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INTRODUCAO RESULTADOS

« Os casos de abandono de animais
constituem-se em um grave problema,
causando prejuizos para a ecologia,
economia, saude publica e bem-estar
animal. No Brasil, por sua vez, ha 30
milhoes de animais vivendo em
situacao de abandono.

O Alphaherpesvirus (FHV-1)

representa um constante problema

para 0s animais, devido a sua facll
transmissao pela saliva.

A glicoproteina B € uma proteina que

S,e localiza ,na superficie do FI_!V_]" e~|a Fig 1: Estrutura do HerpesVirus e a glicoproteina B.

e responsavel por fazer a InfecCao = u YN SN I i)

desse virus nas células dos animais.

Nenhum antiviral fol desenvolvido especificamente para FHV-1, embora muitos
tenham sido testados quanto a sua eficacia contra o virus e seguranca em gatos.
Na hipotese desse estudo, acredita-se que a partir do desenvolvimento deste
trabalho, seja possivel desenvolvimento um modelo de aprendizado de maquina
capaz de encontrar potenciais inibidores para a gB do alfaherpesvirus causador da
rinotraqueite com base no modelo estrutura atividades de dados fornecidos pelo
ChEMBL.

OBJETIVO GERAL

Desenvolver um modelo computacional de aprendizado de maquina capaz de localizar
potenciais inibidores da glicoproteina B (gB) do virus herpesvirus felino 1 (HVF-1)
causador da rinotraqueite viral felina.

METODOLOGIA
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Fonte: dados da pesquisa, 2021..

* Classificacao dos
codigos SMILES.

e Separacao dos dados
Inativos e ativos.

e Selecao dos dados
com IC50 < 1000 nM.

Classificacao e selecao dos

menores valores IC.,

2 Inibidores

Regra de biodisponibilidade
oral de Lipinski

Dados finais
Output

Docking molecular

Esquema 1. Fluxograma metodoldgico.

Fonte: dados da pesquisa, 2021..

pararastreio de drogas contra a rinotraqueite felina
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Resultado dos inibidores encontrados no catsoft

—
QN
o
A P
N0 2 s
I (| S
O: =0 . : R (@
N- )
[ o
J N4 -
. 0 Py y — ) - ®
- - D-—r"’ N 0 ©
|l ‘ /N 3
/ \ @)
-.::_._._::-_-_ - ) ._____.-- / %
= \‘.- n l-'-.l_ U
O -NH 1C50: 400aM g
' IC50: 600aM C
0 @
e LL
L
Fig 2. Estrutura da Glibenclamida. Fig 3. Estrutura da troglitazona.

A figura 4 exibe o resultado de afinidade
(kcal/mol) e interacao das trés estruturas
testadas. Observou-se que todas as
InteracOoes apresentaram dados de
afinidade aceitaveis (abaixo de -6,0
kcal/mol) capazes de se ligar firmemente
com as macromoléculas-alvo. O valor de
afinidade (AG) dos resultados do docking
para Troglitazona (CHEMBL2074778) fol
-8.9 kcal/mol com constante de inibicao
(Ki) de 17.8 pM, para Glibenclamida
(20778) -9.4 kcal/mol com Ki de 11.3 uM
e para Famciclovir foi de -6,1 kcal/mol
com Ki de 224.3 yM.

O melhor resultado foi da estrutura de

Fig. 4: Gréafico de afinidade molecular do Glibenclamida.
docking realizado.

Fonte: dados da pesquisa, 2021.

Fonte: dados da pesquisa, 2021. Fonte: dados da pesquisa, 2021.
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Fig. 5: Interacao da glibenclamida com aminoacidos Fig. 6:Interacéo da troglitazona com aminoacidos da
da gB gB

CONCLUSAO

 Pode-se concluir qgue o modelo computacional (CatSoft) apresentado neste
trabalho, conseguiu encontrar novas moléculas inibidoras junto com a técnica de
docking molecular. Assim, resultou que as estruturas agiram diretamente na
proteina gB do virus Alfaherpesvirus causador da rinotragueite.

« Como futuro de desenvolvimento espera-se que o numeros de abandonos de
gatos seja diminuidos por questoes de doencas, como 0 caso da rinotraqueite
felina.
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