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Resumo

SOBRENOME, ALUNO. Titulo. 2021. 26 p. Iniciacao Clientifica - Laboratdério, Universidade Federal

do Amazonas, Manaus, 2021.
O novo [-coronavirus causou tristes perdas em todo o mundo e o surgimento de novas

variantes tem causado grande preocupacao.

Palavras-chave: SARS-CoV-2.
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Parte I

IMPACTOS TEORICOS DA LINHAGEM P.1 E P.2

Inicialmente foi realizado uma revisao bibliografica sobre a etiologia, epidemiologia,
aspectos clinicos e finalmente o processo de evolucao viral do SARS-CoV-2.



1 Revisao bibliografica

Os primeiros casos de hospitalizagao por infecgoes de SARS-CoV-2 foram relatados em
dezembro de 2019, em Wuhan, provincia de Hubei, China. Este virus é de uma proporc¢ao nao
vista desde a pandemia da Gripe Espanhola de 1918 [1]. Até 12 de margo de 2021, mais de 119
milhoes de casos foram confirmados e notificados com cerca de 2,6 milhoes de mortes dentre 188

paises [2].



2 Objetivos

Entender as causas teoricas.

2.1 OBJETIVOS ESPECIFICOS

o Estudar via simulagoes de dinAmica molecular atomistica;



3  Fundamentos tebdricos

3.1 TEORIA DA DINAMICA MOLECULAR

Devemos ressaltar que a existéncia da dindmica molecular deve-se muito ao fisico Richard P.
Feynman, tendo dito a célebre frase: "Se féssemos citar a hipotese mais poderosa de todas, a
qual nos leva a uma tentativa de entender a vida, é que todas as coisas sao feitas de 4tomos e
podem ser entendidas em termos da danca e do balanco dos atomos".
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4 Metodologia

4.1 METODOLOGIAS COMPUTACIONAIS

Nesta etapa foram realizados simulagoes atomisticas (all-atom) de dindmica molecular em 18ns
para o complexo ACE2-RBD (PDB ID: 6M0J)



5 Resultados e discussoes

5.1 CRISTALOGRAFIA DO DNA

Na Figura 1 é apresentado uma das principais descobertas na ciéncia. Enquanto isso na Tabela 1
encontram-se as distancias interatomicas.

Figura 1: Cristalografia da molécula de DNA obtida pela biofisica Rosalind Franklin em 1952.

Tabela 1: Distdncias interatomicas para a molécular de DNA.

Nucleotideo Distancia (A)

Timina

Citosina




6 Consideracoes finais

e Finalmente esperamos com estes resultados ajudar na compreensao tebrica dos impactos
das linhagens emergentes no Brasil e também ao redor do mundo.



7 Perspectivas futuras

e Repetir as simulagoes MD com outras distribui¢oes de velocidade para que se tenha maior
amostragem, e desta forma poderemos obter resultados mais conclusivos e garantir a repro-
dutibilidade.



Parte 11

APENDICE

Ao longo dos Apéndices sao apresentados os resultados



A Teoria do docking molecular

A.1 ENTROPIA E ENERGIA LIVRE: A BASE TEORICA DAS INTERAQ@ES BIOMOLE-
CULARES

Uma defini¢ao rigorosa de entropia requer o uso de conceitos probabilisticos da mecéanica estatis-
tica, embora possa ser definida como uma medida do grau de aleatoriedade ou desordem de um

sistema. A entropia também pode ser associada aos graus de liberdade de atomos e moléculas.
As equagoes abaixo expressam a constante da taxa de reagao associada a Teoria do Estado

de Transicao.

kT — AG
k1 = (h) erp (RT) (3)

kT AS —AH
(5o
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