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INTRODUCAO RESULTADO E DISCUSSAO
O Adedes aegypti foi responsavel pela transmissao de quase 1,8 milhdo de casos Figura 2 - RMSD da forma APO (preto; RMSD = Figura 3 — Ocupacio Ligagio de
de arboviroses e cerca de 2.000 6bitos em 2025. 0,3727) e complexo (vermelho; RMSD = 0,3855 Hidrogénio ORCO - VUAA1
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Componentes calculados utilizando g mmpbsa. EvdW = Energia de van der Waals; Eelec = Energia eletrostatica; EMM =
Energia potencial; Gpolar = Energia polar de solvatacao; Gapolar = Energia apolar de solvatacao; AG = Energia livre.

Figura 4 - Matriz dos clusters da DM (cutoft=0.15) Figura 5 -Mapa de interacao da pose
100 representativa da DM (cluster=6300)
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Figura 1 - Esbo¢o esquematico da sinalizagdo via receptores olfativos (OR), 1onotropicos (IR) e gustativos (GR)
em insetos. Adaptado de Xiong et al., 2025. 60 I i s
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Time (ns) ILE-149
0 RMSD (nm) 0.465
GR OM A C S GROMOS 54A7 Preparo do Ligante
iy Figura 6 - Mapa de interacao do acoplamento Figura 7 - Sobreposicao do vuaal frente a pose
FAST. FLEXIBLE. FREE. Temperatura: 300K ATB 3.0 (GROMOS 54A7) molecular gerada pelo Autodock vina (rmsd = 1,854)
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CONCLUSAO

A estabilidade do complexo ORCO-VUAAI avaliada atravées da Dinamica
Molecular fo1 capaz de selecionar uma estrutura representativa para utilizacao em

futuras triagens por acoplamento molecular utilizando o programa Autodock Vina
(RMSD = 1,854).
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