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Introducdo: COVID-19 é uma doenca altamente contagiosa causada pelo
coronavirus da sindrome respiratéria aguda grave 2 (SARS-CoV-2) tornando-se
uma grande ameaca em todo o mundo devido a sua rapida natureza de
disseminacdo e variantes mais agressivas, como o caso da Omicron. A principal
estrutura de interacao do virus com a célula hospedeira é a regiao de pico da
proteina Spike chamada de RBD, uma estrutura que teve diversas mutacoes,
dificultando a busca de farmacos. Objetivo: Avaliar o perfil de interacdes entre
moléculas de origem naturais frente a regidao RBD da proteina Spike (S) do
SARS-CoV-2, variante Omicron. Metodologia: Na primeira etapa ocorreu uma
modelagem molecular da estrutura RBD de sequéncia obtida no Brasil e testes
para sua caracterizacao e validacao estrutural. Em seguida, foi realizado o docking
molecular entre 6 ligantes fitoquimicos: Curcumina, Carvacrol (*)-Limoneno,
Glicirrizina, Alicina e Quercetin-3-Arabinoside na regiao especifica RBD modelada,
apdés obter os melhores resultados os complexos formados foram avaliados por
RMSD e RMSF. Resultados: Na homologia da regiao RBD, obteve-se uma estrutura
sem erros estruturais. Nas interacdes de cada fitoguimico, as moléculas naturais
glicirrizina e quercetina apresentaram maior afinidade ligando-se ao sitio ativo
encontrado da RBD. A dinamica molecular confirmou a interacao dos ligantes e a
estabilidade dos complexos durante as simulacdes. Conclusao: A quercetina e
glicirrizina apresentam um potencial inibitério, ligando-se ao RBD da proteina S,
modelado a partir do genoma da variante 6micron do SARS-CoV-2 encontrado no
Brasil. O presente trabalho foi realizado com o apoio a Coordenacao de
Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior (CAPES)
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