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Palavras-Chave: Virus da Herpes Simples (HSV). Glicoproteina D. Inibidor de entrada. Modelagem molecular. ADMET.

Introducao Potencial de Mercado e Diferencial Competitivo

O virus herpes simples (HSV) é responsavel por causar
lesBes dolorosas e recorrentes na pele, sendo que a
herpes labial é causada pelo HSV do tipo 1 e estima-se
que mais de 3,7 bilhGes de pessoas estejam
infectadas. O tratamento é baseado em uma Unica
classe de medicamentos, que sdo os inibidores da
sintese de DNA. Com base nisso, o desenvolvimento
de novos farmacos se faz necessario, sendo que a
glicoproteina D (gD) do HSV-1 é um alvo pouco
explorado, mas com grande potencial.

Apesar de manifestar les6es de facil resolucéo, o HSV-
1 pode causar complicacdes mais graves em recém-
nascidos e pessoas imunocomprometidas. Entdo ha a
necessidade do  desenvolvimento de  novos
medicamentos contra os virus do herpes simples,
principalmente por conta da baixa variedade de opc¢bes
terapéuticas e do surgimento de quadros de resisténcia
contra esses farmacos a tanto tempo utilizados.

Solugéo e Beneficios

A gD apresenta dois principais sitios de interacdo para
seus receptores (Figura 1), um para o HVEM e outro
para nectina-1. A inibicdo de ao menos um dos
receptores pode contribuir para a inibicao viral..
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Figura 1. Sitios de ligagcdo da gD. Fonte: Autor proprio.

Foram analisadas por triagem virtual possiveis
substancias-protétipo dentro da quimioteca do
LaSMMed capazes de interagir com o sitio de ligagdo
do receptor HVEM. A triagem resultou na selecéo dos
potenciais 10 melhores ligantes aplicando a
metodologia de escala, sendo essas substancias

Com o0 avanco tecnolégico experimentado pela
sociedade, estratégias de descobertas de farmacos
auxiliadas por computador, como a triagem virtual, tém
sido largamente utilizadas na descoberta e
desenvolvimento de farmacos. Essas estratégias tém
vantagens pois diminuem os custos, encurtam o tempo
de insercdo no mercado e também tornam conhecidas
as interacfes com alvos moleculares. Portanto, espera-
se poder colaborar através da identificacdo de
substancias com potencial de inibir a infec¢do pelo HSV,
atingindo um mercado estimado em mais de 3 bilhdes
de individuos infectados, considerando a populacéo
mundial.

Consideracdes Finais

Atualmente, esse projeto estd em periodo de analise
para a iniciacdo dos testes in vitro/ in vivo. Ha um
grande potencial nessa estratégia que esta e continuara
sendo explorado por pesquisadores/desenvolvedores de
novos farmacos para serem utilizados em diversas
areas da salde. Com isso a triagem virtual com o
docking molecular permite a predicdo dos
comportamentos de moléculas frente aos seus alvos
moleculares, assim otimizando o tempo que seria
investido na experimentacao de inGmeras moléculas que
ndo alcancariam 0s requisitos minimos para serem
usadas no desenvolvimento de formulacbes de
medicamentos inovadores, poupando custos que podem
ser investidos em moléculas promissoras.

Estagio de Desenvolvimento da Tecnologia

TRL/MRL Nivel 2, pois o conceito de manufatura foi
definido, necessitando-se agora de realizacdo da prova
de conceito.
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pertencentes as classes de cumariltioureias,
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