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Abstract:
The use of plants for medicinal purposes is the main raw material for the preparation of medicines. Natural products have been the subject of studies for pharmacological actions against the new coronavirus (SARSCoV-2), among these natural species we highlight Pterodon emarginatus, popularly known as sucupira. Aiming to carry out a computational study on the potential of P. emarginatus chemical constituents in inhibiting SARS-CoV-2 cellular entry proteins. We used the PubChem platform to obtain the organic compounds, and the removal of coronavirus proteins (6vxx, 6lu7, 1R42n) through the PDB database. Molecular docking consists of using Autodock Tools 1.5.6 programs, and obtaining the calculation through Autodock Vina. The optimization of the compounds is calculated in the program Gaussian 09, and the LigPlus in obtaining the amino acids by hydrogen bonds. Forty-four compounds were used, with four proteins giving a total of 132 dockings, obtaining the best result of the Acetoxyvouacapane compound with a binding energy of -9.6 Kcal/mol. The essential oils of the plant have inhibitory effects that are characterized by the presence of terpenoid substances; having pharmacological potential and can be exploited to obtain bioactive compounds.
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INTRODUÇÃO
O SARS-CoV 2 causador da COVID-19 surgida inicialmente na China se espalhou pelo mundo gerando milhares de casos e morte no mundo todo (ROTHAN; BYRAREDDY, 2020). A utilização de métodos computacionais é essencial para descobrir rapidamente compostos que inibam a porta de entrada do vírus na célula.
Os produtos naturais tem sido alvo de estudos para ação farmacológica contra o novo coronavirus, entre essas espécies naturais destacamos a Pterodon emarginatus, conhecida popularmente como sucupira, apresenta um rico poder medicinal sendo utilizada para o tratamento de reumatismo, dores de garganta, disfunções respiratórias, além das suas atividades anti-inflamatórias, analgésica, depurativa, tônica e cicatrizantes (FERREIRA et al., 2014; DUTRA et al., 2009; HERNANDEZ-TERRONES et al., 2007). 
Estudos fitoquímicos do gênero Pterodon têm demonstrado a presença de alcaloides nas cascas das arvores, isoflavonas e alguns triterpenos na madeira, e diterpenos, e isoflavonas no óleo das sementes (DULTRA et al., 2012; SANTANA et al., 2021; MOTA et al., 2021).

MATERIAIS E MÉTODOS
Seleção dos ligantes de P. emarginatus pretende-se selecionar drogas de várias classes oriundas da espécie como flavonoides, alcaloides, terpenóides, cumarinas, saponinas entre outras. 
Otimização dos compostos
A geometria do complexo foi calculada usando o programa Gaussian 09 (FRISCH et al., 2016). O programa Gaussview5.0.8 (DENNINGTON et al., 2008) foi utilizado para obter modelos estruturais em 3D. 
Determinação do sitio ativo
Os sítios ativos da estrutura da glicoproteína de pico SARS-CoV-2 no estado fechado foi determinada usando o servidor GASS-WEB. 
Docagem molecular
As estruturas em 3D dos alvos de coronavírus foram obtidos no banco de dados de proteínas PDB com os respetivos códigos, foram previamente descritas por BASTOS et al., (2020). As docagens foram realizadas utilizando o programa Autodock Tools (ADT), versão 1.5.6 (GOODSELL; MORRIS, 1996; GOODSELL, 2005; MORRIS et al., 2008) e Autodock Vina.
As proteínas e ligantes foram preparadas com a remoção de todas as moléculas de água e outros grupos, como íons usando o software Chimera v.13.1 (PETTERSEN et al., 2004). O receptor será considerado rígido, enquanto que cada ligante foi considerado flexível. As cargas parciais Gasteiger (GASTEIGER & MARSILI, 1980). 

RESULTADOS E DISCURSÕES
As proteínas do coronavírus estão sendo usadas para o estudo de possíveis alvos para o desenvolvimento de drogas antivirais. A utilização de compostos orgânicos para as interações moleculares da planta sucupira (Pterodon emarginatus) identificou valores que demostraram ter uma boa afinidade molecular entre o ligante (composto orgânico) e proteínas.
Dentre todos os parâmetros de afinidade molecular, foram realizadas 132 docagens, utilizando 44 compostos da P.  emarginatus com três proteínas do coronavírus, sendo elas a Spike (6VXX), Eca (1R42N), Mpro (6LU7), identificando assim, 4 compostos com valores que demostram ter uma boa afinidade molecular entre ligante e proteína conforme mostrado na tab. 01.

Tabela 01: Parâmetros de afinidade molecular dos compostos orgânicos de P. emarginatus e proteína SPIKE, ECA, MPRO.

	Nomes compostos
	SPIKE 
6vxx
	ECA 
1R42n
	MPRO 
6lu7

	Acetoxyvouacapane
	-9.6
	-6.9
	-7.2

	Elatin
	-8.5
	-8.0
	-7.6

	Laurifolin
	-8.7
	-7.1
	-7.8

	Lupeol
	-9.1
	-8.5
	-7.3



Conforme ilustrado na fig. 01, temos o acoplamento molecular da acetoxyvouacapane com a proteína alvo Spike (6VXX), sendo o melhor resultado obtido no processo do docking molecular.
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Figura 01: A) anexo do ligante Acetoxyvouacapane (verde) na proteína de infecção viral Spike (laranja). B) representação das ligações de hidrogênio e interações hidrofóbicas. C) forma tridimensional da proteína alvo spike (laranja) mostrando o local ativo da ligação da acetoxyvouacapane (verde). 
CONCLUSÃO
Desta forma, buscamos realizar um estudo in sílico com base nos resultados dos ensaios moleculares obtidos nas docagens, e através dos valores analisados isolar os compostos da planta, e desenvolver com os estratos da sucupira (casca, folhas e frutos) um medicamento que possa a vim combater as infecções, e impossibilitando a replicação viral nas células humanas. O conhecimento sobre a estrutura do Coronavírus 2019 é relevante, e especificamente suas proteínas e suas funções são cruciais para as pesquisas de novas drogas antivirais capazes de inibir a replicação do vírus e, desta maneira, reduzir o tempo e a intensidade dos sinais e sintomas da COVID-19. 
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