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O trabalho detalha os materiais e métodos de um experimento para analisar as
possiveis interacdes entre um conjunto de substancias sintéticas de uma empresa do
Brasil, e a enzima relacionada com o ciclo de vida do SARS-CoV-2.

O texto da secdo estad bastante completo em relacdo aos topicos incluidos,
caracterizando os materiais, métodos, softwares, bases de dados, estrutura molecular,
a dindmica molecular e a sequéncia de calculos com os respectivos insumos envolvidos
nas operacdes. No geral, € uma sec¢do de materiais e métodos bem descrita.

Sao utilizadas 20 citacdes ao longo da secdo de materiais e métodos. Ha
diversos pontos que conceituam ou exemplificam um método computacional, um
software ou um servidor online. Acredito que seria interessante que o detalhamento ou
aplicabilidade das técnicas estejam na revisao tedrica e ndo nesta secao de materiais e
métodos.

O trabalho fala sobre diversos célculos que serdo utilizados, deixo como
sugestao incluir as férmulas dos calculos mais criticos para as simulagbes. Como 0s
métodos possuem diversas etapas e muitos passos, uma figura com a representacéo
da arquitetura da simulacgéo, ilustrando os materiais utilizados e até a sequéncia, pode

ajudar a compreender todos 0s processos envolvidos.



A apresentacdo dos métodos é clara? E possivel compreender cada etapa
de construcéo do estudo?

A apresentacéo € clara, no entanto, o experimento envolve uma sequéncia de
diversas tarefas. Textualmente esta claro, mas uma figura poderia ajudar a sumarizar o

fluxo de execucéo das tarefas.

Ha figuras ou outros elementos graficos que auxiliem na compreenséo dos
métodos? Se houver: estdo legiveis e facilitam a compreensdo? Poderiam ser
melhorados? Sdo excessivos, ocupando espaco desnecessario no texto?

N&o.

Os materiais utilizados foram claramente apresentados (se aplicavel)?

Sim.

O texto é excessivo (apresenta detalhes desnecessérios)?
N&o.

Ha algum trecho que mereceria mais detalhamento?

N&o.

Ha trechos que poderiam ser substituidos ou apoiados por figuras para
facilitar a compreensao?

Sim. Seria interessante uma imagem da arquitetura da simulacdo no inicio da
secao e o0 texto apresentado seria 0 detalhamento dos elementos e etapas dessa

arquitetura.

Ha trechos que poderiam ser apoiados por exemplos para facilitar a
compreensao?

Nao.

Ha erros de escrita que devem ser corrigidos?
Na sec¢éo “Dindmica Molecular”, no item IV esta escrito Caculo que deveria ser

Calculo.



O texto deveria ser dividido em subsecdes (se aplicavel)? Se ha
subsecbes, alguma delas é muito curta (por exemplo: um paragrafo) a ponto de
nao justificar sua existéncia?

O texto ja esta adequadamente subdividido em secoes.

Ha alguma outra sugestéo de melhoria?

Nao.



