e e er e e e 63
LEVANTAMENTO DOS CASOS DE LEUCEMIA NO BRASIL: EPIDEMIOLOGIA,
DIAGNOSTICO E TRATAMENTO ..o e e e e e er e e e en e aeer s 63
10.56161/SCIEA. 20250217 C0 ..ot e e e e e e e e e ee e e e e e e et e e e e e e eeeeeeeent e e eeeeaneenes 63
CAPTTULO 7o e e e et e e et et e et e e e et e e e s et e s e e e er e e es et e en e e e e, 83
EFEITOS COLATERAIS ASSOCIADOS AO USO DE ANTICONCEPCIONAIS:
UMA ANALISE DOS RISCOS NA SAUDE FEMININA .....oovooeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeereeen, 83
10,5610 1/SCI.EA. 202502 1 7 C T ettt et e e e e e e e ee e e e e e e et e e eeeeeeeeeeeent e eeeeaneenes 83
CAPTTULO 8.ttt et e e et e e e e e et e e e s e e s e e e er e e es et e eneraeenas 97
ENVELHECIMENTO EM SITUACAO DE RUA: DESAFIOS BIOPSICOSSOCIAIS E
IMPACTOS NA SAUDE DE IDOSOS EM VULNERABILIDADE .......ovooveveeeveeeevenns 97
10.56161/SCH.6d.20250217C8 1.vvveeeeeeeee e eeeeeeee e s e s s s ees e s e es e es e s e tes et seessesseses e esees e seseeseeeeseeens 97
CAPTTULOD 9o e e ettt et e e e oot e e e e 107
NO ENSINO SUPERIOR: REPERCUSSOES NA SAUDE MENTAL E NA
FORMAGAO ACADEMICA . ...ttt 107
10.56161/SCT.6d.20250217C9 c.oveeeeeeeeeeeee s ee e e e s et ee e s e tes e s s ees et eeees et es e s et esees e eseeseneesesenee s, 107

CAPTTULO 10 oot e et e e et e et ee e et e s e e e et e s e e e et e s e e et e esae s 116




IMPACTOS EPIDEMIOLOGICOS DE DESASTRES NATURAIS HIDRICOS NA

SAUDE PUBLICA ...ttt ettt 116
10.56161/5C1.d.20250217CT0 . uuieiiiiie ettt e e e e e e e s s e s bbb e e e e e e s s s e ssbabaseseeeeesssnrees 116
(07 =1 1t 17 @ 5 TS TPT 128
USO DE PLANTAS MEDICINAIS NO TRATAMENTO DE INFECCOES DO TRATO
URINARIO: REVISAO INTEGRATIVA DA LITERATURA. ..o 128
10.56161/5C1.d.2025021TCTI1 ittt e e s s s bbb e e e e e e s s s abbrae e e e e e e e s snes 129
(07 =1 1t 11 @ 5 TR 141
VIOLENCIA OBSTETRICA E SAUDE DA MULHER: RISCOS, PROTECAO E
REPERCUSSOES FISICAS E MENTAIS ..ot 141
10.56161/5C1.d.2025021TCTL2 ..eeeritiiiie ettt ettt e e e e e e s s st e e e e e e e s e sabbraeeeeeeeessaes 141
CAPTTULO 13-ttt ettt ettt ettt ettt en e s e 150
POTENCIAL BIOINSETICIDA GENERO Eugenia L. (MYRTACEAE) FRENTE A
Aedes aegypti (DIPTERA: CULICIDAE): UMA REVISAO ......ccoocovvvovieseeeeeeesenns 150
10.56161/5C1.d.20250217C 13 ..ttt ettt e s e e e s s s bbb e e e e e e e s s sabbrareeeeeesesiaes 150
CAPTTULO L4ttt ettt sttt anon 161

ANALISE IN SILICO DO POTENCIAL ANTI-SARS-COV-2 DOS COMPOSTOS
MAJORITARIOS DO OLEO ESSENCIAL DAS FOLHAS DE AROEIRA

(Myracrodruon UFUNGEBUVA) .......cc.eiveiueeieiiesieeieseesteesee st este e sraesteessessaesseeaessaesseensesseenseans 161
10.56161/5C1.A.2025021TC 14 ...ttt ettt e e e e s s s e e e e e s s e s bbb e b e e e e e e s s saes 161
CAPTTULO 15ttt sttt n et 170
ASSOCIACAO ENTRE A SINDROME METABOLICA E A DOENCA DE
ALZHEIMER ..ot s et ee et ee e e eee e eennes 170
10.56161/5C1.6d.202502 17 C 15 ..ttt ettt e e e e s s s e e e e e e e s s s brare e e e e e e e aaaes 170
CAPTTULO 16ttt 180
CARACTERISTICAS DO DIABETES MELLITUS GESTACIONAL: UMA REVISAO
DO DIAGNOSTICO AO TRATAMENTO ... 180
10.56161/5C1.d.2025021TCTL0 ....ueeviiiiiie ettt ettt e e e e e s s r e e e e e e s e sebbbareeeeeesssans 180
CAPTTULO L7 ettt ettt ettt 193
FUNGOS CONTRA O CANCER: EXPLORANDO NOVAS ALTERNATIVAS
TERAPEUTICAS PARA O CANCER DE MAMA ..o, 193
10.56161/5¢1.6d.20250217C 17 w.vvovvereeieeeseeeeseeee s 193
CAPTTULO 18ttt ettt ettt ettt st anan 206
AVALIACAO E INTERVENCAO DE ENFERMAGEM EM CASOS DE ABUSO
INFANTIL oottt ettt s st en e ee s e eee et en e eee e et eneeeeon. 206
10.56161/5C1.6d.2025021TC L8 ... ettt et e e e e e e e e s s bbb e e e e e e s s e ssabbeaeeeeeeeesaans 206
CAPTTULO 19ttt ettt ettt et st aean 216
GARANTINDO A SEGURANGCA NAS AULAS DE EDUCACAO FISICA: A
IMPORTANCIA DOS PRIMEIROS SOCORROS .....c..oovieiieeeeeeeeeeeeeeee e, 216

10.56161/5€1.€d.20250217C19 ....oiiiiieieieee e 216




CAPTTULO 20 oot e et e e e e e et e et ee e e e e e s e e e e et e e e e e e et e s e e ereesae e 226
POTENCIAL BIOINSETICIDA GENERO Eugenia L. (MYRTACEAE) FRENTE A

Aedes aegypti (DIPTERA: CULICIDAE): UMA REVISAO ......coccoovoveieeeieeeeeeeeens 226
10.56161/5¢1.6d.20250217C20 .......cvooeveeeeeeeeeeeeeseeseeees s 226
CAPTTULO 2Lttt ettt n ettt 237
RISCO DE DEPRESSAO POS-PARTO EM MAES DE PREMATUROS EM UTIN:
UMA REVISAQO DE ESCOPO ......ooeieieieeeeeeteee ettt 237

10.56161/5€1.8d.20250217C21 ooviiviiiiieiieieiee e 237




CAPITULO 14

ANALISE IN SILICO DO POTENCIAL ANTI-SARS-COV-2
DOS COMPOSTOS MAJORITARIOS DO OLEO
ESSENCIAL DAS FOLHAS DE AROEIRA (Myracrodruon
urundeuva)

IN SILICO ANALYSIS OF THE ANTI-SARS-COV-2 POTENTIAL OF THE MAJOR
COMPOUNDS OF THE ESSENTIAL OIL OF AROEIRA LEAVES (Myracrodruon
urundeuva)

d 110.56161/sci.ed.20250217C14

Francisca Rafaela Ferreira de Souza

Graduanda em Ciéncias Bioldgicas pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba -
UFDPar

Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0009-6881-7440

Ruan Pabulo Bandeira Pinto

Graduando em Ciéncias Bioldgicas pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba -
UFDPar

Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0004-1984-5502

Deyvid Alves Zeidan

Graduando em Ciéncias Biologicas pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba -
UFDPar

Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0005-2167-4404

Ana Luiza Castro Pereira

Graduanda em Ciéncias Bioldgicas pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba -
UFDPar

Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0004-9253-1817

José Tayllan Fonteles de Lima

Graduanda em Ciéncias Biomédicas pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba -
UFDPar

Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0004-4969-9155

Larissa Gaspar Borges
Graduada em Ciéncias Biomédicas pela Unidade de Ensino Superior Dom Bosco (UNDB)
Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0001-1738-6988

2. Luiza Aragéo Paiva Pires Ferreira Mendes




Mestra Ciéncias Biomédicas pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba - UFDPar
Orcid ID do autor https://orcid.org/0000-0002-4017-6102

Alvaro Araujo Galeno
Mestrando em Biotecnologia pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba - UFDPar
Orcid ID do autor https://orcid.org/0009-0005-4995-3069

Nagila lane Pacheco

Doutoranda em Biotecnologia pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba - UFDPar
Orcid ID do autor https://orcid.org/0000-0002-2836-1639

Paulo Sérgio de Araujo Sousa

Doutorando em Biotecnologia pela Universidade Federal do Delta do Parnaiba - UFDPar
Orcid ID do autor https://orcid.org/0000-0001-8764-4455

RESUMO

O SARS-CoV-2, agente etioldgico da COVID-19, atingiu uma grave crise sanitaria global,
levando a Organizacdo Mundial da Satide (OMS) a declarar pandemia em 2020. O ciclo de
replicacdo do virus envolve uma clivagem de poliproteinas, mediada pela protease Mpro, um
alvo terapéutico promissor devido a sua especificidade e conservacdo entre 0s coronavirus.
Nesse contexto, Myracrodruon urundeuva, planta tradicionalmente utilizada em tratamentos
terapéuticos, destaca-se como fonte potencial de agentes antivirais. Estudos indicam que o 6leo
essencial de suas folhas apresenta propriedades bioativas, como atividade anti-inflamatoria,
antioxidante e antimicrobiana, além de baixa toxicidade para células humanas (Costa et al.,
2014). Este estudo teve como objetivo avaliar, por meio de simulac@es in silico, a interacdo dos
compostos majoritarios do 6leo essencial de M. urundeuva com o Mpro do SARS-CoV-2,
identificar potenciais inibidores de replicacdo viral. As estruturas das composicdes foram
otimizadas com a Teoria do Funcional da Densidade (DFT), e as interacfes moleculares foram
simuladas com a proteina Mpro (PDB: 6LU7). Entre os compostos complementares, o 14-
Hidroxi-9-epicariofileno apresentou a melhor energia de ligacdo (-5,1 kcal/mol) com o Mpro,
apresentando uma intera¢do forte com o sitio ativo da proteina. Outros compostos, como A-
selineno, também mostraram resultados promissores. Os resultados indicam que o0s
constituintes do 6leo essencial de M. urundeuva podem interferir na atividade catalitica do
Mpro, bloqueando a clivagem das poliproteinas virais essenciais a replicacdo do virus. Esses
achados sugerem o potencial da planta no desenvolvimento de terapias antivirais contra a
COVID-19, oferecendo uma nova abordagem para o tratamento da doenca.

PALAVRAS-CHAVE: Coronavirus; docagem molecular; Mpro; abordagens terapéuticas.

ABSTRACT

SARS-CoV-2, the etiological agent of COVID-19, has caused a serious global health crisis,
leading the World Health Organization (WHQ) to declare a pandemic in 2020. The virus
replication cycle involves polyprotein cleavage, mediated by the Mpro protease, a promising
therapeutic target due to its specificity and conservation among coronaviruses. In this context,
Myracrodruon urundeuva, a plant traditionally used in therapeutic treatments, stands out as a
potential source of antiviral agents. Studies indicate that the essential oil of its leaves has
bioactive properties, such as anti-inflammatory, antioxidant and antimicrobial activity, in




addition to low toxicity to human cells (Costa et al., 2014). This study aimed to evaluate,
through in silico simulations, the interaction of the major compounds of the essential oil of M.
urundeuva with the Mpro of SARS-CoV-2, identifying potential inhibitors of viral replication.
The structures of the compounds were optimized with Density Functional Theory (DFT), and
the molecular interactions were simulated with the Mpro protein (PDB: 6LU7). Among the
complementary compounds, 14-Hydroxy-9-epicaryophyllene showed the best binding energy
(-5.1 kcal/mol) with Mpro, showing a strong interaction with the active site of the protein. Other
compounds, such as A-selinene, also showed promising results. The results indicate that the
constituents of the essential oil of M. urundeuva can interfere with the catalytic activity of
Mpro, blocking the cleavage of viral polyproteins essential for virus replication. These findings
suggest the potential of the plant in the development of antiviral therapies against COVID-19,
offering a new approach for the treatment of the disease.

KEYWORDS: Coronavirus; molecular docking; Mpro; therapeutic approaches.

1. INTRODUCAO

O SARS-CoV-2, agente etiologico da COVID-19, é um virus de grande importancia
epidemioldgica, responsavel por uma das mais graves crises sanitarias da histdria
contemporanea. Também denominado virus da Sindrome Respiratoria Aguda Grave (SARS),
pertence a familia Coronaviridae e ao género Betacoronavirus, sendo caracterizado como um
virus de RNA de fita simples, sentido positivo, envolto por um envelope lipidico que facilita
sua entrada nas células hospedeiras. A rapida disseminacao do SARS-CoV-2 e seus impactos
devastadores sobre a saude publica e a economia global levaram a Organizacdo Mundial da
Salde (OMS) a declarar a COVID-19 como uma pandemia em marco de 2020 (S et al.,
2021).

As sindromes respiratorias agudas (SARS) sdo especificas para um conjunto de
condicdes clinicas caracterizadas por infeccdes respiratorias de instalacdo rapida, com
sintomas intensos, como tosse, dispneia, febre e desconforto toracico. Essas sindromes afetam
predominantemente as vias aéreas superiores e inferiores e podem variar em termos de
gravidade, com potencial de evolugdo para complicacGes graves, especialmente em pacientes
com comorbidades ou sistema imunologico comprometido (Iser et al., 2020; Amorin et al.,
2024).

O Coronavirus, novo agente viral emergente, é atendido rapidamente pelo mundo,
impondo desafios significativos a satde publica, a economia e a sociedade como um todo. A
partir desse periodo, diversas estratégias de prevencgdo e tratamento foram inovadoras para
controlar a propagagéo do virus, incluindo o desenvolvimento de vacinas que se mostraram
eficazes na reducdo das formas graves da doenca e no rompimento do impacto sobre os
sistemas de saude (Lana et al., 2020; Souza et al., 2021; Amorin et al., 2024).




_amplo espectro bioativo e baixa toxicidade para células humanas, consolidando-se como um

O SARS-CoV-2 ¢ o agente causador da COVID-19, e seu ciclo de replicacdo envolve
uma série de processos especificos. Apds a entrada do virus nas células hospedeiras, ocorre a
replicacdo do genoma viral, seguida pela sintese de proteinas, montagem de novas particulas
virais e, finalmente, a liberagéo de particulas para infectar novas células. O genoma do SARS-
CoV-2 codifica duas poliproteinas, ppla e pplab, além de quatro proteinas estruturais
essenciais para a formacéo do virus. Essas poliproteinas passam por um processo de clivagem
pela protease principal (Mpro ou 3CL) do virus em 11 locais especificos, gerando proteinas
ndo estruturais (nsps) de tamanho menor, que sdo fundamentais para a replicacédo viral. Elas
desempenham papéis importantes, como a sintese do RNA subgendmico, necessaria para
produzir proteinas estruturais do virus, como o envelope, membrana, espicula e
nucleocapsideo. Além disso, esses nsp ajudam a suprimir a resposta antiviral da célula
hospedeira, incluindo a acdo de interferons (Song et al.,2024)

A Mpro se destaca por sua importancia no ciclo de replica¢do do virus, tornando-se
uma promessa terapéutica no desenvolvimento de medicamentos antivirais. A prevengdo do
virus pode interromper a replicacéo viral, 0 que pode diminuir a propagacdo do virus e até
promover uma resposta imune eficaz. Uma grande vantagem em mirar na Mpro como alvo
para medicamentos € a sua conservagao entre 0s coronavirus. Apesar da diversidade genética
dentro da familia Coronaviridae, 0 Mpro apresenta uma estrutura e sequéncia altamente
semelhantes entre varias cepas de coronavirus, incluindo o SARS-CoV-2, o MERS-CoV
(coronavirus da sindrome respiratoria do Oriente Médio) e, possivelmente, outros coronavirus
que surgirdo no futuro. Como ndo existe um homologo humano para 0 Mpro e sua
especificidade de substrato € distinta de qualquer protease humana conhecida, isso torna
possivel desenvolver inibidores da Mpro que sejam altamente eficazes, com impacto minimo
nas proteases humanas, o que pode reduzir os efeitos colaterais tipicos de outros antivirais
(Zagorska et al., 2024; Sa et al., 2021; Santos et al., 2022).

Nesse contexto, a aroeira (Myracrodruon urundeuva), também conhecida como
aroeira-do-sertdo, urundeuva, aroeira-preta e aroeira-do-campo, surge como uma planta de
grande interesse farmacoldgico. Pertencente ao género Myracrodruon e a familia
Anacardiaceae, essa espécie apresenta ampla distribuicdo no bioma Caatinga e é amplamente
empregada na medicina popular devido as suas propriedades terapéuticas. As folhas e cascas
de M. urundeuva séo tradicionalmente utilizadas no tratamento de inflamacdes, infeccGes e
doencas respiratorias, e estudos cientificos recentes tém reforcada sua importancia como uma

fonte potencial de agentes antivirais. O 6leo essencial de Myracrodruon urundeuva possui um




candidato promissor para o desenvolvimento de novas abordagens terapéuticas. Esses
resultados sdo respaldados por uma base crescente de evidéncias cientificas, que identificam
a presenca de metabolitos secundarios com propriedades anti-inflamatdrias, antioxidantes e
antimicrobianas. Tais caracteristicas reforcam a relevancia da planta nas pesquisas
biomédicas, abrindo novas possibilidades para a exploracéo de seus compostos no tratamento
de diversas condicdes patoldgicas (Costa et al., 2014).

Diante dessas consideragdes, o presente estudo teve como objetivo avaliar in silico o
potencial anti-SARS-CoV-2 dos constituintes majoritarios do 6leo essencial das folhas de M.
urundeuva, por meio da interacdo molecular com a protease Mpro, buscando identificar
composicdes bioativas capazes de interferir no ciclo replicativo do virus e, assim, contribuir

para o desenvolvimento de estratégias terapéuticas eficazes contraa COVID-19.

2. MATERIAIS E METODOS

As estruturas moleculares dos compostos 14-Hidroxi-9-epicariofileno, B-cadineno, B-
selineno, PB-mirceno, linalol, trans-cariofileno e hidroxicloroquina foram projetadas e
posteriormente otimizadas utilizando os softwares GaussView 5 e Gaussian 09w. A otimizacao
molecular foi conduzida com base na Teoria do Funcional da Densidade (DFT), empregando o
funcional hibrido B3LYP e o conjunto de bases STO-3G, garantindo uma descricdo precisa da
estrutura eletrénica dos compostos e sua estabilidade conformacional.

A estrutura tridimensional da protease principal (Mpro) do SARS-CoV-2 foi obtida no
Banco de Dados de Proteinas (PDB) sob o cddigo 6LU7, representando um dos alvos
terapéuticos mais treinados para o desenvolvimento de inibidores antivirais. Tanto a proteina
guanto os ligantes foram preparados para as simulacGes de interacdo molecular utilizando o
software AutoDockTools, garantindo a parametrizacdo adequada dos compostos antes da
realizacdo das docagens moleculares.

Para a predicdo dos complexos ligante-proteina, foi utilizada uma caixa clbica de
25x25x25 pontos, centrada no sitio ativo do Mpro, delimitando a regido de interacdo dos
compostos testados. As configuragfes de docagem foram mantidas nos valores padréo,
permitindo uma analise sistemética das interagdes entre os ligantes e a protease viral.

Além das anéalises energéticas, a inspecdo visual dos complexos selecionados foi
realizada com base nas melhores energias de ligacéo, permitindo uma avaliagéo qualitativa das
interac6es moleculares e da acomodacédo dos ligantes no sitio ativo da Mpro. Essa abordagem
integrada, combinando célculos tedricos e inspecdo estrutural, revelou uma caracterizagdo

_robusta das interacGes entre os compostos do 0leo essencial de M. urundeuva e a protease viral,




evidenciando o potencial bioativo dessas moléculas no contexto de inibicdo da replica¢éo do
SARS-CoV-2.

3. RESULTADOS
Os resultados referentes as docagens moleculares dos compostos majoritarios do dleo
essencial de M. urundeuva com a proteina 6LU7 s&o apresentados na Tabela 1.

Tabela 01 — Parametros de afinidade molecular dos compostos majoritarios do dleo essencial de M. urundeuva
com a proteina MP™.

Complexo AG?

(Ligante-proteina) (keal.mol) Aminoacidos que interagiram com os ligantes

SER A: 46, THR A: 45, THR A: 25, THR A: 24, THR A:
Beta-cadineno-6lu7 -4,7 26, MET A: 49, CYS A: 145, LEU A: 27, HIS A: 41, GLY
A: 143, LEU C: 4, VAL A: 3, ASN A: 142

ASN A: 142, MET A: 49, LEU C: 4, HIS A: 41, GLY A:

Beta-mirceno-6lu7 3.3 143, THR A: 25, THR A: 26, LEU A: 27, CYS A: 145

GLU A: 166, VAL C: 3, MET A: 165, CYS A: 145, LEU
Linalol-6lu7 -4,4 C: 4, HIS A: 172, HIS A: 163, GLY A: 143, SER A: 144,
PHE A: 140, LEU A: 141, ASN A: 142

SER A: 46, MET A: 49, ASN A: 142, LEU C: 4, GLY A:
Trans-cariofileno-6lu7 -4.8 143, HIS A: 41, CYS A: 145, LEU A: 27, THR A: 26,
THR A: 25

THR A: 24, SER A: 46, THR A: 45, THR A: 25, THR A:
Delta-selineno -4,9 26, LEU A: 27, CYS A: 145, LEU C: 4, HIS A: 41, GLY
A: 143, ASN A: 142, MET A: 49

LEU C: 4, CYS A: 145, SER A: 144, GLY A: 143, LEU
14-Hydroxy-9-epicariofileno-6lu7 -51 A: 27, ASN A: 142, THR A: 26, THR A: 24, THR A: 25,
THR A: 45, MET A: 49, HIS A: 41

THR A: 26, THR A: 24, THR A: 25, MET A: 49, LEU C:
Hidroxicloroquina-6lu7 48 4, LEU A: 27, HIS A: 41, LEU A: 141, PHE A: 140, HIS
g ' A: 163, SER A: 144, CYS A: 145, GLY A: 143, ASN A:

142

~ a=Energia livre de Gibbs.




Fonte: Autoria propria, 2024.

A melhor energia de interacéo foi gerada para o complexo 14-Hydroxy-9-epicariofileno-6lu7. A afinidade
foi observada com uma energia de ligacdo igual a -5,1 kcal.mol? (Tabela 1; Figura 1). Na formacdo deste
complexo, foi possivel observar interagdes com os aminoacidos LEU C: 4, CYS A: 145, SER A: 144, GLY A:
143, LEU A: 27, ASN A: 142, THR A: 26, THR A: 24, THR A: 25, THR A: 45, MET A: 49, HIS A: 41 do sitio
ativo da proteina com o ligante 14-Hydroxy-9-epicariofileno.

Figura 1 — Docagem molecular do complexo 14-Hydroxy-9-epicariofileno com a proteina MP™. A) Proteina MP™
(Cor: khaki) e 14-Hydroxy-9-epicariofileno (Cor: Verde); B) Interacdo do 14-Hydroxy-9-epicariofileno com os
aminoécidos do sitio ativo da MP™,
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Fonte: Autoria propria, 2024.

4. DISCUSSAO

A energia de interacdo experimentada para os ligantes 14-Hydroxy-9-epicariofileno e
A-selineno foi superior a da droga controle hidroxicloroquina, conforme apresentado na Tabela
1. Essa comparacdo demonstra que 0s compostos presentes no 6leo essencial de Myracrodruon
urundeuva possuem caracteristicas moleculares que favorecem uma interacdo mais forte e
eficaz com a proteina Mpro (protease principal) do SARS-CoV-2. Essa evidéncia sugere que
essas moléculas podem ter um desempenho superior ao da hidroxicloroquina em termos de
eficacia na inibicdo da replicacdo viral.

Os compostos 14-Hydroxy-9-epicariofileno ¢ A-selineno, identificados no oleo
essencial das folhas de M. urundeuva, interagem diretamente com os aminoacidos do sitio ativo
da protease Mpro, uma enzima fundamental para a replicacdo do SARS-CoV-2. Essa interacdo
molecular ocorre por meio de ligacBes especificas com residuos de chave enzimética, 0 que
pode interferir na sua capacidade de processamento de poliproteinas virais. As poliproteinas,
que sdo traduzidas a partir do RNA viral, passam por clivagens realizadas pela Mpro para
formar proteinas funcionais essenciais para a formacdo de novas particulas virais. Se esses
compostos forem capazes de bloquear ou modificar essa atividade catalitica, isso pode resultar

. na interrupcdo do ciclo de replicagdo viral.




Esses achados reforcam o potencial terapéutico dos componentes bioativos do éleo
essencial de M. urundeuva no combate & COVID-19, fornecendo uma base solida para
investigacOes futuras sobre o uso de extratos dessa planta no desenvolvimento de novos
farmacos antivirais. A interacdo mais eficaz desses compostos com o Mpro também abre
perspectivas promissoras para a descoberta de novos tratamentos baseados em produtos
naturais, que podem atuar de forma mais eficiente no controle da infecgdo e na mitigagéo dos

impactos causados pelo SARS-CoV-2.

5. CONSIDERACOES FINAIS

Os resultados deste estudo indicam que os constituintes majoritarios do éleo essencial
das folhas de Myracrodruon urundeuva possuem a capacidade de interagir com a protease
Mpro, conforme demonstrado pelas analises de docagem molecular. A interacdo dessas
composicdes ocorre predominantemente no sitio ativo da enzima, proporcionando seu potencial
para inibir a atividade catalitica da Mpro. Essa prevencdo pode comprometer o processamento
das poliproteinas virais essenciais para a replicacdo do SARS-CoV-2, abrindo perspectivas para

o desenvolvimento de novas estratégias terapéuticas contra o0 COVID-19.
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