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A pandemia da COVID-19, causada pelo SARS-CoV-2, gerou uma crise global,
impulsionando a busca por tratamentos eficazes. A Catepsina-L foi identificada como um
facilitador da entrada viral nas células humanas, tornando-se um alvo para inibidores
terapéuticos. O presente estudo consistiu em utilizar técnicas de docking molecular e
dindmica molecular para avaliar a interacdo entre a Catepsina-L e 51 inibidores
potenciais, com o intuito de identificar o mais promissor. O composto
““Nitrile _group containing_inhibitor’’ apresentou-Se como o inibidor mais eficaz, com
energia de ligacao de -8,13 kcal/mol e eficiéncia do ligante de -1168,73 J/mol. A dinamica
molecular de 100 ns demonstrou estabilidade do complexo proteina-ligante, conforme
revelado pelo grafico de RMSD que estabilizou apds 10.000 ps. O RMSF identificou
regides mais moveis da proteina entre os residuos 100-150, enquanto o raio de giracao se
manteve constante em 1,7 nm, indicando integridade estrutural. Além disso, 0 aumento
das ligacGes de hidrogénio apds 80.000 ps reforcou a estabilidade do complexo. Esses
resultados apontam que o inibidor "Nitrile_group_containing_inhibitor" atuou como um
candidato promissor para o desenvolvimento de terapias contraa COVID-19, justificando
estudos futuros mais aprofundados para avaliar seu potencial terapéutico.
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