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APRESENTACAO

A obra “Ciéncias Exatas e da Terra e a Dimens&o Adquirida através da Evolugdo
Tecnologica vol. 4’ aborda uma publicacdo da Atena Editora, apresenta, em seus 22
capitulos, conhecimentos tecnolégicos e aplicados as Ciéncias Exatas e da Terra.

Este volume dedicado a Ciéncia Exatas e da Terra traz uma variedade de artigos
gue mostram a evolugao tecnoldgica que vem acontecendo nestas duas ciéncias, e
como isso tem impactado a varios setores produtivos e de pesquisas. Sao abordados
temas relacionados com a producédo de conhecimento na area da matematica,
quimica do solo, computagao, geoprocessamento de dados, biodigestores, educacao
ambiental, manejo da agua, entre outros temas. Estas aplicagdes visam contribuir no
aumento do conhecimento gerado por instituicdes publicas e privadas no pais.

Aos autores dos diversos capitulos, pela dedicacéo e esforcos sem limites, que
viabilizaram esta obra que retrata os recentes avancgos cientificos e tecnoldgicos nas
Ciéncias Exatas e da Terra, os agradecimentos dos Organizadores e da Atena Editora.

Por fim, esperamos que este livio possa colaborar e instigar mais estudantes
e pesquisadores na constante busca de novas tecnologias para a area da Fisica,
Matematica, e na Agronomia e, assim, contribuir na procura de novas pesquisas €
tecnologias que possam solucionar os problemas que enfrentamos no dia a dia.

Jorge Gonzélez Aguilera
Alan Mario Zuffo



SUMARIO

(03X = 1 U] 1 1 TR 1

ANALYSIS OF CANINE OSTEOSARCOMA CELLS SURVIVAL AFTER IRRADIATION WITH COBALT
EQUIPMENT

Paula de Sanctis

Brunno Felipe Ramos Caetano

Luis Mauricio Montoya Flérez
Valéria Barbosa de Souza

Luis Fernando Barbisan

Marco Anténio Rodrigues Fernandes
Ramon Kaneno

Rogério Anténio de Oliveira

Willian Fernando Zambuzzi

Noeme Sousa Rocha

DOI 10.22533/at.ed.7571911071

(03X =1 1 U] 1 13 15

AVALIACAO COMPUTACIONAL DE INTERACOES ENTRE AS PROTEINAS M E M2-1 DO VIiRUS
SINCICIAL RESPIRATORIO HUMANO (HRSV) E RIBAVIRINA

Ernesto Tavares Neto
Leandro Cristante de Oliveira

DOI 10.22533/at.ed.7571911072

(03X = 1 U] o 1< TR 23

ENCAPSULAMENTO DE NANOPARTICULAS FERROMAGNETICAS EM MATRIZ EPOXIDICA PARA
O TRATAMENTO DE HEPATOCARCINOMA

Bruno de Vasconcellos Averaldo Hangai
Alexandre Zirpoli Simdes

DOI 10.22533/at.ed.7571911073

(03X =] 1 U] 1 1 SR 38

ESTUDO QUIMICO DO EXTRATO CLOROFORMICO DAS FOLHAS DA Annona muricata L.

Maria Luiza da Silva Pereira
Karoline Pereira Ribeiro

DOI 10.22533/at.ed.7571911074

(03N =] 1 U 1 1 48

METODO SIMPLIFICADO PARA CALCULAR A ROTAQAO DO SOL
Matheus Leal Castanheira
Dietmar Willian Foryta

DOI 10.22533/at.ed.7571911075

(03X = 1 U o X SRR 55

MONITORAMENTO AMBIENTAL DOS FOCOS DE QUEIMADAS NO ESTADO DE ALAGOAS PARA
OS ANOS DE 2015 E 2016

Esdras de Lima Andrade

Whendel Cezar Silva de Couto

Daniel Nivaldo da Conceicéo

Alex Nazario Silva Oliveira

Elizangela Lima de Oliveira

DOI 10.22533/at.ed.7571911076




(03X =] 1 U] 1 Ry 2 64

MONITORAMENTO DE IMPACTOS AMBIENTAIS POS-IMPLANTACAO DE ESTAQOES DE
TRATAMENTO DE ESGOTOS SANITARIOS E ACOES CORRELATAS DO ORGAO AMBIENTAL
FISCALIZADOR

Poliana Arruda Fajardo
DOI 10.22533/at.ed. 7571911077

(07X = 1 W U N o X TSR 74

OSCILADOR HARMONICO: MODELO PARA A QESCRIQAO DE SISTEMAS FiSICOS EM EQUILIBRIO
ESTAVEL SOFRENDO PEQUENAS OSCILACOES

Pedro Henrique Ferreira de Oliveira

Jodo Philipe Macedo Braga

DOI 10.22533/at.ed.7571911078

(03X = 1 U] o X TSR 86

PALAVRAS CRUZADAS: UMA FERRAMENTA LUDICA NO ENSINO DE MATEMATICA E DAS
CIENCIAS DA NATUREZA

Osmar Luis Nascimento Gotardi

Andréa Martini Ribeiro

Fernanda Marchiori Grave

Leticia Cristiane Malakowski Heck

Mario Victor Vilas Boas

DOI 10.22533/at.ed.7571911079

(03X =] 1 U] o 15 o R 102

QUANTIFICAQAO DE P-FENILENODIAMINA (PPD) EM FORMULAQAO DE CORANTE PERMANENTE
DE CABELO

Maria Leticia Mendes Soares

Thamiris Costa dos Santos

Carolina Venturini Uliana

Mariele Mucio Pedroso

Hideko Yamanaka

DOI 10.22533/at.ed.75719110710

(03N =] 1 U] 1 T s 111

RESISTENCIA AO CISALHAMENTO DIRETO DO POLIESTIRENO EXPANDIDO (EPS)

Mariana Basolli Borsatto

Beatriz Garcia Silva

Paulo César Lodi

Rogério Custodio Azevedo Souza
Bruna Rafaela Malaghini

Caio Henrique Buranello dos Santos

DOI 10.22533/at.ed.75719110711




CAPITULOD 12 ettt eeee et eeeeeeeessmeesessssesssssnessesaseesssesnnesnessensssesnsesmessnsssnesnsssnnens 121

SAUDEESEGURANCADOTRABALHOPARAODESENVOLVIMENTOSEGURODEBIOPROCESSOS

Milson dos Santos Barbosa

Lays Carvalho De Almeida

Isabelle Maria Duarte Gonzaga

Aline Resende Doria

Luma Mirely Souza Brandao

Isabela Nascimento Souza

Débora da Silva Vilar

Juliana Lisboa Santana

Priscilla Sayonara de Sousa Brandé&o

DOI 10.22533/at.ed.75719110712

(03X =] 1 U] W I < SRR 129

SINTESE DOS NIVEIS INTERPRETANTES DAS ESTACOES DO ANO APRESENTADOS POR
FUTUROS PROFESSORES DE CIENCIAS

Daniel Trevisan Sanzovo
Carlos Eduardo Laburt

DOI 10.22533/at.ed.75719110713

(03X =] 1 U o 1 140

SISTEMA DE CONTROLE EMPREGANDO TECNOLOGIA RFID

Felipe de Carvalho Forti
Alexandre César Rodrigues da Silva

DOI 10.22533/at.ed.75719110714

(03X =] 1 U] 1o 15 1 150

TECNICA§ DE MEDIGAO BASEADAS NA AFUNQAO DE RESPOSTA EM FREQUENCIA PARA
DETECCAO DE DANO BASEADA NA IMPEDANCIA ELETROMECANICA

Guilherme Silva Bergamim
Caio Henrique Rodrigues

DOI 10.22533/at.ed.75719110715

(03X = 1 U o 15 - SRR 164

TECNICAS,DE SENSORIAMENTO REMOTO APLICADAS A MINERACAO NA REGIAO SEMIARIDA
DO SERIDO POTIGUAR

Paulo Sérgio de Rezende Nascimento
DOI 10.22533/at.ed.75719110716

(03X =] 1 U] 1o 15 220N 180

UM ESTUDO SOBRE ANEIS LOCAIS

Brendol Alves Oliveira Gomes
Eliris Cristina Rizziolli

DOI 10.22533/at.ed.75719110717

(03X =] 1 U] 1o 1 - 192

UMA VISAO GERAL DE FRAMEWORKS PHP POPULARES PARA PROGRAMACAO WEB

Lilian N A Lazzarin
Leandro do Nascimento dos Anjos
Jodo Florentino da Silva Junior

DOI 10.22533/at.ed.75719110718




(03X = 1 U] o 15 [ SRR 202

UM PANORAMA DA QUALIDADE DA INTERNET BANDA LARGA NA REGIAO DO MATO GRANDE

Igor Augusto De Carvalho Alves
Hellen Adélia Oliveira Da Cruz
Maria De Lourdes Assuncao Soares Dantas Fonseca

DOI 10.22533/at.ed.75719110719

(03X =] 1 U] o 1o SRR 216

USO DE SUPPORT VECTOR MACHINE EM AMBIENTE SUBTERRANEO: APLICACAO EM POCO
DE MONITORAMENTO PARA REGRESSAO DE DADOS DE NIVEL DE AGUA

Thiago Boeno Patricio Luiz
Guilherme de Freitas Gaiardo
José Luiz Silvério da Silva

DOI 10.22533/at.ed.75719110720

(03X =] 1 U] 1o 1 229

UTILIZAGAO DA DIFRACAO DE RAIOS X NA CARACTERIZAGAO DO HIDROXIDO DUPLO LAMELAR
(HDL) MG/AL E SEU EFEITO MEMORIA

Victor De Aguiar Pedott
Elton Luis Hillesheim
lemedelais Bordin
Rogério Marcos Dallago
Marcelo Luis Mignoni

DOI 10.22533/at.ed.75719110721

(03X =1 1 U] 1o 12 237

UTILIZAGAO DE SIMULAGCOES NUMERICAS PARA ESTUDO DE ONDAS OCEANICAS

Matheus José de Deus
Mateus das Neves Gomes

DOI 10.22533/at.ed.75719110722
SOBRE OS ORGANIZADORES...........ccocemmmmmmmnsnnnmssssssss s s ssssssssnns 242




CAPITULO 2

AVALIACAO COMPUTACIONAL DE INTERACOES
ENTRE AS PROTEINAS M E M2-1 DO VIRUS
SINCICIAL RESPIRATORIO HUMANO (HRSV) E

Ernesto Tavares Neto

Departamento de Fisica-Instituto de Biociéncias,
Letras e Ciéncias Exatas, Universidade Estadual
Paulista-UNESP, Séao José do Rio Preto-SP

Leandro Cristante de Oliveira
Departamento de Fisica-Instituto de Biociéncias,
Letras e Ciéncias Exatas, Universidade Estadual

Paulista-UNESP, S&o José do Rio Preto-SP

RESUMO: A abordagem computacional
utilizada neste trabalho envolve simulacbes de
docking e dindmica molecular para caracterizar
interacées entre as proteinas M e M2-1 do
hRSV. Essas proteinas estdo relacionadas
diretamente com o processo de infeccédo do
virus sincicial respiratorio humano (no inglés
human respiratory syncytial virus, hRSV), agente
causador de infeccbes do trato respiratdrio em
cerca de 12 milhdes de pessoas a cada ano
em diversos paises, atacando principalmente
criangas e idosos. Foram avaliadas interagoes
envolvendo o composto Ribavirina e a proteina
M, num processo de busca que partiu da analise
das 1500 orientagcdes possiveis para cada
uma das 500 conformacgdes geradas (um total
de 750.000 estruturas avaliadas) por meio do
software UCSF Dock, usando para tal o critério
de mais baixa energia. Apds a selecédo do mais
provavel candidato, simulacbes de dinédmica
molecular foram realizadas, sugerindo que este
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composto interage com a interface do dimero da
proteina M e que 0 mesmo permanece estavel
nesta regido, possibilitando a desestabilizagdo
da forma dimerica e, com isso, interferindo na
acdo desta proteina. Por fim, as interacoes
para o complexo M/M2-1 em suas formas
monoméricas foram avaliadas, onde gerou-
se 2000 complexos com o programa zDock,
dentre os quais foi selecionado o arranjo de
menor energia. Esses resultados sugerem que
a presencga da molécula de Ribavirina influencia
na interacdo entre as proteinas M e M2-1,
podendo desestabilizar este complexo, crucial
durante o ciclo de infeccéo por hRSV, sugerindo
assim seu emprego em possiveis tratamentos
com o objetivo de inibir ou prevenir a infeccéo
viral.

PALAVRAS-CHAVE: Docking e Dinamica
molecular, hRSV, Proteinas M e M2-1,
Ribavirina.

COMPUTATIONAL EVALUATION OF
INTERACTIONS BETWEEN M AND M2-1
PROTEINS OF HUMAN RESPIRATORY
SYNCYTIAL VIRUS (HRSV) AND RIBAVIRIN

ABSTRACT: The computational approach
used in this work involves docking and
molecular dynamics simulations to characterize
interactions between M and M2-1 proteins of
hRSV. These proteins are directly related to the




process of infection by human respiratory syncytial virus (hRSV), a causative agent of
respiratory tract infections in about 12 million people each year in several countries,
mainly targeting children and the elderly. It was evaluated the interactions involving
the compound Ribavirin and the M protein, in a search process that started from the
analysis of the 1500 possible orientations for each of the 500 generated conformations
(a total of 750,000 structures evaluated) through the software UCSF Dock, using the
criterion of lower energy. Following the selection of the most likely candidate, molecular
dynamics simulations were performed, suggesting that this compound interacts with
the M protein dimer interface and that it remains stable in this region, allowing the
destabilization of the dimeric form and, thus, interfering in the action of this protein.
Finally, the interactions for the M/M2-1 complex in its monomeric forms were evaluated,
where 2000 complexes were generated with the zDock program, among which the
least energy arrangement was selected. These results suggest that the presence of
the Ribavirin molecule influences the interaction between the M and M2-1 proteins,
which may destabilize this complex, crucial during the cycle of infection by hRSV, thus
suggesting its use in possible treatments with the aim of inhibiting or preventing the
viral infection.

KEYWORDS: Molecular Docking and Dynamics, hRSV, M and M2-1 Proteins, Ribavirin.

11 INTRODUCAO

No mundo, cerca de 12 milhdes de pessoas anualmente sofrem de infec¢des do
trato respiratédrio causadas pelo virus sincicial respiratorio humano (hRSV) em diversos
paises, agravando os casos de bronquiolite e pneumonia, principalmente em criangcas
e idosos. As regides mais afetadas podem ser identificadas na Figura 01.

Figura 01. Casos de morte causadas pelo hRSV no mundo. Figura extraida de (Nair, H. et
al. Global burden of acute lower respiratory infections due to respiratory syncytial virus in young
children: a systematic review and meta-analysis. (2010). Lancet. 375(9725):1545-55).

Um dos fatores que contribuem para o sucesso na replicagéo viral é a presenca
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da proteina M (proteina de matriz), que desempenha papel fundamental na montagem
e liberagcéo do virus, sendo sua forma dimérica indicada como ativas.

A proteina M faz parte da estrutura interna da particula viral, além de apresentar
um dominio hidrofébico em sua por¢ao C-terminal, que pode mediar intera¢cdes com a
membrana (Collins, et al., 2001). A interacéo da proteina M com os corpos de incluséo,
formados essencialmente pelo genoma viral e as proteinas N, P, L e M2-1, é mediada
pela interacé&o da sua extremidade N-terminal com a proteina M2-1 (Li, et al., 2008).

X Maontag
ﬂa%q jgenoma Replicacio (+) genoma i

l scrigdo 1“&:9“;.0;&0
(+IRMAmM
el A
ki (-} genoma
M F g
Tradugio & i aobh
I _1_'- LA ] L B

Figura 02. Ciclo de infeccao do hRSV. Ao se aproximar da célula hospedeira, a proteina
G ancora nos receptores e a proteina F promove a fusao do virus com a célula. Ha o
desempacotamento com a liberagdo do gene viral. O genoma com sentido negativo é replicado
para genoma com sentido positivo e sdo transcritos os RNAms e a tradugc&o das proteinas.
Entéo, a proteina M junto a M2-1 promove a formacéo do capsideo e ha a liberagdo de novas
particulas virais. Figura extraida de (Teixeira, T.S.P, Souza, F.P. Caracterizagao biofisica
da interagdo entre a proteina M2-1 do Virus Sincicial Respiratorio Humano (HRSV) com
quercetina. Biblioteca do IBILCE — S&o José do Rio Preto — Unesp. S&o José do Rio Preto,
2016).

Na figura 02, esta apresentado o ciclo de infeccdo do hRSV, explicitando a
importéancia da proteina M durante este processo. O estudo das interagdes envolvendo
a proteina M e o composto Ribavirina possibilita 0 entendimento dos mecanismos de
acao mencionados, sendo um importante candidato para o desenho racional de novos
farmacos que possam auxiliar no tratamento de infecgbes causadas por hRSV.

2| OBJETIVOS

Relatos presentes na literatura académica sugerem que a presenca da proteina
de matriz € um dos elementos cruciais no sucesso da replicacao viral, desempenhando
a funcao de promover a transcri¢céo viral por desencadear a montagem e liberacao do
virus, associando o nucleocapsidio com as glicoproteinas do envelope do hRSV, que
€ ativa na sua forma dimérica. Esta associacdo se da por meio da por¢cao N-terminal
da proteina M com a proteina M2-1.
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Deste modo, a identificagcdo de interagdes envolvendo o composto Ribavirina
motivou a realizacdo do presente estudo, com o intuito de propor avancgos contra a
acao da hRSV, utilizando a proteina M como alvo e o uso dos métodos computacionais
de docking e simulagdes de dinamica molecular.

3 | MATERIAIS E METODOS

A molécula de Ribavirina foi construida tridimensionalmente utilizando o editor
de moléculas Avogadro (avogadro.cc). A preparacdo das macromoléculas (receptor
e ligante), calculos de docking e dinamica molecular foram realizadas usando os
programas UCSF Chimera v1.10.2 (Pettersen 2004), UCSF DOCK®6 (Graves 2008) e
GROMACS com o campo de forca CHARMM27, respectivamente.

No docking proteina-ligante, o parametro Grid Score, descrito pela equacgéao (1),
descreve interagdes de Van der Waals (atracéo e repulséo) e interagcdes Coulombianas,
sendo a forma mais simples empregada para o calculo da energia de interagao do
complexo receptor-ligante.

E = LA Esr (B - 5+ 3320 50)
(1)
onde i e jformam o par de atomos em que a energia esta sendo calculada e Ajje
Bij os valores dos raios de Van der Waals do par; a e b definidos pelos valores padréao
12 e 6, g e rsao a carga e o raio de cada atomo, respectivamente; D € a constante
dielétrica do meio e 332,0 é um fator de converséo para Kcal/mol.
Em seguida, foi a energia de cada uma das conformacdes obtidas foi recalculada
empregando a funcdo Amber Score, permite assim reclassifica-las pelo campo de
forca do AMBERS®. Ao longo deste processo sao realizados calculos de minimizagao,

sendo a energia final dada por:

Eiigm;éo = Ecomplexo - (Ereceptor +

Efigante) (2)

onde E_ oo Erccopr © Eigame S30 respectivamente as energias internas do
complexo, receptor e ligante, quando solvatados. O célculo de cada uma dessas trés
energias usa o mesmo protocolo: minimizagdo com um método de gradiente conjugado,
seguido da simulacao de MD (dinamica molecular com temperatura constante) e uma
ultima minimizagdo para avaliacéo de energia.

O grupo de conformacbes com as menores energias de interacdo sao
selecionados e submetidos a simulagbes dinamica molecular. Ao longo da simulagéo
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o critério de energia € novamente empregado, sendo este desta vez determinado pelo
campo de forca CHARMM27, o que permite a selecdo dos melhores candidatos que
entdo passam novamente pelo processo de docking.

O parametro RMSD (no inglés Root Mean Square Deviation) € empregado como
coordenada de reacéo, ou seja, permitindo a avaliacao de mudancas estruturas do
complexo, afim de avaliar a estabilidade do ligante na cavidade proteica. O RMSD é
definido pela equacgao:

RMSD =
\/%Z?:l[(xf — xi)z + (}’f — y,;)z + (Zf - Zi)z]

(3)

Por fim, o programa Zdock é utilizado para caracterizar as interagdes proteina-

proteina, permitindo avaliar exaustivamente os possiveis modos de ligacdo. O Zdock
realiza uma busca no espaco de conformacgdes por meio de mudancgas translacionais
e rotacionais entre as duas proteinas. Assim, uma classificacdo de cada configuracao
obtida € fornecida por meio da sua funcéo de pontuacao’ ® '°. De maneira geral,
o0 Zdock faz a varredura do ligante (proteina de menor volume) por todo o espaco
conformacional da superficie do receptor (proteina de maior volume), selecionando
as orientagdes do ligante (dentre os 2000 complexos gerados) que apresentem as
menores energias de ligacao.

4 1 RESULTADOS E DISCUSSAO

O programa UCSF Dock gerou 1500 conformacdes, onde estas apresentaram
0s menores valores do Amber Score dentre as 500 orientacbes geradas (um total de
750.000 caélculos). O melhor resultado seguindo todos os passos da metodologia de
selecao proposta para a interacao entre a proteina M e o composto Ribavirina, estao
apresentados na figura 03.

GLY 228
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Figura 03. Avaliacao da interacées entre a Ribavirina e Proteina M. A) Representagcao
da superficie molecular da proteina M (em azul) e da molecula de Ribavirina (em vermelho)
encaixada no sitio de ligacdo. O composto analisado apresenta uma energia de ligacdo de
-12.8 kd/mol, calculada por meio do pardmetro Amber Score. B) Mapa de interagdes obtido pelo
webserver Plip (https://projects.biotec.tu-dresden.de/plip-web/plip/), explicitando os residuos
envolvidos. A interagcdo é estabelecida por trés ligagbes de hidrogénio (residuos Thr-90, Cys-92
e Gly-228) e uma ligacdo do tipo r-stacking envolvendo o residuo Trp-36.

A Figura 04 mostra um alinhamento realizado pelo UCSF Chimera entre a
estrutura obtida pelas simulagbes de docking e a estrutura dimérica da proteina M
(PDB ID: 4v23).

Hidrolébico

Hidrefllico

Figura 04. Alinhamento entre a estrutura dimérica da proteina M e o complexo proteina-
ligante formado, colorida de acordo com a hidrofobicidade da superficie. A direita
da figura esté apresentada uma escala de coloragéo, sendo do azul (hidrofilico) ao laranja
(hidrofébico). O composto Ribavirina, encaixado no sitio de ligagéo da proteina M, tem sua
representacao por superficie molecular na cor preta.

A figura acima permite identificar que a regidao em que a interagdo proteina-
ligante ocorre encontra-se na interface de conexéo entre as estruturas monoméricas
da proteina M que forma o dimero.

ApOs o docking, o complexo formado foi submetido a um tempo total de 10ns de
dindmica molecular. A figura 05 apresenta o grafico de RMSD, calculado de acordo
com a equacéo 3, durante a simulagdo de 10ns de dinamica molecular. Por meio desta
figura, verifica-se a estabilidade do composto avaliado durante os primeiros 8ns de
simulacéo. Entende-se estabilidade como a permanéncia do ligante no sitio de ligagcéo.
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Figura 05. Calculo do RMSD para a molécula de Ribavirina durante a simulacado de 10ns.
O composto avaliado apresenta estabilidade no sitio de ligagcdo da proteina M durante grande
parte da simulagéo.

No contexto de que a proteina M necessita da presenca da proteina M2-1 para
promover a formacéo do capsideo e liberagdo de novas particulas virais, simulagdes
de docking foram realizadas com e sem a adicdo da molécula de Ribavirina, conforme

apresentado na Figura 06.

B)

Figura 06. Representacao das estruturas cristalograficas das proteinas M (PDB ID:
4v23) e M2-1 (PDB ID: 4¢3B) e os respectivos complexos formados, coloridos de acordo
com suas estruturas secundarias. As cores amarelo, roxo e azul representam as folhas-B,
a-hélices e random coils, respectivamente. A figura apresenta A) as estruturas cristalograficas
das proteinas M e M2-1 e os complexos formados B) com e C) sem a presencga do composto
Ribavirina.

A figura 06 mostra que na presenca da molécula de Ribavirina ha uma alteracéo

na regiao de interacéaa (interface) entre as proteinas.

51 CONCLUSOES

Os resultados sugerem que o composto avaliado interage com a interface
do dimero da proteina M. Baseando-se no tempo de simulacéo é possivel afirmar
que o ligante permanece estavel nesta regidao, indicando que esta interacao pode
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desestabilizar o processo de dimerizagcdo da proteina M, que &€ crucial para o virus
durante o ciclo de infecgéo.

Na avaliagcdo de interacbes entre as proteinas M e M2-1, verificou-se que a
presenca damolécula de Ribavirina pode alterar aregido de interacéo. Deste modo, este
composto é um possivel candidato a desestabilizar o complexo formado e, com isso,
inibir a infeccao viral por hRSV. Vale ressaltar que a energia de interagdo encontrada
para o complexo é razoavel, todavia exige validacdes experimentais. Ainda assim, o
estudo representa um avango na busca interagentes que possam servir de molde para
o desenho racional de macromoléculas com uma maior intera¢do, funcionando assim
propriamente como farmacos.
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