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RESUMO

Introdução: A triagem in silico representa uma estratégia computacional essencial para selecionar moléculas
com potencial biológico, reduzindo a experimentação animal. O Hantavírus, agente zoonótico associado a
graves quadros de síndromes cardiopulmonares e febres hemorrágicas com síndrome renal, possui genoma
de RNA cujas  funções dependem criticamente da nucleoproteína (N),  responsável  pela  encapsidação e
formação de complexos ribonucleoproteicos. Interferir na função dessa proteína constitui um alvo promissor
para  o  desenvolvimento  de  antivirais.  Nesse  contexto,  a  química  medicinal  computacional  viabiliza  a
investigação segura de interações entre flavonoides e alvos virais de interesse. Objetivos: Este trabalho tem
como objetivo realizar a triagem in silico  de derivados de flavonoides como candidatos a inibidores da
nucleoproteína do Hantavírus. Metodologia: A metodologia abrange a seleção e preparação dos compostos,
seguida por estudos de Docking molecular para estimar a afinidade de interação e mapear os resíduos chave
no complexo proteína-ligante. Os compostos mais promissores serão submetidos a análises farmacocinéticas,
farmacodinâmicas e toxicológicas computacionais, além de simulações de dinâmica molecular para avaliar a
estabilidade  estrutural  ao  longo  do  tempo.  Resultados:  Espera-se  identificar  moléculas  com  padrões
favoráveis de interação e alta estabilidade complexa.  Apoio Financeiro:  Funcap Grande área do CNPq:
Ciências Exatas e Naturais, Ciências de Saúde e Ciências Biológicas. O desenvolvido na UNILAB, o projeto
fomenta a diversidade, a inclusão e a transformação social, descentralizando a ciência de ponta no Sul Global
e fortalecendo pesquisas em contextos plurais. Adicionalmente, o uso de métodos computacionais promove a
sustentabilidade ética pela redução de testes em animais, atuando em prol da saúde pública e de populações
vulneráveis afetadas por zoonoses. O suporte da FUNCAP tem sido fundamental para o desenvolvimento
destas  atividades,  impulsionando  avanços  significativos  na  formação  acadêmica  e  na  qualidade  dos
resultados científicos obtidos.
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