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Introdução

A busca por novos fármacos com potencial terapêutico é de 

extrema importância e tem início com os testes in vitro. A 

triagem de candidatos pode estar atrelada a análise in sílico 

das propriedades farmacocinéticas e de docking molecular. A 

previsão virtual é de extrema importância para evitar perdas 

de tempo e dinheiro.

Objetivos

O presente trabalho teve como objetivo avaliar in silico as 

propriedades ADMET e docking molecular de diferentes 

compostos bioativos contra SARS-CoV-2 disponíveis na 

literatura científica.
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Conclusões

A busca por novos fármacos com potencial terapêutico é de extrema importância e tem início 

com os testes in vitro. A triagem de candidatos pode estar atrelada a análise in sílico das 

propriedades farmacocinéticas e de docking molecular. As triagens e análises virtuais das 

propriedades farmacocinéticas dos compostos avaliados podem aumentar a probabilidade de 

sucesso nos ensaios clínicos.
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Moléculas Pontuação

Phenylmercuric acetate (2) 132364

1,2,3,4,5-pentametoxi-dibenzo-quinolin-7-ona 129701

CAPE (Caffeic acid phenethyl ester) 117517,88

7-oxodesidroasimilobina 111855

1,2-dimetoxi-3-hidroxi-5-oxonoraporfina 109483

Tropifexor 87490,52

EACC 84476

Michel acceptor inhibitor- N3 (controle positivo) 78234,52

Tannic acid 66799

Nicotiflorin 65175

Luteolin 59851

Remdesivir (controle positivo) 42249,62

Withanoside IV 34142

Sintoindoside IX 28617,6

Thimerosal (1) 17940,7

Rutin 8642,6

Anacardic acid n. 91 264,102

Baicalein n. 43 246,152

Psoralidin n. 114 219,152

Iguesterin n. 34 197,761

Evans blue 167,8

KY-226 161,699

Withanoside II 153,2

Withanoside V 144,94

Quercetin -18929

Moléculas
ΔG Estimado 

(kcal/mol)

FullFitness
(kcal/mol)

Withanoside II -8,64 -872.42

Sitoindoside IX -8,48 -759,88

Remdesivir (controle positivo) -8,47 -1060,03

Tropifexor -8,47 -1060,03

KY-226 -8,11 -1161.55

Thimerosal (1) -8,11 -851.07

Withanoside IV -8,02 -893.18

Rutin -8 -937,93

Nicotiflorin -7,98 -951,31

Withanoside V -7,98 -887.58

Ácido tânico -7,74 -852,65

Evans blue (11) -7,74 -852,65

Michel acceptor inhibitor- N3 (controle ositivo) -7,42 -1072,42

Iguesterin -7,28 -1006.32

CAPE (Caffeic acid phenethyl ester) -7,22 -1098.04

Anacardic acid -7,19 -1125.09

EACC -6,97 -1176,78

1,2-dimetoxi-3-hidroxi-5-oxonoraporfina -6,91 -1035,76

Psoralidin -6,84 -1089.50

3 -6,75 -1003,65

Quercetin -6,73 -1080,61

Luteolin -6,68 -1107,93

14
-6,66

-1047,83

Baicalein
-6,45

-1082.20

Phenylmercuric acetate (2)
ND

ND

Tabela 1 – Artigos selecionados para coleta de moléculas bioativas. *Número de moléculas selecionadas para o estudo.

Tabela 2 - Ranqueamento das moléculas baseado na 

pontuação dos resultados obtidos pela análise do 

software pkCSM.

Tabela 3 - Energias de interação estimada das 

melhores poses de docking molecular de Mpro com 

ligantes a partir dos resultados obtidos pelo 

programa SwissDock. ND - Não determinado.
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