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Apresentacao
Prezados(as) colegas,

Ha poucos dias do inicio do IV Encontro Regional da Sociedade Brasileira de
Quimica — Centro Oeste, IV ERSBQ-CO, previsto inicialmente para ser realizado em
Goiania, no periodo de 23 a 25 de marco de 2020 na Universidade Federal de Goias
(UFG), fomos surpreendidos com o inicio de uma quarentena no Brasil devido a
instalacdo da pandemia da COVID-19. Naquele momento todos o0s eventos presenciais
foram suspensos na UFG, e 0 que esperdvamos ser um advento passageiro, ja toma 12
meses das nossas vidas. Sentimos muito pelas quase 300 mil vidas perdidas para
COVID-19 em nosso pais, e pelo estado de sofrimento causado a todos neste momento
em que a situacdo se agrava. Enviamos nossa solidariedade todas familias que
perderam seus entes queridos.

A comissdo organizadora trabalhava pela realizacdo do evento deste abril de
2019, quando foram enviadas propostas para solicitacdo de verbas nos editais 0 CNPq
e CAPES. Tivemos a satisfacdo de recebermos o financiamento desses 6rgdos e
recebermos ainda os patrocinios das empresas BUCHI, Quantum Design — Latin
America e Allcrom. Foram convidados importantes nomes da quimica brasileira para
compor a programacdo com palestras e minicurso. Esperdvamos cerca de 250
participantes de todos os estados da regido centro-oeste e outros estados do pais. Em
decorréncia das limitagcbes impostas pela pandemia, a comissdo decidiu pelo
cancelamento do evento.

Em face de todos esses acontecimentos, decidimos realizar o evento no formato
virtual entre os dias 29 e 31 de marco de 2021. Utilizaremos da plataforma da empresa
Softaliza para criar um ambiente virtual agradavel para que todos possam congregar
neste novo formato. A programacéao do evento foi adequada ao novo formato mantendo
praticamente todas as palestras e minicurso. A apresentacao dos trabalhos nos formatos
poster e oral foram submetidos na forma de videos que ficarédo disponiveis na plataforma
para visualizacdo e interacdo entre os participantes. Apesar dos desafios do momento
atual, esperamos que as 250 pessoas inscritas no evento aproveitem a oportunidade
para fortalecer ainda mais a comunidade quimica na regiao centro-oeste.

Danielle Cangussu de Castro Gomes

Coordenadora geral do
IV Encontro Regional da SBQ-CO
Vice-secretaria da SBQ-GO
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Maria Clara H. Clemente, Deborah S. Valadares, Gesley Alex V. Martins, Silvia Claudia L. Dias, José
A. Dias.

Complexo de Cd(I1) derivado de um ligante do tipo oxamato funcionalizado: Sintese e
Caracterizagéo

Jhonny W. O. Maciel, Meiry E. Alvarenga, Maykon A. Lemes, Felipe T. Martins, Danielle C. C. Gomes.

Compoésitos de grafeno amassado decorado com NiCo204 para deteccdo amperométrica de glucose
Thiago S. D. Almeida, Rodrigo V. Salvatierra, Victor H. R. Souza.

Desidratacéo da frutose para HMF: Catalisadores e Desafios
Jodo P. V. Lima, Pablo T. A. Campos, José A. Dias, Silvia C. L. Dias, José J. L. Ledn.

Redugdo Hidrotermal de platina em carbono comercial para aplicagdo em células a combustivel
com camada difusora aberta e fechada
Maria Clara H. Clemente, Camila Cafe D. S. Campos, Rayane da S. Cardoso, Gesley A. V. Martins.

Sais de bis-benzimidazdlio préticos como organocatalisadores para a sintese sustentavel de
carbonatos ciclicos
Werberson A. Bezerra, Jorge L. S. Milani, Rafael P. das Chagas.

Sintese de compdsitos entre grafeno amassado/dxido de cobre para aplicacdo em sensores
eletroquimicos de glucose
Ana W. B. N. Silva, Leticia M. Alencar, Victor H. R. Souza.
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Sintese e caracterizacao de complexos de Cu(ll) derivados de ligantes oxamatos.
Nathalia A. Costa, Lucas G. H. Kalinke, Danielle C. C. Gomes.

Sintese e caracterizacdo de complexos de Cu(l1) com novos ligantes hibridos pirazol-imina
Guilherme F. Campos, Bérbara Tirloni, Cristiane S. Schwalm.

Sintese e caracterizacio de HDLs baseado em a-Ni(OH)2 como material promissor de eletrodo
para sistemas de armazenamento de energia
Isabella Fonseca, Cristiane G. Silva, Paulo R. Martins.

Sintese e caracterizagdo de novos compostos de coordenacdo de Cu' a partir de um ligante do tipo
oxamato
Raissa R. e Silva, Jhonny W. Maciel, Danielle C. Gomes.

Sintese e Caracterizacdo de um novo Polimero de Coordenacéo de Cobre(l1) com ligante triazolico
Bruna A. Rodrigues, Olivia B. O. Moreira, Karyne C. de Souza, Jackson A. L. C. Resende.

Sintese e caracterizacao espectroscopica do complexo de Cu(ll) derivado de um ligante oxamato
Maria Clara O. E. Souza, Pedro V. V. Romanholo, Lucas H. G. Kalinke, Ana K. Valdo, Felipe T.
Martins, Livia F. Sgobbi, Danielle C. C. Gomes.

Sintese e caracterizacdo estrutural da cadeia [Cu(bpca)](PFs)
Wébia F. da Cruz, Ana K. Valdo, Felipe T. Martins, Danielle Cangussu, Lucas H. G. Kalinke.

Sintese e caracterizacao estrutural de complexos de Cu(l1) com o ligante glutaraldeido
bis(isonicotinilhidrazona)
Guilherme P. Soares, Aurillo F. D. Colman, Cristiane S. Schwalm, Bérbara Tirloni, Eliandro Faoro.

Sintese, caracterizagéo e comportamento eletroquimico do a-Co(OH):
Cristiane G. Silva, Isabella Fonseca, Paulo R. Martins.

Sintese, caracterizacgéo e propriedades multifuncionais do nanocompdsito CoFe204@SiO2
Yara S. Gomes, Thiago Eduardo P. Alves, Thatielly F. De Almeida.

QUIMICA ORGANICA

Andlise da composicao da resina de Mangifera indica L. (Mangueira) e Croton urucurana (Sangra
D’agua) e Atividade Biolégica das mesmas.
Ailton C. C. Nascimento, Marilia Lamparell, Rosangela M. Rodrigues, Ricardo A. F. Matos.

Aplicacdo da extracdo em fase sélida utilizando polimeros de impressao molecular na
quantificacéo de furanocumarinas do extrato etandlico de mama-cadela (Brosimum gaudichaudii)
Maria Eduarda R. dos Santos, Natélia Figueiredo Vieira, Karla S. Malaquias.

Avaliagdo da atividade antibacteriana da alface silvestre Lactuca canadensis
Carla T. P. Coelho, Rossana V. C. Cardoso, Angela Fernandes, Tania Pires, Lillian Barros, Vanessa G. P.
Severino.

Avaliacdo da atividade catalitica do acido 12-tungstofosforico (HsPW12040) impregnado em carvao
ativado nas reacoes de esterificagcdo do acido p-hidroxibenzéico
Bianca F. Gongalves, Karla S. Malaquias.

Avaliacdo da atividade catalitica na sintese de 3,3’-(4-arilpiridina-2,6- di-il)bis(2H-cromen-2-ona)
via rea¢do multicomponente
Bianca F. Souza, Luciana M. Ramos.

Avaliagdo do potencial bioldgico de derivados da Pirimidina-5- carbonitrila
Yasmine B. Queiroz, Juliana G. Morais, Jhonathan R. N. dos Santos, Loraine M. D. Xavier, Osvaldo G.
Pinto, Luciana M. Ramos.
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Avaliagao in silico do potencial multialvo de novos derivados heterociclicos nas enzimas
Acetilcolinesterase e BACE-1
Valdinei B. L. Filho, Taud E. Silva, Fabio L. P. Costa, Breno A. Soares.

Avaliacdo in silico do potencial multialvo de novos derivados heterociclicos nas enzimas

Acetilcolinesterase e GSK-33
Taud E. Silva, Valdinei B. L. Filho, Fabio L. P. Costa, Breno A. Soares.

Bauhinia holophylla e inibi¢cdo da arginase de L. amazonensis.
Thais B. Vieira, Camila L. Silva, Bruno S. do Amaral, Dulce H. F. de Souza, Izabela M. D. B. Charneau,
Richele P. Severino, Lorena R. F. de Sousa.

Composigéo quimica do 6leo essencial da casca de Zanthoxylum riedelianum (Rutaceae)
Larissa Liz S. Lara, Cristiane de M. Cazal, Cassia Cristina F. Alves, Vinicius A. do Nascimento.

Descoberta de novos inibidores de NSB2-NS3 protease de Zika através da integracdo de triagem
virtual e avaliacdo experimental

Bruna K. P. Sousa, Melina Mottin, Bruno J. Neves, Daniel Foil, Jean A. Bernatchez, Sean Ekins, Jair L.
Siqueira-neto, Carolina H. Andrade.

Desenvolvimento e valida¢do de modelos de aprendizado de maquina para sele¢do de xantonas
inibitdrias do receptor do fator de crescimento endotelial (EGFR)
Luiza V. Cruz, Steven U. S. Hall, Melina Mottin, Vanessa G. P. Severino, Carolina H. Andrade.

Diferenciacéo entre os perfis metabolicos dos peitos de frangos de granja e caipiras usando RMN e
guimiometria
Enya S. de Oliveira, Gerlon de A. R. Oliveira, Andressa K. Silva, Luciano M. Lido.

Efeito dos dleos essenciais na atividade biolégica cardiovascular — Uma revisao
Juliana Morais dos Reis, Liliane Nebo, Claudinei Alves da Silva, Fabio M. de Oliveira, Nibia de Souza
Lobato, Karla S. Malaquias.

Eletroxidagdes de Substéncias organicas catalisadas por um novo aquacomplexo tripiridilfosfinico
de ruténio(ll).
Claudemir Batalini, Wagner F. De Giovani.

Estudo da aplica¢do do biochar obtido da torta de mamona como catalisador heterogéneo
(acidificado com os &cidos sulfarico e 12- tungstofosférico) na reacdo de transesterificacao do dleo
de ricino

Marya H. M. Martins, Karla S. Malaquias.

Estudo das propriedades fisico-quimicas e compostos volateis presentes em polpas de Mauritia
flexuosa L.f. (Buriti) no Estado do Tocantins.
Marcleane M. Silva, Flamys L. N. Silva, Adriana I. T. Oliveira.

Estudo do 6xido de grafite como catalisador nas reagdes dos benzimidazéis 1,2-dissubstituidos
Raquel F. Naves, Guilherme R. de Oliveira, Christian G. Alonso, Paulo R. Martins.

Estudo Quimico de Lomatozona artemisiifolia Baker e comparagdo de suas espécies nativa e in vitro
através de analises de CLAE-EM/EM e quimiometria

Lorrant M. Abreu, Vinicius G. Wakui, Ana P. Terezan, Cecilia M. A. de Oliveira, Luiz H. Q. Junior,
Sérgio T. Sibov, Lucilia Kato.

Identificacdo de novos hits potenciais contra NS5 de Zika através de abordagens de similaridade,
docking e modelos de aprendizado de maquina

Paulo R. P. S. Ramos, Melina Mottin, Bruna K. P. Sousa, Daniel H. Foil, Kimberley M. Zorn, Sean
Ekins, Carolina H. Andrade.
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Influéncia de diferentes tipos de agua e temperaturas na trubidez de cachagas de alambique
Karla C. R. C. Morais, Elaine Carvalho Pinto, Eliane Santana Fernandes, Luciano Morais Li&o.

Integracédo de estratégias de docking, modelos de aprendizado de maquina e avaliacdo
experimental para identificar novos inibidores da glicoproteina de envelope do virus Zika
Melina Mottin, Ana Puhl Rubio, Daniel Foil, Sean Ekins, Carolina Horta Andrade.

Modelos baseados na forma e volume molecular e de aprendizado de maquina para a identificacéo

de inibidores de aurora cinase 2 de Plasmodium sp.
Sabrina S. Mendongca, Joyce V. V. B. Borba, Richard Eastman, Juliana C. Paim, Daniel Y. Bargieri,
Carolina H. Andrade.

N-Arilacdo intramolecular de hidrazonas tiazolil substituidas para a sintese de 1H-indaz6is
catalisada por cobre
Yara C. M. Barbosa, Bianca S. Rocha, Lucas Pizzuti.

Novos horizontes da espectrometria de massas de ressonancia ciclotrénica de ions com
transformada de Fourier (FT-ICR MS): comparativo da detec¢édo dipolar e quadrupolar
Danielle M. M. Franco, Jeferson A. V. Davila, Taynara R. Covas, Talita P. de Brito, Boniek G. Vaz.

Proposta sintética para Guanilacédo de Tioureias
Anna P. S. Rom&o, Maisa B. Costa.

Prospeccao quimica das flores de Pterodon pubescens
Alline M. Ribeiro, Adriane da Silveira Gomes, Richele P. Severino, Lorena R. F. de Sousa.

Sintese de 1H-indazdis através da ciclizagéo intramolecular de fenilhidrazonas catalisada por
cobre
Yara C. M. Barbosa, Yasmin L. Santos, Lucas Pizzuti.

Sintese de nanoparticulas de alginato.
Lorena L. de Freitas, Eloiza da S. N. Viali, Erika C. Resende.

Sintese de substancias heteroaromaticas nitrogenadas e investigacéo do potencial antioxidante
Jaciel G. dos Santos, Adriany da Silva, Cynara A. Cintra, Joyce M. dos Santos, Claudemir Batalini.

Sintese e avalia¢do do potencial antioxidante in vitro de hibridos de imidazo-[1,2-a]-piridinas e
benzimidazois em nulcleos de cumarina
Alexandre L. de Paula, Juliana G. de Morais, Jhonathan R. N. dos Santos, Luciana M. Ramos.

Sintese e caracterizacao de aditivos antioxidantes aromaticos compativeis ao biodiesel
Ana Luiza R. R. da Cunha, Lilian R. Batista, Aline S. Muniz, Nelson R. Antoniosi Filho.

Sintese e caracterizacdo de um complexo de paladio(ll) contendo um ligantes pirazol-imina
derivado do 2-hidroxi-naftaldeido
Vitor A. B. Peres, Barbara Tirloni, Cristiane S. Schwalm.

Sintese e caracterizacao 6tica do poli(9-9dihexilfluoreno)-co-tiofeno
Arthur S. Espindola, Fernando H. Cristovan.

Sintese, caracterizacgdo e determinacao da atividade antioxidante e antibacteriana in vitro de
derivados Tetrahidrobenzo[b]piranos

Jhonathan R. N. dos Santos, Juliana G. de Morais, Yasmine B. de Queiroz, Osvaldo G. Pinto, Luciana

M. Ramos, Luciano Ribeiro.

Synthesis of terpene-thiosemicarbazide and thiosemicarbazones amino acid derivatives
Gabriela F. Matos, Olga S. Régo, Lucilia Kato, Cecilia Maria.

Uso das redes moleculares para desreplicacdo da fracéo acetato de etila de Waitea circinata
Jodo V. S. de Oliveira, Diego A. Silva, Matheus S. de Souza, Leila G. de Aradjo, Lucilia Kato.
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Variacao da composic¢éo quimica do 6leo essencial dos frutos de Schinus terebinthifolius Raddi
Janaine A. Marangoni, Sidney M. dos Santos, Pedro Cruz O. Jr, Kamilla F. do Nascimento, Julyana A.
T. Borges, Anelise S. N. Formagio.
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Audiodescricdo na experimentacdo no ensino de quimica para alunos
com deficiéncia visual: um breve estudo

Amanda A.A. Moraist (IC), Gustavo N. Vargas' (IC), Mislene S.G. Oliveira® (PG),
Fernanda A. Franca® (PG), Anna M.C. Benite* (PQ), Claudio R.M. Benite* (PQ).
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Palavras-chave: Ensino de quimica, Educacdo inclusiva, Audiodescricdo, Deficiéncia visual.

A Quimica é uma Ciéncia teodrica e prética e 0s experimentos sao atividades
orientadas por roteiros para leitura, reproducdo e interpretacdo dos fendmenos
observaveis, ambas acompanhadas pelo referencial visual. Numa perspectiva inclusiva,
como os alunos com deficiéncia visual (DV) vao participar dessas atividades? Posto
isso, defendemos como essencial a criacdo de roteiros que atuem como ferramenta da
acdo mediada para a participacdo autbnoma dos DV nos experimentos.

Contendo elementos da pesquisa participante, o presente trabalho versa sobre as
contribuicdes do uso de roteiros em Braille e fonte aumentada (Figura 1) como
tecnologia assistiva para a inclusdo de DV em experimento acompanhados por roteiro
para a audiodescricdo da atividade pelo professor. Participaram deste estudo 2
professores em formacdo inicial (PFI) e 12 DV (A), realizado em instituicdo de apoio
aos DV de escola publica regular. Apos a leitura do roteiro em Braille por A6, PFI1
audiodescreve o grupo funcional éster (extrato 1) para A9 em papel alto-relevo.

Extrato 1
PFI1: Vamos 4. Com a méo direita, desce o dedo, qual é
a letra? A9: C’, carbono. (A9 tateando a molécula).
PFI1: Agora pra cima do lado direito... A9: ‘O’,
oxigénio. PFI1: Agora para baixo e do lado direito... A9:
‘O’, ligagdo, ‘C’. PFI1: ‘C’ dupla ligacdo ‘O’ para cima,
depois 0 mesmo ‘C’ ligacdo simples ‘O’ para baixo.

A audiodescricdo é um tipo de tecnologia assistiva para
DV que traduz em palavras toda a informacdo visual
relevante para a compreensdo de uma determinada ol it o o
mensagem. PFl audiodescreveu o posicionamento dos da (2); awdiodescrigke do grape funclonal
atomos dispostos no grupo funcional éster no material em alto-relevo elaborado por
impressdo térmica, acompanhada por alunos de baixa visdo por meio de fonte
aumentada. Nossos resultados apontam que apesar de possibilitarmos aos DV o0 uso da
Grafia Quimica Braille, essa € uma Ciéncia que possui linguagem especifica e universal
e a pedido dos DV as estruturas moleculares sdo estudadas com o uso de materiais em
alto-relevo e fonte aumentada para que tenham acesso a linguagem representacional
como os demais alunos videntes, pois orientada pela audiodescri¢do de PFI atuam como
ferramentas essenciais no processo de mediacdo auxiliando na compreensdo do
conteddo ministrado, possibilitando ao DV participacdo mais autdnoma.
Agradecimentos Ao CNPq

Referéncias
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D.R. A experimentacdo no Ensino de Quimica para deficientes visuais com o uso de tecnologia assistiva:
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Contribuicdes da técnica de RMN na discusséo sobre o uso do
formaldeido para alisamento capilar no ensino de Quimica

Thais S. Lima! (PG)*, Brunno A. Ruela! (IC), Victor B. M. Silva! (IC), Gerlon A. R.
Oliveira? (PQ), Luciano M. Lido? (PQ), Anna M. C. Benite! (PQ), Claudio R. M.
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Palavras-chave: Alisamento capilar, Letramento cientifico, Interdisciplinaridade.

Os “Cosméticos” sdo produtos tecnologicos presentes na sociedade que podem ser
considerados como tema de estudo no ensino de Quimica por envolverem Vvarios
contetdos cientificos que podem ser discutidos a partir de dados experimentais. Neste
estudo tratamos de um problema comum dos salGes de beleza: o uso indiscriminado de
produtos contendo formaldeido para alisamento capilar. Para a Agéncia Internacional de
Pesquisa em Cancer (IARC) o formaldeido pode trazer severas consequéncias a saude
humana, como cancer de nasofaringe e a probabilidade do desenvolvimento de
leucemia.! Sendo assim, defendemos a importancia desta discussdo no ensino de
Quimica para que os estudantes enquanto cidaddos tenham o direito de saber o que estéo
consumindo e quais as consequéncias do seu uso constante.

Contendo elementos da pesquisa participante (a autora é professora, cabeleireira e
recebe constantemente clientes solicitando tal pratica de embelezamento), este trabalho
versa sobre o design e aplicacdo de um objeto virtual de aprendizagem (OVA) intitulado
“Alisamento Capilar: sob o olhar microscépico” (Figura 1) como ferramenta da agéo
mediada. No extrato 1, PG e IC discutem com alunos (A) do 2° ano de uma escola
publica de Goiania dados experimentais de RMN para identificacdo e quantificacdo de
formaldeido em produtos para alisamento capilar e os efeitos causados pelo seu uso.

Extrato 1
PG: Vocés ja fizeram alisamento capilar? _
A5: E horrivel. Arde o olho, machuca o couro cabeludo, queima! e s e Ty TR ]
PG: Vocé lembra o produto que vocé usou? RMN

AT: Sei que o formol é usado pra isso!

IC: A RMN é uma técnica que pode contribuir com a ‘ .
regulamentacdo dessa substéncia. Vamos ver como determina 0 s, T
percentual do formaldeido presente nos produtos de alisamento = fums e T

capilar. Toemaldede FA
IC: Diante do que ja discutimos sobre essa técnica, aqui no ) -
OVA, o0 que esse espectro evidencia? Figura 1: frame do OVA.

A2: Que o formaldeido esta presente na amostra.

Sobre a profissdo de cabeleireiro, no desempenho de suas funcdes, a IARC a
classifica como grupo de risco devido as exposicdes elevadas as substancias com
potenciais cancerigenos, como o formaldeido, bem como aqueles que fazem uso
constante dessa pratica capilar.? Assim, defendemos a necessidade de discussdo deste
tema nas aulas de Quimica, tanto para o aspecto profissional quanto para a formacéo
cidada, como meio de esclarecer sobre 0s possiveis danos causados a saude pelo uso
indiscriminado desses produtos, além de divulgar técnicas especificas da Ciéncia que
muitas das vezes ndo sdo vistas nem mesmo no ensino superior.

Agradecimentos Ao CNPQ.
1. TARC. Monographs 100 — F: Formaldehyde, 2004. Disponivel em:
https://monographs.iarc.fr/wp-content/uploads/2018/06/mono100F-29.pdf.
2. HALAL, J. Tricologia e a quimica cosmética capilar. 5% ed. Sdo Paulo: Cengage Learning, 2017.
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Cosméticos: uma proposta de experimentacdo para alunos com
deficiéncia visual no ensino de funcdes organicas

Mislene da S. G. Oliveira' (PG), Fernanda, A. Franga® (PG), Claudio R. M. Benite!
(PQ). mislene@ufg.br.

!Laboratério de Pesquisas em Educagdo Quimica e Inclusdo (LPEQI), Universidade Federal de Goias.

Palavras-chave: Ensino de Quimica, Experimentagdo, Deficiéncia Visual.

A Quimica é uma ciéncia tedrico-pratica e as observagdes visuais sdo
expressivas para grande parte da obtencdo das informagdes no ensino de quimica e
considerando as possiveis especificidades da sala de aula, entendemos que o aluno com
deficiéncia visual (DV) pode encontrar limitacbes para participar efetivamente das
atividades, sejam elas tedricas ou principalmente experimentais e, consequentemente,
ndo ter uma aprendizagem efetiva.

O presente estudo envolve intervencdes pedagdgicas com a tematica de
producdo de diversos cosméticos por alunos DV objetivando a possibilidade desse
grupo social preparar artefatos de forma independente usando a experimentacao (etapa
inerente a construcdo do conhecimento quimico, mas excludente a esse grupo social por
utilizar da visdo como principal meio de coleta de dados) como ferramenta da acédo
mediada para a aprendizagem de conteldos relacionados ao estudo das funcdes
organicas (OLIVEIRA et. al, 2019).

O desenvolvimento desse estudo € um recorte (um ciclo-espiral) de um
estudo mais amplo realizado desde 2009 pelo Laboratorio de Pesquisas em Educacgdo
Quimica e Inclusdo (LPEQI) em parceria com uma instituicdo de apoio do estado de
Goiéds, tendo como metodologia a pesquisa-acdo, por envolver planejamento,
implementacdo, descri¢cdo e avaliacdo para aprender mais, durante o processo, tanto a
respeito da pratica quanto da prépria investigacdo (TRIPP, 2005).

Em uma das intervencdes realizamos o preparo de um hidratante labial para

0 estudo da funcdo orgénica cetona, conforme extrato a seguir.
PC2: Hoje nos vamos fazer um hidratante labial de horteld, o horteld possui em sua composi¢do uma
cetona chamada carvona, vocés sabem como caracterizar uma cetona?
A13: Tem uma carbonila, e se a carbonila estiver nos extremos da molécula pode formar um aldeido e
se estiver no meio da molécula uma cetona.
PC2: O que significa ela estar no meio?
A13: Quer dizer que ela ndo est4 nos extremos.
PC2: Significa que & um carbono secundario, o carbono da carbonila faz duas ligagbes com o
oxigénio, e ele se liga a mais dois radicais com outros carbonos formando a estrutura molecular.

Os resultados desse trabalho direcionam para uma proposta de ensino
buscando novas possibilidades dentro das aulas, a relevancia da tematica abordada, 0s
cosméticos, permitiu estabelecer questdes proximas a vida do estudante e problematiza-
las. Além disso, procuramos expandir as fronteiras do conhecimento que sdo impostas
para os alunos DV explicitando o carater democratico dentro das aulas experimentais no
ensino de quimica.

Referéncias

1. TRIPP, D. Pesquisa-a¢ao: uma introducdo metodolégica. Educagdo e Pesquisa, 31(3), 443-466, 2005.
2. OLIVEIRA, M. S. G.; VARGAS, G. N.; BENITE, A. M. C.; BENITE, C. R. M. Extracdo do éleo
essencial do abacaxi como proposta de experimentagdo para alunos com deficiéncia visual. Revista
Experiéncias em Ensino de Ciéncias. V.14, n.3. 2019.
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Baseados na relagdo Ciéncia, Tecnologia e Sociedade (CTS), entendemos que a
p6s-modernidade traz consigo a possibilidade de uma Ciéncia cidadd que ndo se limita a
resolver problemas com solucBes universais, pois se atenta aos contextos em que 0s
problemas séo gerados buscando valorizar a participacdo e os conhecimentos empiricos
das pessoas afetadas.

Pensando nos principios da igualdade e na importancia do protagonismo do aluno
no processo de aprendizagem criamos em 2014 um Nducleo que, pautados na cultura
Maker, objetiva favorecer o ensino de Quimica numa perspectiva inclusiva com o
desenvolvimento de Tecnologia Assistiva (TA) de laboratério para a incluséo de alunos
com deficiéncia visual (DV) em aulas experimentais. Contendo elementos da pesquisa
participante, pautados na necessidade de inclusdo deste grupo social nas aulas de
Quimica, neste trabalho discutimos brevemente o uso de uma balanca semi-analitica
vocalizada na producédo de polimero para o ensino da funcéo organica éster para DV em
uma aula de apoio ao ensino regular pablico com a participacdo de 12 alunos (A) e 2
professores em formacdo inicial (PFI). Objetivamos, também, o desenvolvimento de
habilidades técnicas do manuseio da balanca e ideia de proporcionalidade dos reagentes,
como apresentado no extrato 1.

Extrato 1
PFI2: Vocés vao pesar o béquer e depois somar 45 gramas
de cola branca. Sintam a balan¢a pra verem como ela é.
Vocés vao apertar um botéo grande para vocalizar.
Al1l: Vou pesar o béquer.
Balanca: Quarenta e sete virgula cinquenta sete gramas.
A10: Entdo, no final vai pesar 92,57 gramas! -
PFI2: Isso mesmo! Agora é s6 acrescentar a cola até chegar a esse valor. Flguoal: Balaacavocalizada.

O equipamento possui fonte de alimentagdo bivolt, € composto por um display
LCD com 16x2cm e conectado a uma caixa de som externa (na segunda versdo o
autofalante é interno) para vocalizacdo das medidas de massa (Figura 1). Sobre a
determinacdo da massa da substadncia em experimento os laboratorios dispdem
comumente de balangas que necessitam da visdo como canal de mensura, excluindo os
DV.? Considerando a TA como uma &rea do conhecimento interdisciplinar que retine
recursos, produtos e estratégias para promover a funcionalidade de pessoas com
deficiéncia para a autonomia e inclusdo, os resultados demonstram que a balanca
vocalizada pode ser uma possibilidade de inclusdo de DV em atividades experimentais.
Agradecimentos. Ao CNPq.
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O modelo de escola do século XXI nasceu h& cerca de 150 anos, resistindo a criticas e
adaptacOes, por outro lado, tem evidenciado dificuldades em responder a versatilidade
da modernidade tecnologica. A escola que conhecemos encontra-se em um momento de
metamorfose, alterando seu formato, ou seja, esta descobrindo novas possibilidades do
processo de ensinar e aprender (NOVOA, 2019). A perspectiva Ciéncia-Tecnologia e
Sociedade (CTS) na Educacéo tem se evidenciado como campo promissor neste modelo
em mutacdo, pois parte de um entendimento critico dos conhecimentos cientificos,
tecnologicos e seu impacto social (BAZZO, 2018). Ela busca meios de proporcionar a
construcdo de uma consciéncia que possibilite a fundamentacdo de decisOes
democraticas e sociocientificas frente aos desafios cotidianos. Este trabalho objetivou
analisar o campo curricular da Resolugdo CNE/CP n° 02 de 2019 e os planos de ensino
dos professores formadores quanto a perspectiva Ciéncia-Tecnologia e Sociedade (CTS)
em cursos de Licenciatura em Quimica na regido Centro-Oeste do Brasil. A
metodologia deste estudo caracterizou-se como qualitativa com abordagem descritiva e
exploratdria. Realizou-se uma busca pelos documentos no site do MEC e das
Instituicdes Publicas de Ensino que oferecem o curso de Licenciatura em Quimica.
Foram localizados a Resolugdo e 115 planos de ensino do ano de 2020, que
compuseram o corpus deste estudo. Utilizou-se da analise de contetdo, segundo as
orientagdes de Bardin (2016), tendo como instrumento de coleta de dados um quadro de
categorias e indicadores pré-estabelecidos. O software NVivo® auxiliou na analise dos
dados. Os resultados da analise das Diretrizes para a formacdo de professores que o
curriculo esta delimitando uma multiplicidade de saberes e aprendizagens praticas ainda
dentro do processo inicial de formag&o, considerando a importancia da contextualizacdo
e interdisciplinaridade como elo entre: o cotidiano e as novas tecnologias, as praticas
técnicas e cientificas com a atividade pratica docente. Foi possivel perceber nos
planejamentos de poucos professores a preocupacao com contexto social, ambiental e
cultural dos estudantes, evidenciando a importancia de extrapolar os limites fisicos da
Universidade, indo ao encontro de uma educacdo para a cidadania e sustentabilidade.
Como tendéncia dos cursos de formacdo de professores, percebe-se a necessidade de
ampliar a preocupacdo com aspectos sociais, histéricos e ambientais.
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A técnica de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) desenvolve um papel
fundamental na identificacdo e quantificacdo de substancias no ambito das Ciéncias da
Natureza. Utilizando-se e principios da Quimica Quantica, radiacGes eletromagnéticas e
calculo infinitesimal, o equipamento de RMN permite a detec¢do de muitos nlcleos, tais
como H, 13C, N, #Sj e 31p 1

O profissional de engenharia de producdo por sua vez é um profissional
generalista que possui uma grande area de atuacdo, sendo a mais comum: a industria.
Devido a alta aplicabilidade de tal técnica estar inserida no campo de atuacdo do
engenheiro de producdo, realizamos uma Intervencdo Pedagogica (IP) na disciplina de
Quimica Geral Experimental do referido curso com a tematica “Aspectos envolvido na
producdo de uma alisamento capilar utilizando a técnica de RMN para o controle de
qualidade”. Essa pesquisa conta com elementos da pesquisa participante, por tratar de um
problema social, a prética de alisamento capilar, objetivando a reflexdo para os usuarios
desta prética inseridos na cultura do alisamento capilar.

Extrato 1
P1 = Vocés acham que podemos adicionar metilenoglicol, etilenoglicol no produto e esta tudo
bem? Vocés como engenheiros de producéo sabendo que tem essas substancias, vocés
podem adicionar ao produto e sabem que no aquecimento seré liberado formaldeido e a
52 lei permite. Vocés colocariam?
53 A3 N&o deveria poder
54 A8 | Se alei permite eu colocaria
A3  Eu fiz uma vez, ele mostrou pra mim o verso, o rotulo néo tinha, era livre formol, eu la na
inocéncia fiz s6 que depois de umas duas semanas aqui tudo onde era a franja deu
55) alergia aqui tudo em mim, em baixo, nas maos, até hoje eu tenho por causa disso.

Essas intervencOes permitiram suscitar aspectos cientificos, tecnoldgicos e
sobretudo, politicos e sociais que o engenheiro de producdo deve levar em conta no
exercicio de sua profissdo ao desenvolver o controlar a producdo de um produto, como
mostrado no extrato 1. Pensando esses aspectos, fazemos com que os alunos pense nos
diversos atores envolvidos no processo de fabricacdo de um produto, desde a matéria
prima até a sua fabricagdo. Por apresentar a técnica de RMN e sua aplicabilidade na
industria tanto de alisamento capilar como para outras areas, promovemos uma
divulgaco cientifica sincronica? uma vez que a aula contava com um pesquisador da area
de RMN que poderia de maneira imediata e de acordo com aquele contexto social e a
esfera de atuacdo daquele grupo social, tirar as ddvidas sobre dita técnica.
Agradecimentos Ao CNPq.
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O Parecer CNE/ CP 3/2004 que estabelece as Diretrizes Curriculares Nacionais (DCN)
para a ERER e para o Ensino de Historia e Cultura Afro-Brasileira e Africana, em seu 8
1° diz que as Institui¢des de Ensino Superior (IES) deverdo incluir em seus contetdos
“disciplinas e atividades curriculares dos cursos que ministram a ERER” (BRASIL,
2004, p.1). Com vistas ao cumprimento desse parecer, propomos e desenvolvemos uma
disciplina optativa, no 1Q/UFG, para os cursos de quimica, fisica e biologia cujo titulo
foi “Educacdo para as Relagbes Etnico-Raciais (ERER) no Ensino de Ciéncias”.
Passamos agora a tratar de sua apresentacao.
Quadro 01: Ementa da disciplina ERER) no Ensino de Ciéncias.

A ciéncia e a invencdo do racismo. O curriculo como elemento de manutengdo e/ou superagdo do

racismo. A metalurgia na Africa e o regime de Apartheid. Propriedades do ferro e o papel do ferreiro

africano nas sociedades centro-africanas e no Brasil coldnia. A heranca cultural africana, indigena e

portuguesa nas regides de mineragdo do estado de Goiés. A quimica do dendé e a sua importancia nas

religides de matriz africana e na culinaria afro brasileira. Abordagem etnobotanica acerca de plantas
utilizadas nas religiGes de matriz africana, em comunidades indigenas e quilombolas.
Nessa disciplina, para cada topico contindo na ementa foram realizadas abordagens
culturais diasporicas africanas e conceituais. O Quadro 02 traz um exemplo de como foi
realizada essa abordagem.

Quadro 02: Abordagens cultural diaspérica e conceitual para cada tépico da disciplina.
Abordagem Cultural
Diaspdrica
Legado do ferreiro
africano e de seus | ReagBes quimicas envolvendo Fe, Ni e
descendentes no campo | Cu. Sintese de uma ferrita. Estabilidade
das artes, mineracdo e | de complexos em solucéo, efeito quelato.
religido.
Estas abordagens foram desenvolvidas abordando a quimica do ferro e o papel do
ferreiro africano nas sociedades centro-africanas e no Brasil coldnia e a heranca cultural
africana, indigena e portuguesa nas regides de mineracdo do Estado de Goias. Conceitos
de densidade e viscosidade, acidos graxos e fitoquimica, foram discutidos com a
abordagem cultural sobre a importancia do dendé na formacdo e manutencédo da cultura
afro-brasileira dos povos, comunidades, saberes tradicionais e de religides de matriz
africana. A quimica do dendé e a sua importancia nas religides de matriz africana e na
culinaria afro-brasileira e abordagem etnoboténica acerca de plantas utilizadas nas
religides de matriz africana. A arqueologia da Africa e suas técnicas foram discutidas as

técnicas analiticas usadas em arqueometria (SILVA, 2020).
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O processo de formacdo de professores, de acordo com Tardif (2018) deve apresentar
um conjunto de estruturas norteadoras que comporéo o perfil do profissional que esta se
formando. O seja, reflete em sua futura agdo em a sala de aula. Nessa perspectiva, 0
mesmo autor ressalta que a acdo docente é carregada de diversidades de saberes, que
compdem um arcaboucgo de conhecimentos construidos para além da formac&o, os quais
sdo imprescindiveis & acdo docente. Para Bordenave e Pereira (2015) o processo para
melhorar ensino, exige do professor a modificacdo de outros elementos além dos
métodos, é necessaria uma Vvisdo integral dos problemas do curso de forma a tecer
estratégias para o0 ensino e a aprendizagem, visando formar alunos de atitude e
habilidades de sua formacao. Este trabalho objetivou-se analisar as estratégias de ensino
utilizadas pelos professores formadores de cursos de Licenciatura em Quimica de
Instituicdes publicas do Estado de Goidas. A metodologia caracterizou-se como
qualitativa com abordagem descritiva e exploratoria. Realizou-se uma busca no Site das
Instituicdes, e SUAP (Sistema Unificado de Administracdo Publica). Foram localizados
124 planos de ensino do ano de 2020, planejados antes da pandemia do virus Sars Cov-
2, que compuseram o corpus deste estudo. Utilizou-se da analise de conteldo, segundo
as orientacOes de Bardin (2016), tendo como instrumento de coleta de dados o software
NVivo® o qual auxiliounesta andlise. Foram localizados planos de ensino de trés
Instituicdes distribuidas em 8 (oito) Campi. A analise dos planos foi dividida em duas
categorias: i) Dimenséo curricular; ii) Dimensao ensino. Em i) foram subcategorizados
em perfil da disciplina, sendo: (estdgio com 20 documentos; geral e especifica, 55;
pedagdgica, 32; pratica como componente curricular com 15, e projeto integrador ou de
ensino com 2 (dois)); Em ii) foram categorizadas ementa; metodologia e objetivos.
Preponderaram metodologias de ensino como aulas expositivas ou dialogadas;
resolucdo de exercicios, listas ou questionarios; seminarios; estudo de texto; aula
experimental em laboratorio e relatorios. Metodologias como problematizagoes; estudo
dirigido; produgdes audiovisuais; debates; aula de campo; foram pouco mencionados.
Diante deste levantamento, percebe-se a necessidade de um planejamento sistémico das
aulas dos professores formadores, visando identificar possiveis falhas e incentivar a
participagdo mais ativa do licenciando, bem como uma atitude mais cientifica e
proativa, ou seja, formar futuros professores com capacidade de inovacao de suas aulas.
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Na formac¢do de professores/as de Quimica, os assuntos sobre género, sexualidade e as
relagdes étnico-raciais sao poucos discutidos (BENITE et al, 2018). Dessa forma, os
espacos nao formais de ensino apresentam-se como uma alternativa para contribuir na
formacao desses/as sujeitos/as. Esta ¢ uma pesquisa participante que apresenta estudos de
planejamento e desenvolvimento de uma Vivéncia Intercultural em Produc¢ao de Ciéncias
realizada em uma ONG feminista negra do municipio de Goiania, gravada em audio e
video e transcrita, totalizando 296 turnos de discursos produzidos. Foram sujeitos dessa
investigacao: uma cientista negra das exatas convidada (PP), uma professora formadora
(PQ-IQ, UFG), uma aluna de doutorado (PF1), duas alunas de mestrado (PF2 e PF3),
quatro alunos/as de iniciagao cientifica (PF 4-7), todos/as do 1Q UFG e 31 participantes

da ONG. Passamos a analisar os resultados.
Tabela 01. Debates sobre género, raca e sexualidade.

T ID DISCURSO
68 PP | E importante incluir mulheres na ciéncia, é importante incluir mulheres negras também.
75 PP | E o que é que faz com que eu me identifique com uma mulher?
76 A13 | Quando tem que usar rosa porque ¢ mulher.
79 A8 | Que eu tenho que gostar de limpar a casa, tirar a poeira para tudo ficar limpinho.
113 | PP | Aideiaé de fazer o trocadilho de biscoito de gengibre que para género fica “genderbread”
“imagem utilizada para explicar as diferencas entre identidade de género, expressdo de
género, sexo bioldgico e orientagdo sexual” (SALVADOR, 2017, p. 280).

As mulheres sempre foram excluidas do fazer cientifico e as mulheres negras, ainda mais
(BENITE et al, 2018) pois estas sao marcadas pela interseccionalidade de raga e género.
Defendemos que para uma sociedade mais justa necessaria ¢ a divulgagao e a visibiliza¢ao
dessas pesquisadoras inclusive para o desenvolvimento cientifico e tecnologico do pais
(turno 68) (ROSA, 2018). A sociedade brasileira patriarcal ainda traz consigo designagao
de marcadores de género tais como as cores rosa ¢ azul (turno 76) e os papéis sociais de
género das mulheres (turno 79). Este resultado nos faz considerar que o debate de género
e sexualidade ainda perpassa as concepgdes binarias e heteronormativas (SALVADOR,
2017). Por outro lado a quimica ¢ a ciéncia da transformagao, ou seja, a ciéncia da vida.
Assim, falar das relacdes de género e sexualidade (turno 113) na formagdo de
professores/as de quimica passa também por uma formagao politica € comprometida com
os/as sujeitos/as pertencentes a esta sociedade.
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O chapéu seletor: Abreviacdo de Role Playing Game, o0 RPG é definido como
um jogo de interpretacGes de papeis, com participantes responsaveis por personagens
que vivem determinada histdria. Esta, chamada de aventura, é contada por um mestre, 0
responsavel por estabelecer o sistema de regras e o objetivo da narracdo e o0s
participantes/jogadores, com a funcdo de interpretar seus personagens, cumprindo
desafios da aventura para dar continuidade a historia interpretada, e por fim concluir o
jogo (JACKSON, 1994). Cada RPG possui um sistema de regras proprio, adaptado ao
contexto e objetivo da narracdo (ou aplicacdo do jogo) e é desse sistema de regras que
se compreende o funcionamento do jogo, como um manual de instrugdes.
(CAVALCANTI, 2007). Logo, uma atividade ludica, equilibrada com a funcao
educativa, um jogo pedagdgico que pode ensinar conceitos de quimica.

O salgueiro lutador: O jogo foi elaborado e aplicado de forma continua em
duas turmas da disciplina de Didéatica para o curso de Licenciatura em Quimica. A
aplicacdo foi filmada e gravada, e a partir da transcricdo houve a analise a partir da
categorizacao dos dados utilizando-se a Analise de Conteldo.

A Floresta Proibida: Pela leitura das transcri¢fes, foram determinadas cinco
categorias de andlise, e para este trabalho recortamos uma delas, a categoria: discussao
conceitual (com o objetivo de avaliar a conexao entre o conceito abordado pelo aluno e

o feitico proposto). Podendo ser analisada no seguinte extrato:
“A3: Esse ultimo feitico, o wingardium leviosa, que faz objetos levitarem.
Al: Vocé altera a gravidade do ar e ai flutua, ou podemos condensar muito ar em
uma regido, para que a densidade seja maior que o objeto e ele poder conseguir
flutuar (...)

Sem especificar conceitos, deixamos os alunos livres para tentarem interpretar o
funcionamento da magia com algum conceito que tivesse melhor dominio, como por
exemplo, entender a relagdo massa e volume para alterar a densidade.

O pomo de ouro: Entendendo a bruxaria como acdo que tenta influenciar na
transformacdo da matéria por meio de um principio oculto, ao discutir feiticos de forma
cientifica, podemos dizer que o principio oculto é a quimica. Desse RPG, com uma
narracdo de finalidade estabelecida (formar-se como bruxo quimico), cumprimos tanto
com o objetivo da pesquisa, aplicando o RPG como um jogo pedagdgico, quanto com 0
objetivo da narracdo, validada pela construcdo de um pensamento sobre feitico quimico.
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Na perspectiva de Lautor e Woolgar', as representagdes visuais materiais, tais
como diagramas, graficos, fotografias, esquemas etc., que sdo inerentemente elaboradas
para retratar objetos e fendmenos estudados pela ciéncia sdo chamadas de inscri¢cdes. No
entanto, diversos alunos apresentam dificuldades no uso e na interpretacdo de inscriges.
Nessa perspectiva, 0 objetivo deste trabalho € investigar como uma sequéncia didatica
(SD) pautada na realizacdo de exposicGes orais académicas (EOA) fomenta leituras
adequadas de inscrigdes e quais os fatores que influenciam essas leituras. A SD foi
aplicada em uma disciplina de comunicacdo cientifica, oferecida a graduandos em
Quimica, e inclui as seguintes etapas: formacao de grupos de alunos, estudo acerca da
producdo dos géneros EOA, producdo de uma EOA preliminar e producdo de uma EOA
final. Todas as etapas estavam baseadas em um Unico artigo original de pesquisa por
grupo, extraido da revista Quimica Nova. Trés EOA foram selecionadas para anélise.

A leitura competente foi a mais presente nas EOA analisadas, que é a mais
adequada ao contexto do género textual produzido. Segundo Roth?, essa leitura ocorre
quando o aluno possui pouca familiaridade com o tipo de inscri¢do e o que ela representa
(seu referente), de forma que a leitura envolve uma etapa de construcdo da dindmica
interna da inscricdo, e uma etapa posterior de entendimento do que estd sendo
representado. Leituras transparentes ocorrem quando o tipo de inscri¢do e o seu referente
é bastante familiar ao aluno, de forma que ele ultrapassa o entendimento da inscricdo em
si, para entendimento e visualizacio direta do fendmeno que esta sendo representado?.
Essa leitura se deu em momentos pontuais, influenciadas, ou pela exibicdo de varias
inscricbes simultaneamente, que desfavorece a atencdo em aspectos especificos da
inscricdo, ou pela familiaridade do aluno com a inscricdo adquirida ao longo das
atividades realizadas na disciplina.

Por fim a leitura problemética é aquela advinda também da falta de familiaridade
com o tipo de inscricdo e o seu referente, no entanto, o aluno se detém na estruturacéo da
inscricdo e ndo consegue avangar para o entendimento do fenémeno representado. Foi
possivel identificar apenas uma leitura problematica. O presente trabalho contribui para
o delineamento de a¢Oes educativas que buscam fomentar o uso adequado de inscri¢des
no ensino de ciéncias, assim como com aportes tedricos para a inclusdo dessas discussdes
nos cursos de formacao docente.
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Palavra-chave: desenvolvimento, equoterapia, transtorno do déficit de atencdo/hiperatividade (TDAH).
INTRODUCAO. Nos dias atuais uma das grandes causas que as escolas vém enfrentando ¢ a
geréncia de embates oriundos dos alunos com Transtornos de Déficit de Atengao/Hiperatividade
(TDAH). Percebe-se que uma das grandes consequéncias do TDAH ¢ o insucesso escolar, onde
esse insucesso atinge uma grande parte das criancas no Brasil, a ponto de ser um sério problema
de satde publica. Sabe-se que o TDAH influencia na vida da crianga em torno de seu ambiente,
seja académico, social e interpessoal. Queixas de desatengdo, impulsividade ¢ agitagdo sao as
principais causas de encaminhamentos de criangas e adolescentes para servigos especializados
de atendimento infanto-juvenil. Desta forma, entende-se por TDAH uma doenga
neuropsiquiatrica que resulta em distirbios comportamentais, comumente diagnosticada na
infancia e que pode persistir até¢ a vida adulta. Nestes individuos podem-se observar também
perturbagdes motoras tais como dificuldades de equilibrio, no¢do de espago e tempo, esquema
corporal. A Hiperatividade ou Transtorno de Déficit de Atengdo e Hiperatividade (TDAH), é
um dos diagnosticos que mais perturba a aprendizagem na infancia (mas ha grande existéncia de
diagndsticos de pessoas adultas também) e com um alto indice de ocorréncia na idade em
periodo escolar. A maior queixa que se destaca € a desatencao, relacionada a uma excessiva
agitagio psicomotora e impetuosidade (COUTO,2010). RESULTADOS E DISCUSSOES.
Para que o tratamento seja eficaz é preciso que aja um modelo de profissionais que atuem de
forma interdisciplinar, formado por Médicos, Fisioterapeutas, Psicologos, Terapeutas
Ocupacionais, Fonoaudiologos, Educadores Fisicos e profissionais de Equita¢do, onde possa
trazer ao praticante seguranca, alta estima e capacidade de comando, para que possa ser
ampliado métodos apropriados a cada perfil clinico de cada praticante. No atendimento da
equoterapia deve ser trabalhado tendo em vista cada necessidade do praticante, criando
objetivos a serem alcancados para uma area estimulada. Os beneficios neurofisiologicos
trabalhado com o cavalo ¢ uma pratica funcional para criangas agitadas, tendo uma
concentragdo e atencdo para que sejam capazes de manter sobre o cavalo, para que esses
profissionais tenha uma ampla visdo no desenvolvimento da crianga. CONCLUSAO. Os
estudos indicam que as intervengdes do TDAH influenciam positivamente na
motricidade fina, no equilibrio, no esquema corporal e na organizagao temporal. Dessa
forma, percebe-se que a equoterapia ¢ um método eficaz para o tratamento de criangas
com TDAH, destacando-se a relevancia de serem realizados mais estudos a respeito
desta tematica, possibilitando novos avangos de tratamento através do animal e
tornando cada vez mais importante para a educacdo, saude, bem-estar e pessoal,
tornando-se acessivel a melhora do praticante e consequentemente a melhora da
autoestima e a qualidade de vida ao meio em que vive. REFERENCIAS
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O movimento em prol do meio Ambiente ganhou forca na década de 70 e,
gradativamente se expandiu pelo mundo dando origem a Educacdo Ambiental'. Nos
chama a atencdo para a importancia da preservagao ambiental visto que a natureza vem
sendo explorada de forma desenfreada, como se o0s recursos fossem infinitos,
acarretando dentre outros, incalculaveis problemas ambientais. Neste aspecto a
educacdo ambiental é uma aliada das instituicdes, pois visa propiciar equilibrio entre o
homem e o seu meio, se configura como instrumento para a transformacéo, e para
compor a relacdo entre meio ambiente e educacdo. E evidente a necessidade de
interacdo entre o cotidiano dos estudantes e a ciéncia em busca de uma aprendizagem
que tenha sentido para os discentes. Essa aprendizagem é defendida por Ausubel® como
“aprendizagem significativa” que aborda como as novas informacdes, contetdos, se
relacionam com os conhecimentos especificos de cada individuo, ou seja, sua estrutura
cognitiva®. O objetivo desse trabalho foi estudar sobre as questdes ambientais
contemporanea tais como: aquecimento global, agrotoxicos, chuva acida, efeito estufa e
lixo eletrbnico em uma escola publica de Cuiaba/MT através da quimica e contribuir
para a sensibilizacdo dos estudantes quanto ao cuidado com nossas reservas ambientais
para preservacdo da vida. O método de pesquisa empregado no trabalho foi a pesquisa
Bibliografica. Neste sentido foram realizados pesquisas, discussfes em grupos e a
culminancia do trabalho foram a elaboracdo de Mapas Conceituais. Os mapas
conceituais sdo instrumentos graficos que podem facilitar a aprendizagem e, transformar
0 modo de ensinar, avaliar e de aprender. Concluimos que o trabalho foi de extrema
relevancia para o ensino de Quimica, e, principalmente para Educacdo Ambiental, pois
houve um despertar dos estudantes para a importancia do cuidado com as riquezas
ambientais do planeta e da regido.
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Os Projetos Pedagogicos dos Cursos de Licenciatura em Quimica:
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Os preceitos basicos que fundamentam e direcionam os cursos de graduacéo oferecidos
pelas instituicbes de ensino podem ser encontrados nos Projetos Pedagdgicos de Curso
(PPC), ao estudar e analisar os objetivos expressos no do PPC de um curso é possivel
identificar o perfil pretendido para o profissional a ser formado. Segundo Goodson
(1997) apud Lopes (2007, p. 80)*, este documento € 0 “testemunho puiblico e visivel das
racionalidades escolhidas e da retdrica legitimadora das praticas escolares”. Dessa
forma, € um documento publico e as Instituicbes de Ensino Superior (IES) devem
disponibiliza-los pra consultas. Entretanto, isto ndo acontece, pois quando ha a
necessidade de acesso aos documentos, muitos ndo se encontram disponiveis para
pesquisa. No caso especifico dos cursos de Licenciatura em Quimica, na Plataforma do
e-MEC? sdo cadastrados atualmente 378 cursos de Licenciatura em Quimica, sendo 263
ofertados por instituicdes publicas. A partir de um levantamento realizado em péginas
das IES das regibes Norte e Nordeste (Tabelas 1 e 2) buscou-se os PPC destas
instituicOes que ofertam o curso de licenciatura em quimica na modalidade presencial.

Tabela 1. Levantamento realizado na Tabela 2. Levantamento realizado na regido

regido Norte. Nordeste.
Quantidade de
- PPC
Quantidade de PPC Estados cursos ofertados encontrados
Estados cursos ofertados encontrados pelas IES
pelas IES Alagoas 6 4
Acre 2 1 Bahia 16 6
Amazonas 8 3 Ceara 18 11
Amapa 3 2 Maranhdo 10 4
Paré 7 6 Paraiba 7 4
Rondbnia 3 3 Pernambuco 13 9
Roraima 2 2 Piaui 11 6
Tocantins 2 2 Rio Grande do Norte 6 5
TOTAL 27 20 Sergipe 4 3
TOTAL 91 52

Fonte: Autora

A partir dos dados obtidos, a disponibilizacdo destes documentos, que deveriam ser
publicos, ndo é realizada de maneira adequada. Na Regido Norte 74% dos documentos
sdo publicizados e, na Regido Nordeste, existem apenas 57,2 % dos PPC disponiveis
nas paginas oficiais dos cursos presenciais. Dessa forma, 0 acesso as propostas
pedagdgicas é dificultado, impossibilitando pesquisas sobre os PPC e o dialogo entre
IES. As pesquisas a partir desses documentos podem propiciar melhorias nos cursos
vislumbrando alteracdes e adequagdes de propostas considerando-se aspectos positivos
que poderiam ser socializados por meio dos PPC.
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O conhecimento cientifico é construido e acordado dentro da comunidade
cientifica, sendo ao mesmo tempo, simbdlico por natureza e socialmente negociado. Os
objetos da ciéncia ndo sdo os fendmenos da natureza, mas construgdes desenvolvidas pela
comunidade cientifica para interpretar-la.* Ja os saberes tradicionais, também sdo uma
forma de ler a natureza, porém néo sdo conhecimento cientifico, mas com ele dialogam.
Assim, objetivamos desenvolver uma mini-farmécia utilizando estudos da bioatividade
das plantas do cerrado como estratégia de dialogo entre conhecimento cientifico e
conhecimento tradicional em dois terreiros de religido de matriz africana, especificamente
o Candomblé e Umbanda, onde foram entrevistada uma ialorixa e um babalorix4, para se
conhecer o interesse especifico de cada terreiro. No Quadro 1, apresentamos alguns
resultados j& produzidos na pesquisa. Os participantes da pesquisa, nesse extrato, sao
denominados P1: uma lalorix4; IC: aluna/o de iniciacdo cientifica. Cada fala corresponde
a um turno representado no texto por T que s&o enumerados de acordo com a sequéncia
das falas na pesquisa.

Quadro 1: sobre conhecimento popular.
T18-P1: dessa aqui @, ela também cresce sozinha como mastruz, vermifugo fazer o que a gente
) " | conhece de emplastro, ja ouviu falar nisso?
T.19- IC1: | ndo
emplastro que o povo antigo fala é coisa que vocé pGe em cima da pele para que ela
T.20- P1: | absorva. [...]. Entdo tipo, vocé tem uma artrite que ndo é um machucado exposto; ai vocé
pbe em cima passa a faixa e segura.
T.55-1C2: Entdo, a gente veio aqui com 0s nossos conhecimentos de quimicos, biomédicos e
) " | biélogos, para poder contribuir com vocés.[...] O que vocés acham?
T.91-P1: | Mas o conhecimento de fazer a pomada vocés vao me ensinar a fazer?
T.92-1C2: | Sim, a gente vai ensinar

O participante (P1) traz consigo conhecimentos adquiridos ao longo das geracgdes,
por exemplo em T.20, na definicdo de emplastro. Esse termo se refere a uma base adesiva
que contém um principio ativo, e essa base deve ser colocada em contato com a pele para
atuar como protetor ou agente queratolitico.? Em T.55 e T.92 IC2 faz alusdes aos
propdsitos da universidade para com as comunidades, nesse caso 0s conhecimentos
cientificos na producao de pomada, gel e tintura, por exemplo toxidade, armazenamento
e validade.>® Nossos resultados indicam que essa pode ser uma alternativa de
estabelecimento de dialogo entre a universidade e uma determinada comunidade.
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Os livros de quimica sdo amplamente criticados por reproduzirem um ensino
tradicionalmente conteudista, que dificulta o processo de ensino e de aprendizagem,
pois promove uma visio distorcida do que é a ciéncia®. A utilizacio de uma linguagem
técnica dentro dos livros, que ndo procura envolver o aluno, mas sim transmitir
formulas e conceitos, reflete uma realidade onde os alunos sdo preparados para
realizacdo de provas vestibulares, priorizando a reproducdo do maximo de
conhecimentos possiveis com maior eficiéncia®. Por envolver aspectos matematicos, a
termoquimica muitas vezes é reduzida a um conjunto de formulas que sdo apresentadas
aos alunos sem maiores explicacBes, todo o contexto que envolve aquele conteddo é
ignorado, assim o formalismo presente no ensino de termoquimica impede a
visualizacdo e a importancia desse conteido. O objetivo deste trabalho € propor uma
revisdo bibliogréafica, analisando e classificando trabalhos presentes em diferentes
plataformas de ensino que abordem as dificuldades do ensino de Termoquimica, com
énfase na linguagem encontrada na literatura. Para o levantamento dos dados foram
utilizadas diferentes bases de dados cientificos como: Periddicos CAPES, Web of
Science e Scielo. O periodo estipulado foi para os ultimos 18 anos, o0 que corresponde
aos anos de 2000 a 2018. Um total 40 trabalhos, dentre eles artigos e monografias,
foram analisados, os quais propunham anélises na linguagem utilizada em sala de aula,
e naquela presentes nos livros didaticos. Os trabalhos foram classificados de duas
formas, a primeira quanto ao conteido que tratavam, sendo eles: A Primeira Lei da
Termodindmica, A segunda Lei da Termodinamica e a Histdria da Ciéncia. A segunda
forma de classificacdo foi quanto a abordagem didéatica e como ela se relacionava com o
contetdo e se o foco era a educacdo basica ou o ensino superior. Todos os trabalhos,
chamaram a atencdo para a necessidade de maior contextualizacdo social e histdrica,
especialmente nos livros didaticos. A compreensdao e o entendimento dos alunos,
especialmente quanto interpretacdo de texto voltado para as ciéncias exatas, ndo é uma
medida quantitativa e, portanto, ndo é facil de mensurar. Mas € possivel analisar a
linguagem empregada nos livros e sua acessibilidade para os estudantes, buscando fazer
com que aprendizagem do aluno seja significativa, portanto, & importante visar o ensino
ndo apenas na quantidade de conteudo ensinado, mas sim na qualidade e na significacdo
gue todos os conceitos apresentados podem ter para o aluno. A guimica como ciéncia
exata necessita ser entendida em seus termos técnicos, mas isso ndo obriga 0 Seu ensino
por meio desses termos, uma vez que 0 ensino de quimica deve se pautar numa
perspectiva que visa a compreensdo dos alunos, contribuindo para a formacdo de
cidaddos capazes de ter um pensamento critico e exercer assim um papel atuante dentro
da sociedade.
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In general, the oxygen reduction reaction (ORR) mechanism in fuel cells is not well
known, and the extensive use of such devices is still limited by the lack of affordable and
practical catalysts'?. Oxygen reduction is a sluggish cathodic reaction, which appears as
one of the main reasons that make fuel cells ineffective for energy production®. Metal-
organic complexes are an alternative to noble metal-based catalysts®. Despite many
experimental studies showing the catalytic activity of complexes toward the ORR, only a
few theoretical calculations are available in the literature®. The present work reports the
findings of a quantum chemical study conducted in terms of density functional theory to
analyze parameters, such as bond lengths and angles, binding energy and vibrational
frequencies, of Cu(I)BTAH complex in both the isolated form and via Cu(ll)BTAH
interaction with O (Figure 1), aiming at assessing the catalytic activity of the complex in
ORR. The QTAIM and GAPT charges show copper as an electron acceptor and oxygen
as an electron donor during adsorption. The results show that the Cu(l)BTAH-O:
complex can be used as a reference system to illustrate the importance of a redox pair of
Cu(ID/Cu(l) and BTAH in ORR.

2
F ¢ e side-on ' @

),
Oxygen Reduction Cu()BTAH end-on ’ c 28 &

Reaction (ORR)

Figure 1 — Scheme of the interaction stage between Cu(I1)BTAH and O, during ORR.
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Os inibidores da proteina Tirosina Quinase BCR-ABL sdo utilizados para
bloquear o acesso do substrato natural ATP ao sitio catalitico da proteina, fazendo assim
que ndo ocorra a replicagdo da mesma. Atualmente, muitos dos fAirmacos utilizados para
o tratamento da LMC (Leucemia Mieloide Cronica), sdo os mesmos utilizados para o
tratamento de outros tipos de canceres, sendo os principais o Imatinibe, Gefitinibe e o
Afatinibe.* Entretanto como ocorre um grande numero de mutagdes nesta enzima, um
farmaco pode perder sua eficacia no tratamento em estagios mais avangados de doencas
que sdo ocasionadas quando estas proteinas se proliferam de maneira desordenada no
meio intracelular. '

Com o avango do estudo computacional ¢ possivel estudar proteinas com
modelos tedéricos com relagdo ao seu potencial farmacoldgico. Utilizando os métodos
semiempiricos AM1, PM3 e PM6 as propriedades eletronicas e estruturais de 12
inibidores da tirosina quinase foram exploradas. Na busca de caracteristicas eletronicas
e estruturais comuns, assim como determinar quais descritores sao essenciais para
correlacionar o processo inibitdrio, foi aplicado o método de analise multivariada de
componentes principal (PCA).

Dentre as 25 propriedades estudadas, o _
hidrogénio doador, o PSA, o niimero de sistemas &= Ee T o
aromaticos e os graus de liberdade sdo os principais ec 1 (H7 6o 57 S5 ey
descritores. Pode-se destacar o hidrogénio doador e a |iaees iBarEr Maces
como sendo a mais importante para a PC1, o grau de
liberdade o principal para a PC2 com destaque de uma
diferenca muito grande para as demais, e PC3 foi
encontrado o tamanho da molécula. Dentro da mesma
foram encontrados os valores de 37,66 para a
variancia e 57,93 para a varidncia acumulada na PC1. | PCt__ &2 8l

no | 8.56123 ©.89653 B6.18803
Para a PC2 foram encontrados os valores de 13,03 e | Hdon il

PSA 9.55619
77,98 para as mesmas caracteristicas ¢ na PC3 foram |[Sist.a|-8.4571 ©8.20909 '8 SeC0

Gr. de | —8.1563
encontrados os valores de 10,05 € 93,46.
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Andlise dos Orbitais de Fronteiras de TKI’s
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O cancer é um dos principais fatores de mortalidade no mundo, responsavel por cerca
de 30% das mortes. Dentre o0s tipos de cancer esta inserido as Leucemias (10° com 321 mil/ano),
estes por sua vez, estdo subdivididos em: Linfoide e Mieloide cronica ou aguda. A Leucemia
Mieloide Croénica (LMC), alvo deste trabalho, acometeu no ano de 2016 cerca de 10.070
pessoas no Brasil®.

Como forma de tratamento convencional é ofertado o transplante de medula dssea e
farmacos inibidores da proteina tirosina quinase (TKI’s). A citopatologia envolve a mutagdo do
cromossomo 22 e 9 pela translocacéo reciproca dos genes BCR e ABL formando uma proteina
tirosina quinase (TK) quimérica com alta atividade metabolica. Esta desencadeia a proliferagdo
descontrolada, e o bloqueio da apoptose, por consequéncia, uma alta concentracao de células
mieloides imaturas no sangue periférico. Conforme a regido em que ocorre a translocagdo
cromossémica e do novo fendtipo criado, pode ocasionar a resisténcia a certos TKI’s sendo este
o desafio para o desenvolvimento de novos farmacos TKI’s?,

Para melhor entendimento das caracteristicas da estrutura eletrénica de TKI’s, foi
realizada a anlise sistematica dos orbitais de fronteira HOMO, LUMO, e os orbitais mais
internos HOMO-1 ao HOMO-4, e 0s mais externos LUMO+1 a LUMO+4, além do Gap para
12 inibidores da TK. Os valores da energia de cada orbital foi obtido utilizando os métodos
semiempiricos AM1, PM3 e PM6 por meio do software Gaussian09.
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Figura 1. Perfil de Energia dos orbitais de fronteira (eV) de TKls/ AM1.

Com os dados obtidos, foi possivel perceber que os TKI’s apresentam energia dos
orbitais e Gap similares, o que pode explicar a afinidade comum pela tirosina kinase e justificar
a aplicagdo dos mesmos nos demais tipos de cancer com énfase na LMC, além dos j& usados.
Faz-se necessario estudo da interagdo dos TKI’s na forma mutada, além da selvagem.
Agradecimentos: CNPq, UnB, PROIC-UnB, LQC.
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Dentre os polimeros condutores uma classe que se destaca € a dos politiofenos que
apresentam alta absorcdo de luz na regido do ultravioleta-visivel, alta cristalinidade e
estabilidade. Tendo como aplicagdes a construcao de dispositivos optoeletrénicos como
diodos emissores de luz, capacitores, baterias recarregaveis, sensores, entre outras [1]. No
entanto, os politiofenos apresentam baixa processabilidade e insolubilidade em solventes
organicos, além de possuir também baixa resisténcia mecéanica [2]. Uma alternativa para
melhorar as propriedades mecéanicas € a producéo de blendas do polimero condutor com
um polimero termoplastico, como o poliestireno (PS). Possibilitando combinar as
propriedades mecanicas dos polimeros isolantes com as propriedades elétricas dos
polimeros condutores. Outro material inovador que vem sendo utilizado para este fim é o
grafeno, que aléem de promover melhorias mecanicas também é condutor. Neste trabalho,
foram preparadas blendas de poli(3-metiltiofeno)-grafeno/poliestireno, a sintese do
P3MT foi feita em situ na presenca de PS, utilizando método de Sugimoto adaptado.
Foram realizadas as caracterizacdes eletroquimicas tanto do P3MT puro quanto da
blenda, para tanto, foi preparado um eletrodo de pasta de carbono contendo o P3MT e
outro eletrodo de pasta de carbono recoberto com a blenda de P3MT-Grafeno/OS, como
eletrodo de trabalho, estudou-se o comportamento eletroquimico dos filmes de
politiofenos e utilizando o método de voltametria ciclica (-0,1 a 1 V) em solucdo do par
redox de ferricianeto e ferrocianeto de potassio (0,05 mol.L?) utilizando como eletrodo
de referéncia de Ag/AgCl e um fio de Pt como contra eletrodo em diferentes velocidades
de varreduras. Os resultados obtidos confirmaram a reversibilidade do processo redox
Fe3*'Fe?*, e em relacgdo a corrente de pico anodico tanto para o politiofeno quanto para a
blenda. Verificou-se que o aumento da velocidade de varredura influenciava no aumento
da corrente de pico anddica (Ipa) e no aumento da diferenca entre o potencial de pico
anodico-catédico (AE). Verificou-se também que a amostra de politiofeno pura
apresentou um maior AE e Ipa em relagdo a blenda de P3MT-Grafeno/PS, indicando que
nas blendas a eletroatividade do politiofeno € mantida mesmo apés a formagéo da blenda.
Demostrando que os filmes das blendas de P3MT-Grafeno/PS sobre o eletrodo de pasta
de carbono s&o promissores candidatos para a construcao de sensores eletroanaliticos.
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Na ultima década, tem sido relatados a proposi¢do do uso de varios produtos de
amido, incluindo espumas de amido macrocelular para aumentar a taxa de dissolucéo de
medicamentos pouco solUveis em &agua[l], espuma de amido poroso biodegradavel
(BPSF) como veiculo para melhorar a dissolucéo e melhorar a biodisponibilidade oral da
lovastatina [2] e 0 uso de amido para melhorar a solubilidade da carbamazepina [3] .

O trabalho descreve o desenvolvimento de um tipo de amido soltvel poroso (ASP)
como veiculo para amorfizacdo de efavirenz (EFV). O ASP foi preparado pelo método
de troca de solvente. O EFV foi carregado por mistura fisica e evaporacgdo de imersdo do
solvente no ASP que proporcionou uma matriz hidrofilica estavel com uma estrutura
porosa. As propriedades de estado sélido das amostras foram caracterizadas por MEV,
espectroscopia de infravermelho por transformada de Fourier (FTIR), calorimetria
exploratoria diferencial (DSC) e difracéo de raios X (DRX). O espectro FTIR do sistema
ASP/EFV obtido apresentou bandas caracteristicas atribuidas ao efavirenz em 2259 cm-
! confirmando a presenca de EFV na matriz polimérica do ASP. As micrografias por
MEV mostraram que o EFV absorvido no ASP estava parcialmente presente como
microcristais, parcialmente na forma cristalina distribuida na superficie do ASP e
parcialmente na forma amorfa distribuida nos poros do ASP. Os resultados por DSC
mostraram o comportamento térmico do amido poroso carregado com efavirenz, em que
é evidenciado um pico endotérmico correspondente a temperatura de gelatinizacdo do
amido poroso. Em algumas formulacdes o pico endotérmico do EFV desapareceu, o que
pode ser atribuido ao seu carater amorfo. Esse fato foi confirmado com os padrbes de
difracdo de raios X onde ndo se observam picos cristalinos do efavirenz, indicando que o
farmaco nessas proporg¢des esta bem disperso na matriz polimérica.
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Docking Molecular de TKIs
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Leucemias com Cromossomo Philadelphia (Ph+) sdo expressas devido a fuséo
oncogénica gerando a enzima tirosina quinase BCR-ABL, o0 que induz um
comportamento antiapoptético e de sinalizacdo proliferativa. Esses sdo agrupados no
grupo de Leucemias mieloides cronicas (LMC)! e no subgrupo de leucemias
linfoblasticas. A LMC ¢é tratada com grupo de farmacos inibidores da proteina tirosina
quinase BCR-ABL, sendo seu representante o Imatinibe (Gleevec,STI 571), que é
reconhecidamente usado para terapia com alvo direcionado?. Porém, também é
reconhecido a resisténcia para o Imatinibe devido a outras muta¢des na proteina BCR-
ABL entra ela a mutagdo T315I°. Essas mutaches sdo tratadas com inibidores de
segunda geracdo da enzima BCR-ABL como o Nilotinibe (Tasigna, AMN107)*. Sendo
assim, se faz necessario o desenho de moléculas com maior potencial e menor efeitos
adversos para a quimioterapia com alvo direcionado.

Realizamos o estudo da interacdo da proteina BCR-ABL, por meio de docking
molecular, na sua conformacdo oncoldgica selvagem, 3QRK; e sua conformacdo
oncolégica com mutacdo, 3QRJ(T351); Foram estudados os inibidores utilizados para o
tratamento da LMC; e adicionamos inibidores usados em tratamento de outros tipos de
cancer: Axitinibe, Erlotinibe, Gefitinibe, Lapatinibe, Pazopanibe, Ponatinibe,
Sorafenibe e Tozasertibe para avaliarmos qualitativa e quantitativamente a interacdes
destes inibidores com seu alvo terapéutico. Comparamos 0s scores obtidos, tendo como
referéncia maxima inibidor DP-987, com os valores de IC50, e também as
conformagdes mais provaveis com valores de score mais altos obtidos. O estudo de
Docking foi realizado com o programa AutoDock4 e o automatizador VsLab.

Nossos resultados dividem os inibidores em grupos conforme a sua utilizagcéo
sendo categorizados em: Grupo A-E conforme suas caracteristicas. O score alto
demonstrado para o inibidor Ponatinibe relaciona uma posicdo similar com o
encontrado na cristalizagdo reproduzida com o inibidor DP-987, demonstrando alta
afinidade pela proteina. Nossos resultados demonstram score alto para os inibidores do
grupo A como esperado, com ressalvas para o score alto para Lapatinibe, Sorafenibe,
AXitinibe, que sdo possiveis candidatos a aplicagdo como inibidores da BCR-ABL.
Agradecimentos: CNPq, UnB, PROIC-UnB, LQC.
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A sintese de materiais cristalinos nanoestruturado é resultado de um equilibrio
entre processos cinéticos e termodindmicos estabelecidos durante o crescimento das
particulas. Dessa forma, podemos desenhar um material com planos cristalinos de maior
atividade. A utilizagcdo de modeladores organicos, usualmente acidos carboxilicos, se
faz necessario para conseguir nivelar os principais planos e assim definir como o
material se comportard cataliticamente [1]. O Oxido misto de cério-zirconio € um
importante material quando se trata de catalise heterogénea visando oxidacdo de
material particulado do diesel, entretanto é um desafio correlacionar sintese material e
atividade catalitica. Nesse trabalho utilizamos uma sintese que nos leva a uma
morfologia nanotubo dos 6xidos mistos, onde existe a exibicdo preferencial dos planos
(110) e (100) [1]. A sintese utilizada trata-se do método hidrotérmico, visando a
formacdo de nanotubos. Foi utilizado como orientador organico citrato de amdnio
dibasico, a sintese convencional utiliza 0,82 gramas de cloreto de cério e 0,17 g de
cloreto de zircénio e 0,96 g de modelador, para obter CeogZro202-NTs (CZ-NTs), e
também utilizamos o dobro de concentracdo do modelador para obter CZ-NRs-2x. O
material obtido foi calcinado a 500 °C por 4 horas. A caracterizacdo estrutural foi
realizada por difracdo de raios X (DRX), microscopia eletrénica de transmissdo (MET)
para a determinacdo da morfologia do material (Fig. 1a). O teste catalitico foi realizado
por temperatura programada de oxidacdo acoplada a espectrometria de massa, TPO-MS,
0s principais sinais a serem analisados pelo MS foram: 18 = H>0, 28 = CO, 32=0; e 44
= CO: (Fig. 1c). A conversdo de material particulado para CO., € obtido a partir da
integracdo da curva do sinal do MS=44 (MS-INT), percebemos que o material contendo
o0 dobro de orientador organico, CZ-NTs-2x, possui menor temperatura de oxidacao.
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Figura 1: a) DRX a. CZ-NTs e b. CeO,-NTs-2x; b. TEM do CZ-NRs-2x e c. TPO/MS do CZ-NRs-2x
(linha azul — m/e = 32 (Oy), linha verde — m/e = (COy), linha vermelha — m/e = 28 (CO) e linha preta —

m/e = 18 (H:0).
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Um lubrificante € constituido por um 6leo base e alguns aditivos. O 6leo base
mais utilizado atualmente em lubrificantes é derivado do petroleo que, apesar de suas
propriedades vantajosas, provoca grandes acidentes ambientais, toxicidade e
dependéncia de um material ndo renovavel. Dai o interesse por lubrificantes originados
de 6leos vegetais. No entanto, eles possuem baixa resisténcia a oxidacdo, devido a
presenca de insaturacfes em suas cadeias carbénicas. Para minimizar esta desvantagem,
foi escolhido o 6leo da améndoa da macaiba (Acrocomia aculeata) (OAM), pois 0s
seus acidos graxos principais sdo o acido laurico, que é saturado, e o 4cido oléico, que
tem apenas uma instauracao e representa um pouco mais de 20% da sua composico.!

Portanto, ¢ feita a modificacdo quimica da estrutura do OAM, com o objetivo de
aumentar a sua resisténcia a oxidacdo e permitir que ele seja utilizado como
biolubrificante. O método de modificagio do OAM consiste na epoxidacdo das
insaturagdes por perécido, gerado in situ, pela reacdo do H,O, com o &cido férmico e,
posteriormente, na formag&o do poliol.>*

Os produtos obtidos foram analisados por ensaio de estabilidade oxidativa e 0s
resultados estdo apresentados na Tabela 1.

Tabela 1. Resultados do ensaio de estabilidade oxidativa.
Material Estabilidade oxidativa (min)

OAM 31,51
Epodxido 72,00
Poliol 64,00

O aumento da estabilidade oxidativa do epoxido e do poliol é significativo, em
relacdo ao OAM, demonstrando a eficacia do método utilizado. Além disso, a reagdo do
poliol ainda pode ser aprimorada para obter melhores resultados.

Foram realizadas analises por espectroscopias no infravermelho com
transformada de Fourier (FT-IR) e ressonancia magnética nuclear (RMN) de *H, que
confirmaram a ocorréncia das reacoes.
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Os polimeros condutores podem estimular a adesdo e proliferacdo de diversos
tipos de células, estes materiais podem ser utilizados na construcdo de scaffolds para
engenharia tecidual. Entretanto, ainda séo pouco estudados para esta aplicagdo. Um bom
candidato para ser usado como biomaterial sdo as blendas de poli(N-vinilcaprolactama)
(PNVCL), que é biocompativel, sensivel a temperatura e possui boa resisténcia mecanica
com poli(3-hexiltiofeno), P3HT, que proporciona propriedades condutoras ao material
[1]. Desta forma, neste trabalho foram realizadas as sinteses da poli(N-vinilcaprolactama-
co-acrilato de n-butila) [P(NVCL-co-ABu)] e do poli(3-hexiltiofeno) (P3HT). Em
seguida, foram preparadas blendas do P3HT com a P(NVCL-co-ABu) por solucao e
processados por casting e eletrofiacdo. A partir de analises de infravermelho por
transformada de Fourier (FT-IR) foi comprovada a formacédo dos polimeros. Pela analise
de DTG verificou-se que a presenca de P3HT na matriz polimérica ndo afetou
significativamente a degradacdo do material. Ja as analise de DSC mostram que a insercao
de P3HT na matriz polimérica diminuiu significativamente do material de Tg (de 120°C
para 80°C). Os testes de citotoxicidade mostraram que o polimero condutor aumentou a
viabilidade celular do material, mesmo as blendas apresentando carater resistivo. Desta
forma, as blendas processadas na forma de mantas de P3HT-co-ABU/P3HT apresentam

caracteristicas apropriadas para serem utilizadas como suportes para engenharia tecidual.
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As proteinas tirosinas quinases sdo enzimas responsaveis pela catalise e transferéncia
do grupo fosfato, presente na adenosina trifosfato (ATP), para residuos de tirosina dos
substratos proteicos *. Entretanto, algumas delas apresentam um gene oncoldgico, ou seja
uma mutagio, que proporciona um comportamento analogo? ao de uma proteina saudéavel.
Por esse motivo, selecionamos a BCR-ABL T315I e os inibidores especificos a ela.

Neste trabalho foi feito o estudo de estrutura eletrénica de TKIs (tyrosine kinase
inhibitors) utilizando os métodos semiempiricos AM1, PM3 e PM6 por meio do pacote
computacional Gaussian09. Como mostrado na Figura 1 foram estudados os orbitais de
fronteira, bem como cargas dos heteroatomos, dipolo, GAP, tamanho respectivo da molécula,
distancia entre hidrogénios mais acidos dos seguintes inibidores: Afatinibe, Axitinibe,
Dasatinibe, Erlotinibe, Gefitinibe, Imatinibe, Lapatinibe, Nilotinibe, Pazopanibe, Ponatinibe,
Sorafenibe e Tozasertibe.

A maior parte dos inibidores estudados possuem 0 mesmo mecanismo de a¢do por
meio de uma interagdo no sitio de ligacdo do receptor de ATP!, pois assim inibem a
autofosforilacdo de tirosinas mutadas. Pode-se observar que, a maioria dos inibidores
apresenta como heterodtomo mais negativo um atomo de oxigénio ou nitrogénio, como
também possuem o tamanho de suas moléculas na faixa dos 11,27 ao 23,70 A. Entretanto,
quando comparados entre si, exibem uma diferente disposicdo de seus orbitais (Figura 2),
mostrando-nos um indicador da interacdo desses inibidores com a proteina BCR-ABL T315l.

Palavras-chave: Inibidores, tirosina quinase, BCR-ABL T315I, estrutura eletrdnica.
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Figura 1. Propriedades Eletronica dos TKIs, Figura 2. Orbitais de fronteira dos inibidores
calculadas pelo método semiempirico PM®6. Gefitinibe e Ponatinib, calculados pelo método

semiempirico PM6.
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O gés Sulfeto de hidrogénio apresenta intensa relacdo com quimica ambiental. A

alteracdo da composicdo da atmosfera terrestre tem como principal fator as atividades
humanas, tanto pelo aumento da concentracdo de alguns dos seus componentes quanto
pela inclusdo de outras espécies quimicas [1]. Os diversos aspectos que envolvem essa
questdo fazem com que este gas seja de interesse para varias areas da ciéncia como a
Fisica, a Quimica, e a Medicina entre outras. Ocorréncias de H»S podem ser encontradas
nas jazidas de petréleo e gas natural, na extracdo de sal (cloreto de sodio), nas aguas
subterraneas, em esgotos sanitarios e entre outros. Nos segmentos industriais 0 H>S é
oriundo de processos de remocao de gases acidos, de tratamento de efluentes, de
fermentagdes entre outros. Os efeitos nocivos dessa poluicdo atmosférica no meio
ambiente j& sdo observados em diversas regides da Terra e, portanto, um tema de
relevancia global [2]. Nesse contexto, passa a ser de extrema importancia a realizacéo
de estudos de processos de interacdo entre as espécies quimicas que podem ser
encontradas na atmosfera.
O objetivo principal desse projeto é a determinacdo, por parametros de estrutura
eletrbnica, das interagBes intermoleculares entre dimeros e complexos contendo a
estrutura H-S...X. Mais especificamente, serdo estudadas as intera¢fes do tipo H-S...x, e
H-S...X, dentre as quais, H2S ... H2S, H2S ... NO, H2S ... CO, Hz2S ... CO2, H2S ...
Benzeno, H2S ... Fenol, HaS ... Clorobenzeno, HaS ... Nitrobenzeno, H,S ... C2H2 e HoS
... C2oHa. Para tanto, foi utilizado o programa de estrutura eletronica GAUSSIANQ9. Os
calculos de otimizacdo foram realizados empregando a Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) com os funcionais B3PW91 e ®B97X-D e o conjunto de base aug-cc-
pVTZ. Foram utilizadas diferentes analises para a energia de interacdo, incluindo o erro
de superposicao de funcdo de base (BSSE) e a energia do ponto zero (ZPE). A maior
energia de interagdo foi encontrada para o dimero H2S-H»S, com ambos os métodos.

A anélise de energia de interacdo de diferentes complexos envolvendo o H.S
mostra que 0 mais estavel € o dimero H>S-H>S. O DFT apresentou uma boa correlagdo
com a literatura.
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O interesse fundamental da pesquisa relacionada ao CH,0O0 estd focado num claro entendimento da
quimica atmosférica, que permitira uma maior compreensdo da capacidade oxidante da atmosfera esta
relacionada ao efeito estufa e também a formacdo de poluentes e aerossdis. Em estudos de dindmica
podemos verificar a difusdo da molécula no meio aquoso e interagindo com CO fornecendo informacGes
relevantes para o estado da sua absorcdo no organismo A relevancia deste trabalho estd no fato de a
modelagem molecular fornecer valores comparativos para a estrutura da molécula obtida, tempo de
reacdo, dentre outros. Este trabalho teve por objetivo principal estudar as propriedades geométricas de
oxido de formaldeido como sua interagdo com o mondxido de carbono utilizando a dinamica molecular
de Car-Parrinello (DMCP). E possivel descrever a energia eletrénica separadamente da energia nuclear.
Para a realizacdo do DMCP foi empregado o algoritmo Verlet, propde-se utilizar o tamanho do passo em
torno de 36.300 e realizar calculos para um valor superior a 300.000 passos de simulagdo, ou para um
tempo da ordem de 70 ps. Nas simula¢fes de DMCP concebeu um produto em que deriva do sistema
composto por quatro moléculas de CH,00 no meio de dez moléculas de CO na temperatura de 100, 300,
600, 900K. Mantiveram uma distancia praticamente constante e a suas estabilidades se mantem estavel o
que garante a concepcdo da ligacdo. Os resultados obtidos da simulacdo de Dindmica Observa-se
excelente concordancia entre os resultados tedricos da Dindmica Molecular de Car-Parrinello e os valores
obtidos por DFT para comprimentos de ligacdo e angulos. E possivel notar que a distancia entre os
atomos no inicio da simulacdo de foram diminuindo e ap6s a aproximacdo eles mantiveram uma distancia
praticamente constante e permanece estavel durante a simulacdo, que possibilitou a comparacdo com o0s
comprimentos das ligacdes tedricos. Houve a estabilidade desse composto, em que foram construidos
pelo monitoramento das distancias de ligac6es do produto em funcéo do tempo durante a simulagéo da
DMCP no sistema reacional. Através da analise dos resultados obtidos, podemos afirmar que sistema
composto por quatro moléculas de CH,OO0 no meio de dez moléculas de CO ha formacéo de produtos
com correlagdo & produtos estaveis. O efeito da temperatura esta proporcionalmente relacionado a
formacéo dos produtos, em funcdo do tempo de simulagdes.
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A necessidade de investigar sistemas moleculares em nivel microscopico fez os
métodos computacionais, dos quanticos aos cldssicos, se tornarem ferramentas essenciais.
O movimento natural do sistema molecular pode ser simulado por meio de dindmica
molecular (DM), em que os atomos irdo se mover e colidir uns com os outros através de
uma energia fornecida.!? Neste trabalho, os sistemas moleculares de interesse serdo os
liquidos i6nicos (LIs), os quais uma variedade extensa de estudos a respeito das interagdes
intermoleculares e ligagdes de hidrogénio estdo sendo realizados por simulagdes DMs.>*

Amplamente estudados no ambito industrial e académico, os LlIs sdo sais
organicos no estado liquido (ponto de fusdo abaixo de 100°C). Estas espécies quimicas
sdo conhecidas como solventes verdes e possuem uma complexidade estrutural,
apresentando uma série de propriedades caracteristicas que dependem da natureza dos
ions pertencentes ao par i6nico.>*

Deste modo, foi realizada uma simulac¢do no pacote computacional GROMACS
(GROningen Machine for Chemical Simulations) versao 2019 betal para o LI:1-butil-3-
metilimidazolio hexafluorofosfato ([bmim]PF¢). Inicialmente foi feita a minimizacdo da
energia do sistema investigado. Apds a otimizagdo, a temperatura foi estabilizada em
~300 Kelvin em ensemble candnico (NVT) e a pressdo em ensemble isobarico (NPT).
Com a estabiliza¢do do sistema pode-se obter a fun¢do de distribuicdo radial (G(r)) e
propriedades termodindmicas, como a densidade com o valor de aproximadamente 1,384
g.cm?, que estd proxima ao valor de densidade experimental 1,37 g.cm™.° Portanto,
mostrando que a DM apresenta parametros e topologia corretos.
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A busca por tecnologia competente para suportar uma fase catalitica é de
extrema importancia para a industria.! Dentro desta perspectiva, tem sido destacado o
papel da pesquisa no desenvolvimento de novos materiais heterogéneos que possam
atuar em reacOes tais como a de esterificacdo, uma vez que, em condi¢des normais de
temperatura e pressdo certos produtos sdo formados lentamente.?® Diante do exposto,
este trabalho consiste na preparacdo, caracterizacdo e aplicacdo de catalisadores de
acido fosfotungstico (HsPW) suportado em alumina (Al.O3). Para a sintese dos
catalisadores foi utilizado o método de insercdo incipiente* e suas caracterizacdes foram
feitas por DRX, FT-IR, MAS RMN de 3!P e ?’Al, sendo estes ainda avaliados quanto &
acidez relativa e estabilidade do heteropolidcido no suporte. A reacdo modelo de
esterificacdo foi feita em reatores de 15 mL com 10% (m/m) de catalisador em relagéo
ao acido oleico, proporcdo molar 1:3 de &cido oleico/etanol, temperatura de 80°C / 1
hora. Para a identificagdo e quantificacdo dos produtos da reacdo foram feitas analises
por RMN de !H. Os resultados das diferentes técnicas (figura 1) revelaram a
manutengdo do perfil da alumina e a integridade da fase ativa (4nion de Keggin do
heteropoliacido HsPW) nos materiais suportados, cuja inser¢do levou a formagédo de
nanocristais com boa dispersdo. Em relacdo a efetividade da interacdo entre
heteropolidcido e o suporte, ndo se observou lixiviagdo nas amostras sintetizadas,
indicando boa estabilidade mecanica. Na reacdo modelo testada para geracdo do oleato
de etila, apenas a amostra contendo 30%H3:PW/AI>Osz alcangou uma conversdo
consideravel de 67%, sinalizando a formacdo de um catalisador ativo e com viabilidade
de ser reutilizado em outros ciclos reacionais. De fato, uma analise da acidez relativa
neste material assinalou adequada disponibilidade e forga de sitios acidos de Brgnsted.
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Figura 1. Padres de DRX, espectros de FT-IR e MAS-RMN 3P dos catalisadores sintetizados.
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Nanoparticulas magnéticas tem sido estudadas para aplicacdo em terapia contra o
cancer, especificamente em hipertermia magnética, principalmente devido ao fenémeno
do superparamagnetismo, que possibilita a transformacdo do campo magnético
alternado em energia térmica. Além disso, a terapia fotodindmica pode ser eficiente em
tratamentos antitumorais, nesse caso a emissdo de plasmons pode interferir na quimica
do oxigénio celular desastabilizando a célula enferma, nanoparticulas de ouro tem sido
apresentadas como candidatas para geracdo de plasmons [1]. Nesse sentido,
apresentamos neste trabalho nanoparticulas de ferrita de cobalto recobertas com ouro
(CoFe204@Au) que pode agregar ambas as propriedades, superparamagnetismo e
emissdo de pldsmons, ou seja uma material magneto-plasmonico [2]. A sintese foi
realizada pelo a poliol, e produziu nanoparticulas com didmetro médio de 6 nm, a
cobertura de ouro foi realizada utilizando solucédo de HAuCl4 em THPC, com posterior
reducdo com auxilio do K2CO3 e formaldeido [2,3]. A caracterizacao foi realizada por
difracdo de raios x (DRX), espectroscopia na regido do infravermelho (FTIR),
microscopia electronica de transmissdo (MET), espectroscopia na regido do ultravioleta
e visivel (UV-VIS) e sistema de medidas de propriedades fisicas (PPMS). As
propriedades magneto-plasmonicas serdo discutidas em termos estruturais,
termodindmicos e de interface entre o nucleo magnético e a casca de ouro para
investigar a influéncia do ouro nas propriedades magnéticas e da ferrite de cobalto em
relacdo as emissdes de plasmons.
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A eletrofiacio € um processo muito utilizado na preparacao de fibras poliméricas?.
Esta técnica envolve o alongamento de uma solugdo polimérica em um filamento
continuo que € submetido a um forte campo eletrostatico. A alta tensdo induz uma carga
elétrica suficiente para superar a tenséo superficial do polimero, resultando em fibras que
depositam sobre um coletor, podendo formar mantas®. As fibras produzidas por esse
processo apresentam uma relacdo superficie/volume muito alta, e o tamanho do poro pode
ser modulado®.Neste trabalho, realizou-se a polimerizacdo da N-vinilcaprolactama por
via radicalar, utilizando AIBN como iniciador e buscando obter um polimero em solugéo
com 14% de teor de solidos. A reacdo foi feita num reator de reator de polimerizacédo
durante 3 horas a 60°C. Ap6s o tempo da reagdo, removeu-se o0 solvente da solugdo por
rotaevaporacdo. Preparou-se a blenda PNVCL/PVP na propor¢do 70:30. Para
eletrofiacéo, utilizou-se uma proporcao de 30% da blenda e 70% de solvente (m/m), o
solvente utilizado foi o etanol. Essa solucdo polimérica foi submetida ao processo de
eletroficacdo utilizando uma diferenca de potencial de 20 kV e mantendo uma distancia
de cerca de 10 cm entre a ponta da agulha e o coletor. Foi possivel observar a formacéo
de mantas de coloracdo branca sobre o coletor. Estas foram coletadas para andlise por
microscopia Otica e por calorimetria diferencial de varredura e espectroscopia de
infravermelho. Foram observadas a formagdo de mantas com alta densidade de fibras
uniformes e com pequena quantidade de beads ou contas em sua estrutura. Este resultado
é muito importante, pois, a PNVCL pura ndo forma fibras homogéneas e em grandes
quantidades. As medidas de DSC mostraram um pico largo em cerca de 90°C no primeiro
aquecimento devido a grande quantidade de dgua que a PNVCL adsorve, e no segundo
aquecimento observa-se apenas uma Tg em 149,6 °C, indicando a formac&o uma blenda
miscivel entre os dois polimeros. Portanto, pode-se concluir que as blendas de
PNVCL/PVP séo excelentes candidatos para a producdo de mantas eletrofiadas para
serem utilizadas como biomateriais.
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Figura 1. DSC das mantas eletrofiadas Figura 2. Fotografia da manta eletrofiada e sua imagem de microscopia Gtica.
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Este trabalho teve como objetivo desenvolver um fotocatalisador capaz de
degradar moléculas organicas a partir da irradiacdo de luz visivel e ultravioleta
utilizando um semicondutor suportado em diferentes argilas. O uso da fotodegradacdo é
dada pelos radicais gerados no meio pelo semicondutor, que ao ser irradiado por uma
fonte luminosa na frequéncia correta, excita os elétrons para a banda de conducéo e gera
lacunas na banda de valéncia. Na presenca de dgua ou peroxido sdo formados radicais
como a OHe com alta poder de degradagdo e pouca seletividade. O Oxido de titanio
apresenta baixo band gap, por isso possui alta capacidade fotocatalitica, principalmente
em sua forma cristalina anatase. Argilas possuem capacidade de adsorver substancias
em suas superficies, sendo assim utilizada como suporte para o TiO2, onde as
combinagbes dos dois materiais puderam demonstrar uma melhora na degradacdo da
azul de metileno, corante utilizado no estudo. O TiO, foi suportado em diferentes
argilas, montimorilonita e laponita rd, nas concentracdes de 0,20g em 250ml de
suspensdo de argila e calcinados por duas horas a 600°C. Os catalizadores obtidos
foram testados em solucdes de azul de metileno (3,5 x 10°mol.L?) em aliquotas de 50,0
mL contendo 0,19 de catalisador. Foi avaliado a degradacdo do azul de metileno, sob
irradiacdo solar e irradiacdo artificial, acompanhando a capacidade fotocatalitica por
UV-Vis. A cinética nos dois catalisadores correspondem a primeira ordem. Observou
que o catalisador suportado em argila laponita rd, a absorbancia caiu 50% no periodo de
120 minutos e para o catalisador suportado em montimorilonita a queda foi de 80%.

Os materiais se mostraram promissores, podendo atribuir parte da descoloracao
da solucdo ao efeito adsortivo da argila. Entretanto as amostras contendo TiO> dopado
demonstraram uma maior eficiéncia quando irradiados por luz natural.
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A preparacdo de microesferas de quitosana é uma estratégia para incrementar a
capacidade de adsorcdo da quitosana, uma vez que as microesferas possuem uma area
superficial cerca de 100 vezes maior do que a quitosana em flocos. Portanto, este trabalho
consistiu na preparacdo e caracterizacdo de microesferas de quitosana pelo método da
coagulacdo e emulsdo reticulada e a partir disso determinar qual dos dois métodos
utilizados sera mais viavel para a obtencdo de microesferas em larga escala para estudos
posteriores de cinética de liberacdo e adsorcdo de agentes ativos. A quitosana utilizada
foi caracterizada pelo grau de desacetilacdo (GD), determinado por titulacdo
potenciométrica apresentando valor de 80%. O espectro da quitosana na regido do
infravermelho mostrou bandas caracteristicas para este tipo de material. As microesferas
de quitosana foram obtidas por dois métodos diferentes: a) método da coagulacdo, em
que a quitosana solubilizada em uma solugédo de &cido acético 5%, com o auxilio de uma
bomba peristéltica e um compressor foi gotejada em uma solucéo coagulante de hidréxido
de sodio, precipitando assim as microesferas. b) método da emulséo reticulada em que a
fase dispersa contendo a quitosana em acido acético 5%, tween foi adicionada em uma
fase oleosa contendo parafina, éter de petroleo e Span 80 formando assim uma emulséo
de &gua em 6leo (w/0). Em seguida adicionou o agente de reticulacdo, glutaraldeido (GA)
e sucessivas lavagens. As imagens de microscopia eletronica de varredura (MEV) das
microesferas obtidas pelo método da coagulacdo, mostraram que a quitosana apresentou
morfologia de microesferas, com didmetro que variaram entre 50 a 200pum. As imagens
de MEV das microesferas de quitosana obtida pelo método da emulsdo reticulada
mostraram microesferas de formatos esféricos e ovais, porém mantendo as caracteristicas
de microesferas. Os testes de solubilidade mostraram que microesferas obtidas pelo
método da coagulacdo apresentaram uma boa resisténcia ao pH acido e tiveram uma perda
de massa de 24,33%. Ja as microesferas obtidas pelo método da emulséo reticulada
tiveram uma perda de massa de 37,6%. As microesferas obtidas pelo os dois métodos
mostraram se semelhantes aquelas encontradas na literatura, porém o método escolhido
para estudos futuros foi o método da coagulacdo, pois 0 mesmo mostrou-se mais
reprodutivel, de facil manuseio, maior rendimento, baixo custo, utilizar menos reagentes
toxicos, além de obter microesferas com uma solubilidade menor.
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O Brasil possui grande biodiversidade, sendo que muitas espécies da flora sdo
desconhecidas, considerado como patrimdnio quimico inexplorado. Das moléculas que
podem ser extraidas, 0s polissacarideos gomosos sdo interessantes, em virtude de sua
grande aplicabilidade. As gomas provenientes de exsudado vegetal séo utilizadas em
diversos setores industriais em funcao de suas propriedades fisico-quimicas. O Tamboril
é uma arvore abundante no territorio brasileiro, e a goma proveniente do exsudado do
tronco destas plantas ainda é pouco explorado, e pode ser usada como substituta de gomas
convencionais a depender da aplicacdo. Assim, o0 objetivo desse estudo foi investigar as
propriedades fisico-quimicas da goma de tamboril. O polissacarideo gomoso foi extraido
e purificado através de método alcalino. A umidade determinada foi de 12,34%, o que
indica boa estabilidade microbioldgica e vida util longa, com potencialidade de uso em
produtos alimenticios por encontrar-se dentro dos limites estabelecidos pela legislacdo
(15%). O teor de cinzas foi de 6,24%, indicando ser rico em material inorganico, podendo
ter um perfil mineral interessante. Mostrou baixo teor de lipidios (0,02%) e proteinas
(0,44%) demostrando que o processo de purificacdo do polissacarideo foi eficiente. A
concentracdo de carboidratos foi de 93,33%, sendo a maior fracdo de carboidratos ndo
digeriveis, sendo caracterizado como material de alto valor de fibras por possuir 78,67%
de fibra alimentar, mostrando ser possivel sua aplicacdo em produtos prebidticos, com
efeito sobre o trato digestivo. O pH encontrou-se proximo a neutralidade (pH = 6,25),
tendo potencialidade de ser aplicado como aditivo alimentar sem provocar grandes
modificagdes do pH no produto final, uma vez que o pH possui forte correlagdo com a
solubilidade. A goma de tamboril possui grande potencial para ser utilizada em diversas
areas industriais, sendo necessario maior investigacdo de suas propriedades fisicas,
guimicas e fisico-quimicas, a fim de determinar suas possiveis aplicabilidades.
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O abacate (Persea americana Miller) é uma fruta tropical utilizada em varios setores
industriais como alimentos, cosméticos e farmacéuticos!. Seu processamento gera
grandes quantidades de residuos, que sdo descartados e podem gerar problemas
ambientais™2. A semente de abacate possui em sua composi¢do aproximadamente 29%
de amido!, podendo servir como substituto as fontes oficiais de amido para diversas
finalidades. Assim, o conhecimento das propriedades fisico-quimicas dos amidos
provenientes de fontes alternativas é importante para determinar sua aplicacdo. Nesse
trabalho foi realizado andlises de cor, atividade de agua, umidade, cinzas, lipidios,
proteinas, teor de amilose, indice de solubilidade e absorcéo de agua para caracterizacao
do amido nativo. O amido apresentou-se como um po fino de colora¢do branco, com
luminosidade de 95,51, coordenada de cromaticidade *a (1,12) e *b (3,64) refletindo alta
pureza do amido. Mostrou baixa atividade de agua (0,49 + 0,002) e umidade (10,05 +
0,1%) o que indica boa estabilidade microbioldgica e vida Gtil longa. O teor de cinzas foi
de 0,034 + 0,007 g/100g™, lipidios de 0,43 + 0,008 g.100g™* e ndo apresentou teores de
proteina, mostrando que o processo de extracdo e purificacdo do amido foi eficaz. Os
experimentos evidenciaram um amido rico em amilose (41,0 £ 0,003%), com indice de
solubilidade e absor¢do de agua de 0,48 + 0,09 e 1,78 + 0,010 respectivamente,
apresentando boas caracteristicas para ser usado em diferentes segmentos industriais
como alimentos (como agente espessante e gelificante), industria de papel (em adesivos
e agentes aglutinantes), materiais de revestimento de produtos farmacéuticos e
embalagens com boas propriedades de barreira ao oxigénio.
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A quitosana é um biopolimero do tipo polissacarideo, atoxico, biodegradavel,
biocompativel. E um derivado da quitina e tem sido utilizada por varios pesquisadores
em funcdo do seu grande potencial de aplicacdo, este biopolimero versatil pode ser
utilizado em diferentes formas fisicas tais como: nanoparticulas, po, microcapsulas,
microesferas, fibras, membranas, esponjas e hidrogel. A quitosana é obtida pela N-
desacetilacdo da quitina, que remove o0 grupo acetil por meio de tratamento com bases
fortes, ou por métodos microbiolégicos. A principal caracteristica que pode afetar a
propriedade da quitosana na maioria das aplicacdes, como por exemplo, em sistemas de
liberacdo de farmaco, na area de engenharia de tecidos, é o grau de desacetilacdo, uma
vez que controla a fracdo de grupos amino livres que podem estar disponiveis para
interagir com 0s grupos reativos dos farmacos, células, e outros ativos. A atividade
antimicrobiana da quitosana também esta relacionada com o aumento do grau de
desacetilacdo, pois tera mais grupos amino protonados que sdo capazes de ligar aos
grupos anibnicos das paredes celulares de micro-organismos, inibindo o crescimento
destes. Biomateriais de quitosana, entre eles, filmes, membranas e hidrogéis que vem
sendo bastante estudados para as aplicagcdes em dispositivos de liberagdo controlada de
farmacos, na area de engenharia de tecidos, principalmente para cicatrizacdo de feridas,
na reconstrucdo de tecidos moles, entre outras aplicacdes. De modo particular, hidrogéis
de quitosana, destaca-se em virtude de suas propriedades, além da biocompatibilidade,
biodegradabilidade, propriedades antibacterianas, osteogénicas, capacidade de reter,
liberar e distribuir, agentes terapéuticos (farmaco), no local de aplicacdo, entre outras.
Neste contexto o objetivo desse trabalho foi intensificar as propriedades ja existentes da
quitosana a partir do aumento do grau de desacetilagdo, para isso a quitosana foi
submetida a reacdo de desacetilacdo com hidréxido de sddio para retirar os grupos acetil
da estrutura. A partir da quitosana com alto grau de desacetilagdo produzir hidrogéis
para uma possivel aplicacdo futura em engenharia de tecidos. Os GDs obtidos por
titulacdo condutimétrica e potenciométrica antes da reacdo foram de 72,5 e 76,3 % e
apos a reagdo com NaOH foram de 80,5 e 84,3% respectivamente. Apesar das Varias
tentativas e dos diversos procedimentos metodoldgicos utilizados, ndo foi possivel
sintetizar hidrogéis estaveis, estes se mostraram frageis e ndo resistentes dificultando
seu manuseio e a realizacdo de testes de caracterizagoes.
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Nos ultimos anos, os recursos hidricos tém se tornado um dos motivos de
preocupacdo mundial, visto que o crescimento populacional e o excessivo uso de aguas
nas atividades industriais tém afetado a sua disponibilidade e a qualidade no planeta.
Nesta perspectiva, é indispensavel a implementacdo de tratamentos de efluentes que
possibilitam o descarte e/ou reuso® 2. Sabendo-se que as indUstrias de tinta sio umas das
maiores consumidoras de aguas e os efluentes gerados apresentam caracteristicas
criticas, tais como elevada coloracdo e turbidez, forte odor e altas concentracbes de
substancias quimicas e toxicas®, o presente trabalho mostra resultados da investigagdo
do método de coagulacdo quimica utilizando um coagulante natural, (Moringa Oleifera-
MO) associado com sais de Ca?*, funcionalizado com nanoparticulas magnéticas de
oxido de ferro sintetizadas, no intuito de reduzir os parametros iniciais e o tempo da
sedimentacdo no processo de coagulagdo por meio do emprego de imds ao final do
processo de coagulagéo.

Inicialmente, realizou-se a sintese das nanoparticulas magnéticas de éxido de
ferro pelo método de coprecipitacio®. Apds a sintese, prosseguiu-se com os ensaios de
coagulacdo, onde realizou-se o estudo para verificar a melhor concentracdo de
nanoparticulas presente no extrato de MO fortificado, partindo de uma condicdo ja
otimizada em trabalho anterior do grupo de pesquisa®. Assim, foi possivel concluir que
a melhor condicdo encontrada para o processo de coagulagdo foi utilizando um extrato
de MO contendo 50 mg/L de o6xido de ferro, o qual apresentou reducdo de solidos em
suspensdo de até 99,7% e sem cor aparente.

Apesar de obter bons resultados em termos de remocdo turbidez e cor, ao
reproduzir 0 ensaio para averiguar tanto a dosagem quanto o efeito das nanoparticulas
magnéticas de éxido de ferro, oscilacbes nos resultados ainda puderam ser observadas.
Portanto, estudos adicionais se fazem necessarios para uma avaliagdo mais criteriosa
quanto a influéncia das nanoparticulas magnéticas no tempo de sedimentacdo dos
flocos. Além disso, pretende-se ampliar o estudo sobre a concentracdo das
nanoparticulas de oOxido de ferro presente no extrato de MO fortificado para
concentragdes < 50 mg/L, levando-se também em consideracdo o tempo de
sedimentacdo.
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As nanoparticulas magnéticas (NPM) tém recebido maior notoriedade na &rea da
catalise devido a utilizacdo do magnetismo como facilitador no processo de separacdo
dos produtos. No entanto, em condi¢des de alta temperatura e baixo pH, pode ocorrer a
perda de seu magnetismo. Para contornar tal problema, uma estratégia é revestir a NPM
com materiais como silica ou alumina. Nesta pesquisa, foi utilizada a magnetita (FezO4)
a qual possui a propriedade de superparamagnetismo, revestida com SiO2 (NPM@SiOz)
como suporte. Ao suporte, foi impregnado o acido fosfotungstico (HsPW12040, HPW)
em diferentes proporgdes. Os materiais foram entdo caracterizados através de difragéo
de raios X (DRX) e espectroscopia no infravermelho (FT-IR). A NPM foi preparada
utilizando a metodologia de cooprecipitagio do Fe?* e Fe®". Portanto, 1,251 g de
FeSO4-7H,0 e 2,433 g de FeClz-6H>0 foram dissolvidos em 30 mL de &gua deionizada
e 6 mL de solucdo aquosa de amonia. A solugdo foi mantida em um sistema de refluxo
sob agitacdo a 90 °C por 6 h. O precipitado produzido foi lavado e seco a 40 °C. Em
seguida, o revestimento com SiO; foi feito através do método sol-gel gerando um
sistema do tipo core-shell'. Dado isso, a NPM foi dispersa em uma solucéo de etanol e
H20 deionizada na proporcdo 4:1 seguida de adi¢do de 1,9 mL de NH4+OH e 375 uL de
tetraetilortosilicato. A mistura foi mantida sob agitacdo mecéanica a temperatura
ambiente por 6 h. O precipitado foi lavado, seco a 60 °C e calcinado a 200 °C por 2 h.
Por fim, a fase ativa foi inserida por impregnacéo incipiente?. Os difratogramas (Figura
1) apresentam picos referentes a uma estrutura do tipo espinélio, caracteristica da fase
magnetita e maghemita que também possui propriedades magnéticas. Os espectros de
FT-IR (Figura 2) apresenta estiramentos da ligagdo Fe-O na faixa de 640 e 570 cm™,
ligacGes Fe-O-Si em 472 cm inferindo interacdo do ndcleo (NPM) com a camada
(shell) de silica e vibracdes caracteristicas da estrutura de Keggin. Os dados texturais
indicam uma reducdo progressiva na area especifica da NPM pura, 0 que sugere que
pode ter havido uma agregacdo das NPM e bloqueio dos poros pelo revestimento da
silica e da fase ativa de Keginn na superficie da NPM.
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Figura 1 e 2: DRX e espectros de FT-IR de: a) HPW b) NPM@SiO; ¢) 10%HPW/NPM@SiO- d)
20%HPW/NPM@SiO- ) 30%HPW/NPM@SiOs-.
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Palavras-chave: PLGA, policondensacao direta e catalise heterogénea.

O Poli(acido L-latico-co-acido glicolico) PLGA ¢ de grande interesse tecnoldgico
devido as suas caracteristicas de biodegradabilidade e biocompatibilidade.'” Um
polimero biodegradavel bastante utilizado em aplicagdes biomédicas como carreadores
de farmacos de forma controlada, confec¢do de proteses ortopédicas, matrizes para a
regeneracdo de tecidos, suturas e entre outros.”> Em geral o PLGA ¢ sintetizado por
polimerizacdo por abertura de anel, porém esta metodologia possui como desvantagem
os altos custos dos dimeros que exigem uma purificacdo eficiente e o uso de
catalisadores homogéneos que contaminam o produto final.* Uma rota sintética
alternativa ¢ a policondensagdo direta dos mondmeros, que consiste em uma
polimerizacdo por etapas, tendo como principal vantagem ser uma sintese de baixo
custo que utilizam mondmeros mais baratos € menos sensiveis a reagdes de hidrolise,
também por ser uma produ¢do mais limpa podendo utilizar catalisadores heterogéneos
para reduzir a contamina¢do do produto.’ Neste contexto, foi sintetizado PLGA’s
através da policondensacdo direta do acido latico com o acido glicolico, catalisada em
meio heterogéneo pelo composito copolimero estireno-divinilbenzeno/Polianilina (Sty-
DVB/Pani). Os PLGA’s foram analisados por espectroscopia na regido do
infravermelho (IV), difracdo de raios X (DRX), ressonancia magnética nuclear (RMN
H') e espectrometria de emissdo atdmica por plasma acoplado (ICP-OES). Otimizou-se
o processo avaliando parametros importantes que influenciam na massa molecular dos
PLGA’s, como temperatura, tempo e quantidade de catalisador. A partir das técnicas
empregadas pode-se avaliar a estrutura e composi¢do quimica, razdo monomérica € o
grau de contaminacdo dos PLGA’s. Para determinacdo da massa molar foi analisado a
viscosidade inerente, na qual apresentou resultados satisfatorios com valores de 0,11 a
0,18 dL.g"'. A contaminag@o por estanho oriundo do catalisador heterogéneo, apresentou
valores em ppm muito abaixo do especificado pela ANVISA.
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Com o rapido avanco tecnoldgico tem-se aumentado intensamente a necessidade do
desenvolvimento de dispositivos eletronicos que sejam cada vez menores, com maior
capacidade de armazenamento e funcdes ampliadas. Neste contexto, é de extrema
importancia o desenvolvimento de semicondutores que apresentem baixo custo, baixa
toxicidade e boa estabilidade quimica [1]. Recentemente materiais baseados no
semicondutor 6xido de zinco (ZnO) tem atraido uma grande atencdo devido as
propriedades aplicaveis em dispositivos eletrdnicos e optoeletrénicos, tendo sido um
dos primeiros sistemas cerdmicos policristalinos dopados com Oxidos de metais de
transicdo, desenvolvido para aplicagdo em sistemas de protecdo de alta e baixa
voltagem. O Ga®*" tem se mostrado como uma alternativa promissora para dopagem do
Zn0O. Os materiais ceramicos baseados no 6xido de zinco dopadas com galio (Zni-
xGaxOs) apresentaram propriedades elétricas que fazem do seu uso promissor para
aplicacdes em dispositivos eletrénicos. Por meio das medidas de DRX foi possivel
observar a solubilidade maxima do galio na matriz do 6xido de zinco e a formacao de
uma segunda fase de ZnGa»O4 quando foi utilizado maiores concentragdes do dopante.
[2]. Os materiais obtidos com alta densidade beneficiaram a eficiente difusdo dos ions
entre as particulas, de forma que o processo de crescimentos dos grdos e a dopagem
influenciaram a criagédo de defeitos estruturais como as vacancias de oxigénio na matriz
do ZnO, o que modifica suas propriedades eletrénicas, diminuindo a energia de band-
gap e aumentando a constante dielétrica para ~10°. O Ga** é um dopante do tipo-n que
ao ser introduzido nos sitios do zinco pode causar a migracdo de ions Zn?* para espagos
intersticiais, contribuindo para as vacancias de oxigénio e aumentando a densidade de
elétrons livres [3]. Acreditamos por meio dos dados obtidos até 0 momento que a
dopagem com galio intensifica as caracteristicas de condutor do tipo-n do ZnO,
permitindo a fabricacdo de cerdmicas com propriedades funcionais para o
desenvolvimento de supercapacitores de proxima geracao.
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A Organizacdo Mundial da salde relata que o consumo abusivo de &lcool no Brasil tem
aumentado de forma acelerada nas duas Ultimas décadas. O &lcool é uma substancia
psicoativa que pode gerar dependéncia. Além disso, beber para se embriagar é um
problema cada vez mais recorrente entre a populacdo. O consumo de alcool de maneira
nociva pode desencadear diversas consequéncias negativas para a sociedade como
homicidios e mortes por acidentes de transito.

Para 0o monitoramento de motoristas, analises de teor alcodlico podem ser feita
principalmente através do bafémetro, bem como analises de sangue e urina. Um problema
visto nessas analises é que o individuo deve estar sob efeito de alcool ou ter consumido
ha pouco tempo. Desta forma, ndo € possivel verificar se houve o consumo ou definir a
quantidade ingerida apds cerca de 12h. Estes exames ainda possuem interferentes, como
fatores de alimentacdo, quantidade de consumo e organismo do individuo. Apos o
consumo de diversas substancias o organismo deixa tragos do seu processamento, 0S
chamados “biomarcadores”. Para o consumo de alcool, os mais comuns sdo o etil sulfato
(EtS) e o etil glucoronideo (EtG). Tragos desses biomarcadores séo encontrados na urina
por cerca de 48h apds o consumo.

A técnica mais utilizada para andlise de tais substancias é cromatografia liquida, a qual
demanda um preparo da amostra laboroso e muitas vezes inviavel. Como alternativa,
temos a deteccdo por espectrometria de massas (MS) por meio de fontes de ionizagédo
ambiente. Estas fontes necessitam de minimo de preparo de amostra para analises de
matrizes bioldgicas e complexas como urina. Devido ao exposto esse estudo visa
desenvolvimento de analise de biomarcadores de alcool via espectrometria de massas
ambiente. Amostras de urina artificial foram dopadas com padrdes certificados,
submetidas extracdo em fase solida (SPE) e em seguida a andlises de MS ambiente.
Espera-se que os resultados demonstrem linearidade e alta precisdo para curva de
calibracdo com niveis de detec¢do a concentragdo em partes por bilhdo (ppb). Este estudo
demonstra ser uma promissora alternativa para controles de abuso no consumo de alcool
de individuos os quais a anélise necessita ser feita apos o desaparecimento de tracos de
embriaguez.
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Em um contexto onde estima-se que 1/3 dos alimentos produzidos sao
desperdicados [1], diversas estratégias tém sido propostas objetivando, principalmente, a
otimiza¢do das condi¢des de armazenamento de alimentos [2]. Nesse sentido, sensores
quimicos, em especial sensores Opticos, tém sido aplicados na detec¢do de compostos
organicos volateis (COV), comumente liberados durante o apodrecimento de alimentos
[3]. Dentre os principais COVs, a amdnia ¢ comumente utilizada para estimar o grau de
frescor de carnes e peixes [4]. Neste trabalho, ¢ proposta a constru¢do de um sensor
colorimétrico para a detec¢do de amonia proveniente de peixes e carnes em processo de
deterioragdo. Para a obtencdo do sensor, foram preparados filmes baseados em
polissacarideos extraidos da goma de cajueiro e alcool polivinilico (PVA). A selecdo do
filme utilizado no sensor foi conduzida por meio da otimiza¢do da concentragdo do
polissacarideo, do PVA e do agente oxidante empregado (NalOs). O filme resultante foi,
entdo, caracterizado por microscopia eletronica de varredura, ensaios mecénicos e indice
de intumescimento. Para a obten¢@o do sensor, o filme foi tratado por 4 horas com uma
solu¢do aquosa 0,1% (m/v) do corante verde de bromocresol, resultando em um
tingimento avermelhado (na presenca de amonia, a coloragdo vermelha se altera para um
azul intenso). Como teste da capacidade de sensoriamento, o sensor obtido foi utilizado
para a quantificagdo de amdnia em solugdes aquosas de diversas concentragdes. Como
instrumento de leitura, foi utilizado um smartphone munido de um software de calibragio
de cores. A otimizacdo de pardmetros, bem como a configuracdo final do sensor ainda
estdo em andamento. Como aplica¢do-alvo, o sensor serda empregado na analise de
amostras reais de carnes e peixes.
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Introducdo: O triclosan, bactericida e conservante, € um micropoluente (ERICKSON,
2002) com possibilidade de dano a saide humana (WEATHERLY, 2018). CG ¢ indicado
para seu doseamento (USP 42, 2019). O objetivo deste estudo € propor um método
alternativo para doseamento de triclosan em sabonete liquido formulado pela Fabrica
Escola de Farméacia e Quimica da Universidade Catélica de Brasilia (FEFQ-UCB).
Metodologia: O pH, a viscosidade e a densidade do sabonete foram medidos. Todos 0s
componentes da formulacdo foram investigados quanto as suas caracteristicas espectrais
na regido do UV. Apos otimizagdo da linha base, avaliou-se as solucdes de triclosan e o
nipagin em solucdo solvente quanto a linearidade nos intervalos de concentracdo de 17,5
a 37,5 ug/mL e 1,8 a 3,8 pg/mL respectivamente. Posteriormente a absorbancia de 5
solucdes com todos os demais componentes do sabonete (solucdo solvente) contendo
triclosan e nipagin em concentragdes variadas e conhecidas foram medidas. Os espectros
das misturas foram tratados por CLS para estimar os espectros puros dos dois
componentes. Cinco misturas binarias de concentracfes conhecidas e diferentes das ja
utilizadas, foram medidas no teste de retorno. As mesmas misturas foram investigadas
por espectrofotometria derivada (ED), utilizando a técnica do ponto de anulagéo.
Resultados e Discusséo: Os valores de pH, densidade e viscosidade do sabonete liquido,
mostraram-se de acordo com as normas de qualidade (FERREIRA, 2010). Dentre todos
0s componentes avaliados individualmente na regido do UV apenas o nipagin interfere
significativamente na determinacgéo do triclosan. Solucdes solvente contendo triclosan e
nipagin apresentaram Amax €m 280 nm e 252nm respectivamente. Linearidade entre a
concentracdo tanto do triclosan quanto do nipagin e absorbancia no intervalo de
concentragio investigado foi observada com R? igual a 0,09669 e 0,9744
respectivamente. O estudo da mistura por CLS proporcionou a obtencéo dos espectros
puros. Com teste de retorno variando de 90 a 104% para triclosan. A ED mostrou-se
inicialmente inadequada para a determinagdo dos componentes desta mistura.
Conclusdo: CLS é mais adequado que ED para quantificar triclosan na presenca de
nipagin no sabonete liquido formulado pela FEFQ-UCB.
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Os processos convencionais para fabricagdo de dispositivos de vidro utilizam
técnicas fotolitograficas seguidas por corrosdo quimica e selagem térmica ou
plasmatica, o que limita a fabricacdo destes aos grandes centros com instrumentagéo
sofisticada®. A simplicidade instrumental na fabricacdo de dispositivos hibridos é um
fator que os favorecem ante os sistemas convencionais de vidro. Neste contexto, surge o
NOA (Norland Optical Adhesive), um polimero sensivel a radiacdo ultravioleta (UV).
Embora ja tenha sido utilizado para fabricacdo de dispositivos microfluidicos, sua
aplicacdo em separacdes eletroforéticas ainda ndo foi explorada.? Desta forma, este
trabalho tem por objetivo a caracterizacdo de microssistemas eletroforéticos (MSE)
fabricados em vidro/NOA. Para tal, avaliou-se a compatibilidade do NOA com os
solventes usualmente empregados em eletroforese (Figura 1) e a determinacdo da
magnitude do fluxo eletrosmético (EOF).
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Figura 1 - Compatibilidade do NOA com solventes organicos e solugdes &cidas e basicas baseadas na
razdo de intumescimento de discos (D/Dg) ap6s 12 horas de exposicao aos solventes e soluges.

A Figura 1 mostra os resultados obtidos para 0 NOA 61 e 81, na qual pode-se
observar que ambos 0s materiais resistem bem a agua, etanol e solugdes &cidas e
basicas, porém ndo resistem aos demais solventes organicos e ao acido acético. A
magnitude do EOF foi determinada através do método de monitoramento de corrente ® e
os valores obtidos em pH igual a 6 foram 4,34x10™ e 3,87x10™ cm?V*s™ para 0 NOA
61 e NOA 81, respectivamente. As proximas etapas deste estudo visam avaliar o
desempenho analitico do dispositivo para aplicagdes bioanaliticas.
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A Rivaroxabana (RIV) é um anticoagulante oral, utilizado no tratamento de
tromboembolismo e embolia pulmonar no periodo pos-cirGrgicol. A RIV inibi
seletivamente o fator Xa, responsavel pela reacdo em cascata da formacao de trombina.
Isto ocasiona o blogueio da formacéo amplificada da trombina e consequentemente, reduz
a coagulacdo sanguinea®. Nas formulagdes de RIV usualmente contém agentes
desintegrantes como croscarmelose sodica (CS) e o didxido de silicio coloidal (SiOz2), que
auxiliam na distribuicdo do medicamento no organismo®. Como as interagdes fisicas e
quimicas entre farmaco e excipientes podem afetar a biodisponibilidade e estabilidade, é
necessario realizar previamente o estudo das interagGes de cada mistura binaria para que
ndo comprometa a eficacia e seguranca do medicamento resultante*. Nos Gltimos anos,
as técnicas empregadas para este propdsito sdo a Calorimetria Diferencial Exploratéria
(DSC) e a Termogravimetria (TGA/DTG)?. Sendo assim, o presente trabalho consiste na
avaliacdo da interacdo farmaco-excipiente nas misturas binéria 1:1 (m/m) de RIV com
CS e SiOy, cedidas pela GeolLab Industria Farmacéutica Ltda. As curvas TGA/DTG
foram executadas em cadinho de a-Al2Os e com variagdo de temperatura (AT) de 25-
1000 °C, e as curvas DSC realizadas em cadinho de aluminio com tampa perfurada e AT
de 25-300 °C. Ambas realizadas em 50,0 mL min™ de N, a 20 °C min‘*, nos equipamentos
da Mettler Toledo, modelo TG/SDTA 851° e DSC 822°, respectivamente. A curva DSC
de RIV apresenta apenas um pico endotérmico em 235 °C, correspondente a sua fusao,
conforme a literatura®. A curva DSC da CS mostra uma endoterma de 25 a 175 °C
relacionada a desidratag&o, e a curva do SiO: evidencia estabilidade térmica até 300 °C.
As curvas TGA/DTG corroboram com as respectivas curvas DSC. A partir do
comportamento térmico das misturas binarias entre RIV e 0s excipientes estudados,
percebe-se que ndo héa indicios de interacfes entre farmaco e excipiente, uma vez que as
curvas DSC de cada mistura binaria exibiu o pico referente a fusdo da RIV, além dos
demais perfis semelhantes dos excipientes isolados.
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Introducdo: Um diagnostico rapido de uma infec¢do causada por um virus por
exemplo, pode auxiliar para um tratamento adequado da doenca além de controle
epidemiol6gico. Em locais de dificil acesso ou com pouca infraestrutura, sistemas
portateis podem auxiliar na realizacdo de testes laboratoriais. Dentre as diferentes
formas de se detectar infecgdes virais, existem alguns métodos de detec¢do baseados na
amplificacdo do acido nucleico, dentre eles a amplificacdo isotérmica mediada por loop
(LAMP) ganha destaque devido a simplicidade de execucéo, ao fato de ser realizada
isotermicamente e por apresentar alta sensibilidade e especificidade®. Para aplicagdes no
point-of-care, se faz necessaria a utilizacdo de instrumentagdo compacta, de baixo custo
e de facil acesso, que possam realizar os testes laboratoriais diretamente o campo.
Objetivo: Este estudo visa desenvolver um sistema de aquecimento e de rotacdo
integrados capaz de realizar todas as etapas da LAMP em microchips de poliéster-toner.
Metodologia: Este trabalho utiliza-se de uma placa Arduino e seus componentes, além
de uma pastilha de Peltier, uma bateria recarregavel de litio para construir um
dispositivo capaz de alcangar e manter a temperatura de ativagdo da enzima utilizada no
teste (72 °C), e um rotor capaz de rotacionar o chip. Resultados: Foi possivel obter um
dispositivo simples, integrado e portétil capaz de promover o aquecimento bem como a
misturacdo dos reagentes utilizados para a reacdo LAMP. Conclusdo: O sistema de
aquecimento e misturacdo desenvolvido neste trabalho apresenta elevado potencial para
aplicacdes locais em situac@es de point-of-care.
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Entre os nutrientes requeridos para muitas fungdes fisiologicas essenciais para a vida
estdo as vitaminas.! A vitamina D, é um hormdnio esteroide, cuja principal funcio
consiste na regulacio da homeostase do calcio, formagc&o e reabsorgao dssea 2 e existe na
forma de duas espécies, vitamina D, (Ergocalciferol), obtido através da alimentacdo, e a
vitamina D3 (Colecalciferol), obtida de forma enddgena através da exposicdo a luz solar.®
Estudos tém demonstrado uma relagéo entre a deficiéncia de vitamina D e a prevaléncia
de algumas doengas autoimunes, entre outras.* Devido a necessidade de se monitorar o
nivel de vitamina D no organismo, a demanda por exames laboratoriais tem crescido.
Entretanto, os métodos utilizados além de serem de alto custo e demandarem um longo
periodo de analise, apresentam resultados discrepantes, conferindo entdo, menores
confiabilidade, e maior variabilidade das analises. A busca por métodos alternativos que
visem o baixo custo da analise, e a obtencdo de resultados mais répidos e precisos
encontra nas técnicas eletroquimicas caracteristicas como sensibilidade elevada, limite de
deteccdo baixo, tempo de andlise reduzido. O presente trabalho tem como objetivo
desenvolver uma plataforma de sensoriamento eletroquimico descartavel e de baixo custo
para deteccdo de vitamina D. Devido a baixa solubilidade da vitamina D em meio aquoso
e as limitacdes dos eletrodos impressos na presenca de solventes organicos, foi necessario
otimizar o preparo da solucdo de vitamina, considerando os diferentes solventes (etanol,
acetona, acetonitrila, dimetilsulfoxido, dimetilformamida) e diferentes eletrélitos suporte
(cloreto de potéssio, perclorato de sodio, perclorato de litio). Os solventes que
danificaram a superficie eletrodica foram descartados. O comportamento eletroquimico
do analito foi investigado pelas técnicas de voltametria ciclica, onde foi observado um
pico de oxidacdo em +0,9 V em perclorato de sddio 0,1 M contendo 60% de etanol. A
superficie eletrédica serd& modificada com materiais derivados de carbono, como
nanotubo de carbono e grafeno para aumentar a sensibilidade do sensor. Técnicas de
voltametria de pulso e de onda quadrada serdo utilizadas para otimizagdo da resposta
analitica na presenca da vitamina D e as figuras de mérito serdo obtidas, como limites de
detecc¢do e quantificacdo, sensibilidade, reprodutibilidade e repetibilidade. Até o presente
momento, os resultados se mostraram promissores, uma vez que sensores eletroquimicos
descartaveis para deteccdo de vitamina D ndo foram reportados.
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Agroquimicos podem ser definidos como compostos quimicos utilizados na agricultura
para aumentar o rendimento da producdo de determinada plantacdo. Estes tém sido
utilizados para procedimentos como: promoc¢do do crescimento de culturas, fertilizacdo
e combate a praga (inseticidas, herbicidas, fungicidas, etc.)!. Contudo, a utilizacdo
excessiva e continua pode agredir diretamente os seres vivos? além de ocasionar a
infertilidade de areas para novos plantios, e acimulo de residuos destes compostos
quimicos no meio ambiente.
Estudos sobre os efeitos dos residuos de agroquimicos no meio ambiente conduzem a
determinacédo de limites minimos de manipulacdo e residuos remanescentes. Assim, 0S
orgdos fiscalizadores trabalham para monitorar o cumprimento destes limites2. Em
termos gerais, coletas de amostras sdo executadas periodicamente e enviadas a
laboratérios credenciados para verificagdo. A técnica comumente empregada tem sido é
a cromatografia liquida acoplada a detectores UV ou espectrémetros de massas (MS).
Para tanto, a etapa de preparo de amostras normalmente utilizada apresenta se como
etapa mais laboriosa da andlise, pois em geral, envolve varias etapas, as quais podem
adicionar erro e contaminacdo as medidas. Sendo assim, h4 uma demanda urgente e
necessaria para o desenvolvimento de métodos de alta sensibilidade e baixo custo para
controle e determinacdo de agroquimicos em amostras de alimentos. Desta forma, este
trabalho propde o desenvolvimento de metodologias de extracdes simplificadas para a
determinacdo de agroquimicos em amostras de arroz, milho e solo.
As amostras das milho, solo e arroz foram coletados e submetidos a adi¢do de padrdes
certificados de pesticidas em concentracdes controladas e submetidas aos
procedimentos de preparo de amostras: extracdo por solidos dispersivos, SPE e liquido-
liquido. Segundo resultados a fase C18 foi 0 mais eficiente para retencdo de acucares
presentes nas matrizes vegetais. Polimeros molecularmente impressos (MIP) reversos
para aumentar a eficiéncia da extracdo foram sintetizados e avaliados para remocéo de
acucares presentes na amostra. Para amostra de solo, a extracdo liquido-liquido
tamponada demonstrou-se mais eficiente para retencao de interferentes das matrizes. O
procedimento permitiu realizar a detec¢do de 12 pesticidas via HPLC-QTOF-MS. O
método demonstrou linearidade e preciséo para determinagdes de residuos em partes por
bilhdo (ppb), podendo apresentar-se como alternativa aos métodos utilizados
atualmente.
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A determinacdo de diversos poluentes emergentes naturais e sintéticos, que podem
estar presentes em &guas naturais em concentragdes na faixa de pg L™ a ng L™?, é
ainda um grande desafio. Entre eles, 0 hormoénio 17B-estradiol é comumente
encontrado em &guas de abastecimento, uma vez que 0S atuais processos de
tratamento de afluentes séo incapazes de remové-los por completo. O monitoramento
dessa substancia se faz necessario, pois sua presenca pode causar danos a saude
humana e ao meio ambiente.! Neste sentido, 0 uso de sensores eletroquimicos se
apresenta como uma alternativa as técnicas mais convencionais de deteccdo e de
maior custo, tais como os cromatografos.? O estudo aqui apresentado busca
desenvolver sensores baseados em modelos que mimetizam enzimas naturais
utilizando uma classe de compostos ciclicos que podem complexar ions e moléculas
chamados de éter coroa.®> O objetivo consiste em estudar o comportamento do éter
coroa em relacdo a sua interagdo com o 17pB-estradiol apds sua imobilizacdo na
superficie eletrodica. O desenvolvimento de um sensor eletroquimico seria uma
alternativa para reduzir tempo e custo de analise.®> A partir de estudos preliminares, ja
foi possivel prever que a modificacdo da superficie do eletrodo de trabalho com
nanotubo de carbono é uma das formas de fazer com que o éter coroa interaja melhor
com o hormonio, pois ocorre um aumento na area eletroativa e provavel adsorcao do
éter coroa. Primeiramente, avaliou-se o comportamento eletroquimico do horménio
utilizando-se o eletrodo de carbono vitreo (GC) ndo modificado. Posteriormente,
utilizou-se o eletrodo modificado com nanotubo de carbono, seguido pelo eletrodo
modificado apenas com o éter coroa, e por fim, o eletrodo de carbono vitreo
modificado com nanotubo de carbono/éter coroa. O horménio apresentou um pico de
oxidacdo em torno de +0,66 V na superficie do GC e em torno de +0,62 V no
eletrodo modificado com nanotubo de carbono. Além disso, houve um aumento de
43 vezes na intensidade da corrente de pico. Os ensaios com o éter coroa ainda
precisam ser otimizados em rela¢do ao tempo de incubagdo com o horménio e o tipo
de imobilizacdo ao nanotubo. Espera-se ao fim do processo obter um sensor
eletroquimico de baixo custo, simples, rapido e sensivel para detec¢cdo do hormonio
17pB-estradiol em agua de abastecimento.
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Os ions metélicos sdo compostos nao-biodegradaveis, e que podem ser
absorvidos no meio ambiente ¢ penetrar no organismo dos seres vivos, ocasionando
sérios riscos, que muitas vezes acabam sendo letais'. Deste modo, técnicas de
microextragdo combinadas a espectrometria de absor¢do atomica com chama (FAAS)
vem sendo empregadas com sucesso na determinagdo de ions metdlicos mesmo em
quantidades traco, visando contribuir com o desenvolvimento da quimica verde’.
Portanto, este trabalho tem como objetivo desenvolver uma metodologia de
microextragdo dispersiva assistida por ar, utilizando o p6 de café magnetizado como
material adsorvente, para adsor¢do de ions metalicos (Cd*").

O po de café utilizado foi obtido a partir de cépsulas descartaveis de café. Foi
inicialmente lavado com dgua deionizada sob agitagdo por 30 minutos e posteriormente
seco em temperatura ambiente. Para o procedimento de magnetizagdo, 15g do p6 de
café foram colocados sob agitacdo por 1 hora com 150 mL de metanol e 30 mL de ferro
fluido previamente sintetizado. A mistura foi filtrada, lavada com metanol e seca a
temperatura ambiente. Para os ensaios de adsor¢do, foi preparada uma solu¢io de Cd**
1,0 mg L' e o pH que é um parimetro que afeta a adsor¢do foi avaliado nos valores de 3
a 9. Aliquotas dessa solucdo foram colocadas em contato com 50 mg do pd de café
magnetizado, agitadas no vortex por 10 min, e posteriormente o adsorvente foi separado
com um ima e o sobrenadante analisado por espectroscopia de absor¢ao atdmica com
chama (FAAS). De acordo com a avaliagdo do ponto de carga zero do material
adsorvente obtido ap6s magnetizacao, em pH 4,5 a superficie do material adsorvente se
encontra neutra, e em valores de pH maiores que 4,5, a superficie estara carregada
predominantemente na forma negativa e ird adsorver preferencialmente cations.

Assim, para o ion analisado, na faixa de pH de 6 a 9 ndo foi observada diferenca
significativa na porcentagem de adsor¢do, tendo sido o pH 7 selecionado para os
estudos posteriores, apresentando uma adsorcdo de 83,2%. Para o procedimento de
microextragdo dispersiva assistida por ar, foi utilizada uma bomba de aquario para
insercdo de ar, promovendo a agitagdo e contato da fase s6lida com a amostra. As
condicoes de extracdo (massa de adsorvente e tempo de adsor¢do) foram otimizadas
pelo método multivariado, através da constru¢do de uma matriz Doehlert. A superficie
de resposta obtida foi caracterizada como um ponto de sela, entretanto apos analise de
variancia ndo foi observada falta de ajuste e o grafico de curvas de nivel foi utilizado
para avaliagdo das regides de o6timo, sendo que melhores condi¢cdes de adsor¢do sdo
obtidas com a utilizacdo de massas de adsorvente elevadas, bem como maiores tempos
de agitacdo, os valores adotados foram 42,5 mg e 16 minutos.

Neste contexto pode-se concluir que a técnica de microextracdo dispersiva
assistida por ar empregando uma bomba de aquario utilizando o p6 de café magnetizado
como material adsorvente vem apresentando resultados promissores no processo de
adsorgio do fon Cd**, contribuindo para o desenvolvimento de metodologias analiticas
limpas.
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A urolitiase é uma doenca extremamente comum, sendo a terceira doenca
urinaria que mais afeta os seres humanos. No entanto, esta doenca também pode afetar
animais, como cées e gatos. O mecanismo de formacao de calculos envolve a saturacao
excessiva no meio urinario, subsequentemente a precipitacéo, crescimento e finalmente
a agregacdo desses cristais, causando sua retencdo nos nodulos urinariost. As
hiperoxalurinas refere-se a excrecdo urinaria de uma quantidade superior a 40-45
mg/dia de oxalato. O excesso do oxalato interage com o calcio formando oxalato de
calcio o qual é comumente referido como “pedra nos rins”t. Neste contexto, o citrato
presente na urina forma complexos soltiveis com o calcio; ocasionando uma diminuigéo
da supersaturacdo de oxalato de calcio e fosfato de calcio presente no sistema urinario,
atuando na inibicdo da formacéo de oxalato de célcio, sendo importante indicador para a
urolitiasel. A determinacdo precoce e controle das concentracfes de citrato e oxalato
possibilita o tratamento rapido com menor sofrimento ao paciente. Sendo assim, este
trabalha objetiva o desenvolvimento de uma metodologia HPLC-MS para a analise de
acido oxalico e citrico em amostras de urina de cdes e gatos. Para o presente estudo as
condicdes cromatogréaficas e de extracao foram otimizadas.

Para a avaliagio do método,

inicialmente trabalhou-se com
0s padrdes dos acidos estudados,
em solugdes de 500 mg L. A

analise cromatografica consistiu

IAI)L || em Fase A: Agua Fase B:

. At Metanol, onde foi realizada sob
© ] condicdo isocratico (60% B e

L I : ‘ ,& , Il 40% A), sob temperatura de
Figura 1. Cromatograma do ion extraido para os analitos 30°C. O método se mostrou

eficiente para a deteccdo dos
analitos, como mostra na Figura 1. Em etapa futura o método desenvolvido sera
aplicado no estudo clinico para analise uroldgica em cées e gatos.
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Desenvolvimento e aceitacdo de bebidas a partir de extratos
hidrossolUveis
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O trabalho apresentado se trata do desenvolvimento e analise sensorial de extratos
vegetais voltados a pessoas com intolerancia ou alergia a produtos lacteos. Foram
realizadas andlises fisico-quimicas, cujos resultados podem ser vistos na Tabela 1

Tabela 1: Composicdo dos extratos hidrossollveis. Matérias-primas usadas: Améndoas (EA), Baru
(EB), Castanha do Brasil (CB), Castanha de Caju (ECC), Grao de Bico (EGB), e Quinoa (EQ)

Nutriente Extratos
(g 100g™)
EA EB ECB ECC EGB EQ
i 91,1+ 78,1 +
1 ' y
Umidade 0,018 0,01 878+00 924+00 93,0+£0,0 91,9+0,0
Proteinas! 0,681 5,05 0,425 0,4 1,88 0,531

Carboidratos

totais? 0,78+0,15 2,53+0,17 0,41+0,06 0,66+0,0,23 1,45+0,68 1,07+0,30

Apos as analises, foram preparadas duas bebidas energéticas. A primeira foi
preparada na proporcéo 3:3:4 de grdo de bico?, baru® e castanha do Brasil*. Na segunda,
foram usados os extratos de améndoas® quinoa® e castanha de caju’, na proporgéo 4:3:3.
Foram realizados testes sensoriais na Universidade Estadual de Goias - CCET, sendo que
91 pessoas provaram a bebida 1 e 88 pessoas provaram a bebida 2.

Quanto a impressao global da bebida 1, 51% das pessoas, apresentaram opinides
positivas sobre a bebida. Quanto a bebida 2, 68% das 88 pessoas que a experimentaram
gostaram da bebida.

Foi notado que para ambas as bebidas houve um alto nivel de aceitacdo, sendo
destacados alguns pontos de melhoria, como ressaltar o sabor doce nas bebidas eadicionar
algum outro saborizante. Mas de modo geral, ambas s&o uma otima alternativapara
pessoas com alergia ou intolerancia a produtos lacteos.
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Deteccéo colorimétrica de nitrito em dispositivos analiticos fabricados em papel.
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Palavras-chaves: colorimétrica, PADs, nitrito, papel e reacéo de Griess

Este trabalho tem por objetivo apresentar uma metodologia da fabricacdo de PADs em forma de spot
tests para otimizacgao dos parametros reacionais para deteccao colorimétrica de nitrito utilizando a reagédo de
Griess. A reacao de Griess consiste na reacdo entre sulfanilamida sob condicdes acidas e nitrito que forma
um sal de diazdnio que ao reagir com cloridrato de N-(I-naftil)etilenodiamina (NED) gera um diazo
composto de coloracdo magenta. Por fim, os resultados desse trabalho sera comparado com outro sistema
alternativo com intuito de comparacdo das metodologias de anélises. Dentre os métodos de deteccdo que
podem ser acoplados aos PADs, 0 método colorimétrico € um dos mais utilizados, sendo a técnica de
deteccdo pioneira na abordagem do uso de dispositivos de papel. A fabricagéo dos PADs nesse trabalho foi
realizado através da impressdo a cera como proposto na literatura?. Foram realizadas as otimizag@es de alguns
parametros de fabricagdo dos dispositivos e das condi¢des de reagcOes. O primeiro parametro otimizado foi o
tamanho das microzonas que consiste na variacdo do didmetro de 1 mm até 10 mm, foram selecionados
o0s tamanhos 3 mm, 4 mm e 5 mm por possuir um melhor desempenho qualitativo na formacao de cor. Em
seguida, o volume nos spots, foram aplicadas aliquotas sucessivas de 0,5 uL até 2,0 uL. de corante em
spot test com 3,4 e 5 mm de diametro. Com esse ensaio, foi utilizada zonas de 5mm de diametro com 1 pL
de volume de reagentes. Para encontrar a concentracgéo ideal foi feita uma variacdo da concentracao dos
reagentes cromégenos, sulfanilamida (5 pumol/L — 75 umol/L) e de NED (2 umol/L — 6 umol/L) com
solucdo padrao de nitrito. Com esse experimento a concentracdo 6tima dos reagentes cromogenos para
andlise de nitrito nos PADs é 5 ymol/L NED com 50 umol/L de sulfanilamida. Adiante, foi realizado o
ensaio com pH definido na faixa de 5-11, na qual resultou que a reacao de Griess precisa ser realizada em
condicdes acidas, pois com o aumento do pH e a diminuigdo da intensidade de cor dos spots. Por fim, foi
avaliando a intensidade de cor dos mesmo spots em diferentes intervalos de tempo. Acoplando os dois
resultados da otimizacdo do tempo, foi possivel concluir que as capturas de imagens podem ser realizadas
entre 0 até 10 minutos apds a secagem das amostras para melhores repostas qualitativas. Para a detec¢do
colorimétrica foram usados dois dispositivos eletrdnicos sendo eles, cAmera de celular e scanner de bancada.
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Figura 1: Representacdo da fabricacdo dos spot test.
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Figura 2: Curva analitica para cada equipamento eletrdnico
avaliado (A) Scanner e (B) aplicativo Photometrix.

Avaliando as curvas de calibracdo para os dois ensaios realizados constata- se a sensibilidade analitica obtida
foi de perante a detecc¢do colorimétrica de nitrito, sendo 0,873 (UA uM'l) utilizando um scanner para captur

e 0,00179 (UA pM'l) utilizando um smartphone para captura e anélise.Os resultados do limite de detec¢édo
alcancados pelos scanner e pelo smartphone foram 0,3 uM e 1,1 uM, respectivamente.
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Deteccdo de zika virus por amplificacdo isotérmica de DNA mediada
por loop em microdispositivos descartaveis de poliéster-toner
diretamente em amostras de sangue total, soro, urina e saliva
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Infec¢bes por arbovirus, como zika, dengue, e chikungunya, apresentam sobreposicao de
sintomas clinicos e de distribuicdo geografica. Portanto, um diagnostico baseado somente
nas informacgdes clinicas se torna bastante comprometido, necessitando entdo de
ferramentas laboratoriais eficientes para um diagndstico diferencial, confiavel e preciso.
Contudo, a incidéncia desses virus é majoritariamente em locais onde 0s recursos sdo
escassos e nem sempre existe uma infraestrutura laboratorial sofisticadal. Assim sendo,
neste trabalho foi proposto uma metodologia simples, rapida e precisa para detectar o zika
virus (ZIKV) diretamente em amostras complexas, através de uma reacéo de transcri¢do
reversa seguida da amplificagdo isotérmica de DNA mediada por loop (RT-LAMP) em
microdispositivos descartaveis de poliéster-toner (PeT). Cinco microlitros da mistura
reacional foram inseridos na microchip e a solucdo foi aquecida a 72 °C com o auxilio de
um termobloco. Os resultados mostraram que foi possivel detectar o ZIKV nos
dispositivos microfluidicos de poliéster-toner em amostras reais de sangue total, soro,
urina e saliva. Os ensaios foram realizados utilizando tanto amostras brutas (néo
processadas) quanto amostras de RNA pré-purificado e os resultados obtidos tanto pela
eletroforese em gel de agarose quanto pela detec¢do visual mostram o sucesso da reagdo
com apenas 10 minutos de incubacgéo. A deteccdo do ZIKV diretamente em amostras de
saliva e urina torna a metodologia ainda mais atraente, pois estas amostras apresentam
grande potencial para aplicagdes em locais remotos sem instalacbes médicas e em
ambientes comunitarios para fins de vigilancia e epidemiologia. Ainda, por serem
facilmente coletadas, sem a necessidade de métodos invasivos, podem ser aplicadas por
exemplo para coleta de amostras de criancas pequenas e recém-nascidos com mais
facilidade?.Portanto, o ensaio de RT-LAMP desenvolvido neste traballho se mostrou uma
ferramenta valiosa para aplicagfes em situacdes de point-of-care, haja vista que as
reacOes podem ser realizadas diretamente em amostras complexas, sem a necesidade
processar as amostras, coletadas imediatamente ap06s o inicio dos sintomas e no proprio
local de origem permitindo o diagndstico nos estagios iniciais da infeccdo, quando os
testes soroldgicos ainda apresentam-se negativos.
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A agricultura convencionalmente realiza o diagnostico de doengas no campo
mediante sintomas carateristicos apresentados pelas plantas infectadas'. No entanto, o
diagndstico € dificultado quando patdgenos distintos apresentam sintomas semelhantes,
como no caso dos virus Bean Golden Mosaic Virus (BGMV) e o Carlavirus?. Nestes
casos, recorre-se a técnicas laboratoriais que permitem afirmar com exatiddo o agente
causador da doenca. Entretanto, o diagnostico molecular padrdo por Reacdo em Cadeia
da Polimerase e separacgdo eletroforética em gel demanda elevado custo, capacitacdo em
instrumentacao e longo tempo para obtencdo do resultado final. Nesta perspectiva, este
trabalho tem por objetivo a detecgdo do Carlavirus em amostras de feijdo, mantendo a
confiabilidade do diagnostico molecular, no entanto, tornando-o mais simples e rapido,
por meio da amplificacdo isotérmica do acido nucleico via LAMP (Loop mediated
isothermal amplification) e deteccdo visual utilizando smartphone e software de
quantificacdo ImageJ. A metodologia do diagnostico consiste em adicionar em um
microtubo todos 0s reagentes necessarios a transcricao reversa e Amplificacdo Isotérmica
Mediada por Loop para o Carlavirus nas concentraces otimizadas, juntamente com a
amostra de RNA extraido e purificado da planta com suspeita sintomatoldgica. O mix é
aquecido a 72°C em banho seco e ao término do periodo de incubacdo é adicionado o
regente intercalador de DNA e exposto a luz UV. A mudanca de coloragéo da solucdo de
alaranjada para verde fluorescente indica qualitativamente a presenca do virus na amostra,
a qual pode ser semi-quantificada por meio da aquisi¢do de imagem via smartphone e
analise no software imagelJ, conforme Figura 1. Inicialmente determinou-se o tempo de
incubacédo e foi observado que 15 minutos de reacdo sdo suficientes para geragdo de
produtos de amplificacdo necessarios para deteccao visual. Posteriormente, realizou-se a
otimizacdo das concentragdes dos reagentes utilizados na amplificagdo via LAMP e
construcdo da curva analitica. A reacdo demonstrou elevada sensibilidade ao detectar 10°
8 copias de RNA. Ademais a reagdo apresentou elevada especificidade ao detectar apenas
o Carlavirus, ndo apresentando reacdo cruzada com o BGMV, demonstrando elevado
potencial para diagnostico molecular instrumentalmente simples e rapido.

ﬁnos(ra Luz UV
Mix Lﬁm - svsRh

[ 72°C

15 min
Analise ImageJ

Figura 1- Esquema metodolégico para deteccdo do Carlavirus.
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De acordo com a Secretaria Estadual de Satde (Sesau), no Brasil, os casos de infec¢ao
por chikungunya aumentaram 680% no periodo de janeiro a outubro de 2019, em
relagdo ao mesmo periodo do ano anterior (2018). Desde a introdu¢do da doenga nas
Américas, a infec¢do pelo virus chikungunya (CHIKV) tem se tornado preocupante
devido a sintomas como febre aguda e poliartralgias graves e em muitos casos
debilitantes'. O tratamento adequado da doenga e a vigilancia epidemiologica do virus
dependem de analises laboratoriais rapidas e precisas. No campo de diagnostico, um dos
testes mais confidveis e precisos para identificagdo do CHIKV tem sido a detecgao
molecular®. Nesse sentido, este trabalho teve como objetivo detectar o CHIKV em um
dispositivo descartavel de poliestireno-toner (PS-T) através da amplificacdo isotérmica
de DNA mediada por loop (LAMP). O sistema proposto foi capaz de demonstrar o
resultado final em aproximadamente 12 minutos, incluindo amplificagdo e deteccdo do
alvo em um dispositivo com capacidade de 5 pL. A leitura do resultado para detecgao
do CHIKYV foi realizada diretamente na cdmara de reagdo do dispositivo (detec¢do on-
chip) apresentando uma fécil leitura. A detecc¢do visual dispensa a necessidade de uma
etapa adicional de separagdo dos fragmentos amplificados (eletroforese), o que
proporciona que o resultado final seja obtido mais rapidamente. Os resultados baseados
em fluorescéncia foram visualizados on-chip, diferenciando os resultados positivos
(presenga de fluorescéncia) dos negativos (auséncia de fluorescéncia) através da
interacao entre o intercalador fluorescente de DNA (SYBR Green) ¢ as moléculas de
DNA formadas pos-amplificacdo. A metodologia para deteccao do CHIKV demonstrou
a alta especificidade (100%), demonstrada através da inser¢do de amostras de dois
outros virus intimamente relacionados (zika e dengue) também transmitidos pelo
artropode hematofago Aedes aegypti infectado. Em nenhum dos casos a reagdo
apresentou positividade para outro virus que ndo o CHIKV. Nessa perspectiva, o
microdispositivo de PS-T aliado a técnica molecular LAMP, demonstrou uma grande
potencialidade para o diagnoéstico da infecgao por CHIKYV, proporcionando diagndsticos
completos e especificos com pouco mais que 10 minutos, o que pode futuramente
cooperar para realizagdo de diagnosticos em ambientes remotos que detém pouca
infraestrutura.
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Este estudo avalia o uso da técnica de microextracdo por sorvente empacotado
(microextraction by packed sorbent, MEPS) para extracdo e pré-concentracdo dos
agrotoxicos iprodione e tebuconazol de amostras de dgua e determinacdo por HPLC-
UV. Dispositivos MEPS contendo cerca de 5 mg de sorvente foram utilizados nos
experimentos. Os sorventes avaliados foram: florisil, silica-gel 60, PSA (amina priméria
secundaria), CN (ciano), C18 e C8. O dispositivo MEPS é formado por 3 partes
desmontéveis (base, corpo e uma tampa) de politetrafluoretileno e 2 filtros de aco
inoxidavel porosos, acoplados a uma microsseringa de agulha removivel (HAMILTON,
500 pL). Os experimentos foram feitos em triplicata para cada sorvente, usando amostra
de 4gua fortificada com os agrotdxicos a 1,0 mgL™ e consistiram das seguintes etapas:
(1) limpeza do sorvente (300 pL de acetonitrila, 2 vezes); (2) condicionamento do
sorvente (300 pL de agua deionizada, 2 vezes); (3) carregamento da amostra (300 pL
aspirados e descartados (5 vezes); (4) eluicdo dos analitos em 50 pL de acetonitrila. Os
analitos eluidos foram analisados em HPLC-UV (coluna e pré-coluna C8, fase mdvel:
metanol/agua, 70:30 (v/v), vazdo 1 mLmin?, A = 220 nm). O desempenho de cada
sorvente foi avaliado através do fator de concentragdo (FC) do agrotdxico (area apds a
extracdo/area antes da extracdo). Os resultados sdo apresentados na figura 1.
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Figura 1. (a) Fator de concentracdo médio (n=3) dos agrotéxicos usando MEPS com diferentes
sorventes; (b) Cromatogramas dos compostos iprodione (tg = 5,97 min) e tebuconazol (tz = 7,49 min) na
solucéo padréo (1,00 mg L™) e ap6s MEPS com fase extratora C8.

Os sorventes C18 e C8 forneceram respostas cromatograficas elevadas para ambos 0s
agrotoxicos. Para C8 o método forneceu FC de 13,8 para iprodione e 15,5 para
tebuconazole. A repetitividade dos ensaios (n=3) foi boa (DPR entre 2,0 e 7,2%). A
figura 1b mostra a melhora significativa na intensidade das bandas dos agrotéxicos
apos o procedimento MEPS. O método proposto foi capaz de determinar os agrotoxicos
de modo simples, rapido e utilizando pequenas quantidades de amostra e solventes.
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Os frutos do género Caryocar brasiliense, conhecidos popularmente como pequi,
possuem tamanhos variados de coloracdo amarela. O nome é derivado de palavras
indigenas (py: pele, qui: espinhos) que significam "pele com espinhos”. O sabor
caracteristico confere ao fruto alto consumo no periodo de frutificagdo, sendo importante
na economia local. A polpa e a améndoa séo ricas em lipideos, carotenoides, compostos
fendlicos, entre outros. O dleo extraido da polpa e da améndoa esta associado a beneficios
terapéuticos como atividades antioxidantes, anti-inflamatorias, anticarcinogénicas e
efeitos antimicrobianos.! Neste trabalho, foi realizado o imageamento quimico dos frutos
de pequi utilizando a técnica Desorption Electrospray lonization Mass Spectrometry
(DESI-MS).2 Em DESI-MS, um spray com goticulas carregadas é direcionado & uma
superficie, permitindo que os compostos quimicos da superficie sejam ionizados,
extraidos e dessorvidos para serem subsequentemente analisados por MS. Ao direcionar
0 spray em varias partes da superficie da amostra, é possivel determinar a distribuicdo
espacial de inimeras espécies moleculares através de um imageamento quimico. Para a
realizacdo dos experimentos, os frutos do pequi foram adquiridos em feiras na cidade de
Goiania-GO, cortados ao meio com uma faca e realizado a impressao dos constituintes
quimicos em diferentes superficies utilizando uma prensa manual. Papel filtro, papel
manteiga, membrana de celulose e membrana de teflon (PFTE) foram avaliados, e o papel
manteiga demonstrou maior eficiéncia na extracdo e dessorcdo dos ions. Os solventes
metanol, acetonitrila, e as misturas de solventes metanol:acetonitrila (1:1) e
acetonitrila:agua (1:1) também foram avaliados, e a maior abundancia iénica foi adquirida
utilizando metanol:acetonitrila (1:1). Os experimentos foram realizados utilizando uma
fonte de ionizacdo DESI construida no laboratorio e acoplada a um espectrémetro de
massas LCQ Fleet (Thermo Scientific, USA) no modo de ionizagdo negativo. Os ions
monitorados para construgdo das imagens foram os m/z 187 [M-H] e m/z 835 [M-H],
que apresentaram uma distribuicdo oposta nos frutos do pequi. Enquanto o ion m/z 835
foi detectado apenas no mesocarpo interno (coloracdo amarela) e na améndoa (coloragéo
branca), o ion m/z 187 foi detectado na regido do endocarpo. Os ions monitorados neste
experimento serdo identificados através de Espectrometria de Massas de Alta Resolucao.
Dessa forma, o imageamento quimico dos constituintes do fruto do pequi mostraram que
existem diferencas na composicgéo de cada parte do fruto. Este estudo mostra-se promissor
na compreensdo da distribuicdo quimica de analitos do fruto que serd utilizado para
caracterizar e compreender a composic¢éo de frutos de pequi de diferentes variedades.
Agradecimentos
A CAPES, 4 SEDUC-Goias e a0 LaCEM.

Referéncias
1. Torres, L. R. O., Santanaa, F.C, Shinagawaa F. B., Mancini-Filho, J., Grasas Aceites, 2018, 69(2), 1.
2. Takats, Z., Wiseman, J.M., Gologan, B., Cooks, R.G. Science, 2004, 306(5695), 471.

74



I ENCONTRO

REGIONAL 23 a 25 de margo de 2020
SBQ

'CENTRO-OESTE Goiania - GO

Titulo: Dispositivos vestiveis, uma nova ferramenta de baixo custo
para diagnosticos clinicos de diabetes mellitus e periodontites

Nome(s) do(s) autor(es): Lucas F. de Castro! (IC), Soraia V. de Freitas' (PG), Lucas da
C. Duarte! (PG), Jodo A. C. de Souza® (PQ), Thiago R. L. C. Paixio’ (PQ), Wendell K.
T. Coltro!

lucas decastro2015@hotmail.com

Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Campus Samambaia, Goidnia, GO 74690-900,
Brazil, *Faculdade de Odontologia, Universidade Federal de Goids, Goidnia, GO 74605-220, Brazil,
3Instituto de Quimica, Universidade de Sdo Paulo, Sdo Paulo, SP 05508-000, Brazil.

Palavras-chave: Diagndsticos Clinicos, Dispositivos vestiveis, Microfluidica em papel.

Os dispositivos microfluidicos baseados em papel (WPADs) e os dispositivos
vestiveis foram altamente estudados para serem usados como ferramentas de diagnostico
devido a suas vantagens, como simplicidade e capacidade de fornecer resultados rapidos
sem instrumentos'. Doencas como periodontite e o diabetes mellitus pode ser
potencialmente detectado através desses dispositivos pela deteccdo de importantes
biomarcadores?. Este estudo descreve o desenvolvimento de pPADs por meio de cortador
artesanal para diagnosticos salivares de glicose e nitrito. Além disso, também ¢
apresentado o uso de pPADs integrados a um protetor bucal como sensor vestivel para o
monitoramento da glicose. Os uPADs foram projetados para conter duas zonas de
deteccdo para ensaios de glicose e nitrito € uma zona de amostragem interconectada por
canais microfluidicos. Inicialmente, o desempenho analitico dos pPADs propostos foi
investigado e forneceu comportamento lineares (r> > 0,994) na concentragio varia de 0 a
2,0 mmol L' e 0 a 400 pmol L™ para glicose e nitrito, respectivamente. Sob condi¢des
otimizadas, os limites de detec¢do alcancados para glicose e nitrito foram 27 umol L™ ! e
7 umol L™! respectivamente. Amostras de saliva humana foram coletadas de individuos
saudaveis e pacientes previamente diagnosticados com periodontite ou diabetes e
analisadas nos pWPADs propostos. Os resultados encontrados usando pPADs revelaram
valores mais altos de concentragdo de glicose na saliva coletados de pacientes
diagnosticados com diabetes mellitus e maior nitrito concentragdes na saliva coletadas de
pacientes diagnosticados com periodontite, conforme o esperado. Os resultados obtidos
em PPADs ndo diferiram estatisticamente daqueles medidos por espectrofotometria. Com
o objetivo de desenvolver dispositivos vestiveis baseados em papel sensores, os uPADs
foram integrados, pela primeira vez, a um protetor bucal de silicone usando um suporte
impresso em 3D. A prova de conceito foi demonstrada com sucesso através do
monitoramento da concentracdo de glicose na saliva apos a ingestdo de chocolate. De
acordo com os resultados aqui relatados, os dispositivos microfluidicos em papel
oferecem grande potencial para diagnosticos, possibilitando sua integragdo em um
protetor bucal de silicone, gerando simples, de baixo custo, sem instrumentos, e
poderosos sensores vestiveis.
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O crescimento agropecudrio e industrial é um grande avanco para a sociedade, gerando
empregos e consequentemente aumentando a qualidade de vida, porem esse crescimento
é responsavel pela contaminacdo de solos e dguas decorrente dos defensivos agricolas
utilizados no ambiente em grande escala para controle de pragas (herbicida, inseticida e
fungicidas). Dessa forma surge a necessidade de encontrar métodos faceis e de baixo
custo para reduzir ou eliminar a presenca de contaminantes em recursos hibridos®. A
adsorcdo é um método bem conhecido e comumente aplicado para remocdo de
contaminantes, devido sua ampla aplicabilidade, praticidade e baixo custo, € um método
que consiste em um determinado material sélido concentrar em sua superficie de
porosidade alta substancias presentes em meio aquoso através de transferéncia para a
remocdo. Diante disso, o trabalho tem como objetivo estudar a capacidade das cascas de
mandioca, na qual normalmente sdo jogadas no lixo, como potencial material
biossorvente. O material recolhido foi seco em estuda de circulacdo forcada a 60°C
durante 24 horas constando ao fim que 40% era composto de agua. O material foi triturado
e peneirado com o objetivo de obter particulas de 500 um. Para o tratamento em H2SO4
0,1 molL'? e NaOH, foi utilizado aproximadamente 10 g do material peneirado sobre
aquecimento de 65°C durante 6 horas. Realizando ensaios em triplicata, utilizando 20 mg
dos adsorventes e 10 ml de Diuron® em concentracdo 8 mg. L1, posteriormente sendo
analisado no UV-Vis com comprimento de onda 248 nm, foi observado que o material
alcalinizado possui uma melhor adsorcéo do herbicida (0,31 mg.gt). Osensaios de pHpcz
utilizou 20 ml de NaCl 0,1 mol.L1, ajustando o pH de 1 a 12, posteriormente 20 mg do
material basico em contato com cada pH durante 24 horas. O pHpcz resultou em 6,41.
Analisou 0 efeito do pH utilizando Diuron®  em  concentracdo
8 mg. L'te 20 mg do material basico, ajustando pH em 1; 3; 6,4; 8 e 12. A andlise do
efeito do pH consta o pH 12 com maior capacidade de remocdo, sendo ele de 0,21 mg.g-
1 correspondendo a 64,9%, e isso ocorre devido ao pKa do Diuron® ser 13,55, e assim
libera protons no pH mais bésico. O trabalho estd em andamento, e demais avaliagdes
fisico-quimicas para entendimento do processo estdo sendo realizadas.
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A extracdo em fase solida (SPE) € uma das técnicas mais usadas em quimica analitica
com a finalidade de extrair e/ou pré-concentrar substancias, dentre elas fons metalicos.
Sendo possivel utilizar adsorventes naturais com vantagens tais como 0 baixo custo e
alta capacidade adsortiva devido aos grupos funcionais presentes em suas estruturas.
Além disso, é possivel a modificacdo superficial desses materiais, € a derivatizacao
magnética € uma delas, conferindo a eles magnetismo, o que facilita 0 processo de
separacao/filtracdo. Assim, esse trabalho propde a extracdo e especiacdo de Cr(lll) em
amostras aquosas utilizando a Luffa cylindrica magneticamente impregnada como
adsorvente. Inicialmente, foi realizada a impregnacdo da Luffa utilizando fluido
ferromagnético, previamente sintetizado’. O material obtido foi caracterizado por
Espectroscopia no infravermelho (IV), Energia de Fluorescéncia de Raios X (EDX) e
andlise do ponto de carga zero (PCZ). O IV apresentou o surgimento de uma pequena
banda em 480 cm™ caracteristica da ligacdo Fe-O, ap6s a impregnacdo magnética. Com
a analise por EDX observa-se que h& 17,52% de ferro no material in natura, ndo tendo
sido detectado a presenca de cromo, entretanto a analise ap6s magnetizacdo apontou um
aumento nas porcentagens de ferro, comprovando a impregnacdo do material. Apés o
processo de adsorc¢do, a presenca de cromo em torno 0,38%, demonstra a adsorcao deste
ion. A anélise do PCZ, aponta que o adsorvente possui carga superficial nula em pH 4,8.
Assim, a capacidade adsortiva desse material, frente as espécies de cromo (Il e VI) foi
avaliada. Em pH 5 é possivel verificar méxima adsor¢do de Cr(lll) e a minima de
Cr(VI), sendo possivel a separacdo das espécies com o controle de pH. A extracdo foi
realizada com agitacao por vortex e a separacdo das fases realizada com o auxilio de um
imd. Os parametros de extracdo foram otimizados e os valores para o Cr(lll) foram,
massa de adsorvente: 25 mg, tempo de adsorcdo: 10 min, eluente: HCI 0,1 mol L™ e
tempo de dessorcdo: 1 min. Assim foi obtida uma frequéncia analitica de 5,45
amostras/hora e um fator de pré-concentracdo igual a 25. A avaliagdo da cinética de
adsorcdo foi realizada, sendo que o processo apresentou melhor ajuste ao modelo de
Avrami, caracterizado por uma cinética de adsorcéo rapida. O desempenho analitico do
método foi avaliado, sendo sensibilidade de 10, faixa linear de trabalho 25,0 — 2000 pg
L, limite de deteccdo e quantificacdo de 7,53 e 25,1 pg L™, respectivamente. A
precisdo obitida foi de 1,16%. Desse modo, o material utilizado neste trabalho possui
um grande potencial adsortivo frente a extracdo seletiva de Cr(111), com uma rapida
cinética e limites de deteccédo e quantificacdo favoraveis para metodologias de extracao.
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Em espectrometria de massas, 0s métodos de ionizacdo ambiente representam a
alternativa mais simples e eficaz para geracao e transferéncia de ions para o sistema de
alto véacuo do espectrdmetro de massas.! Probe Electrospray lonization (PESI) é uma
técnica de ionizacdo ambiente derivada da ionizagédo por Electropsray (ESI) que utiliza
uma agulha sem o capilar onde uma alta voltagem é aplicada para a geracao de ions.? Esta
fonte de ions permite andlises rapidas com minimo preparo de amostras, além disso pode
ser facilmente montada em laboratorio.> No entanto, em petroledmica técnicas de
separacao sdo requeridas devido a grande complexidade das amostras. Nos Ultimos anos,
técnicas que integram etapas de extracdo e ionizagdo em um unico dispositivo tém sido
exploradas para a analise de amostras complexas. Neste sentido, o uso do polipirrol como
fase extratora para analise de compostos nitrogenados em matrizes complexas é reportado
na literatura.* Neste trabalho, o uso do PESI recoberto com polipirrol (PESI-PPy) para
aplicacBes em petroledmica € investigado com o objetivo de melhorar a sensibilidade das
analises PESI-MS. O método desenvolvido, PESI-PPy, possibilitou a analise direta de
compostos da classe N em fragGes de maltenos. Além disso, o uso de diferentes solventes
permitiu 0 acesso a diferentes faixas de DBE e distribuicdes de de carbonos em uma
mesma amostra. Portanto, o método proposto apresenta alto potencial para analise
seletiva de compostos nitrogenados em amostras de maltenos.
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O crescente uso de agroquimicos representa um grande problema, visto que causa sérios
danos a0 meio ambiente e aos seres vivos em geral. Por esse motivo, sdo estudadas
novas rotas eficientes e que sejam de baixo custo e facil aplicacdo para remocao desses
contaminantes em meios aquaticos, por exemplo!. A adsorcdo é um dos métodos mais
utilizados na remocéo de substancias em meio aquoso, apresentando algumas vantagens
se comparada com outros metodos, como baixo requerimento de energia para ocorrer,
facil aplicagcdo e alta eficiéncia. A utilizacdo de adsorventes sintéticos apresenta
problemas como alto custo de aplicacdo em larga escala e dificuldade de regeneragéo do
material. Na tentativa de substituir os adsorventes convencionais, surgem 0s
biossorventes. As cascas de abdbora (Cucurbita spp.) séo residuos que nao apresentam
valor comercial e podem ser utilizadas em suplementacéo alimentar. O trabalho tem por
objetivo estudar a capacidade das cascas de abdbora como um possivel biossorvente. O
material obtido foi seco em estufa com renovacéo e circulacao forcada de ar a 65 °C por
24 horas. A secagem mostrou que 82,27% da massa do material era composta
principalmente por &gua. O material foi triturado e peneirado para obtencdo de
particulas de 500 pum. O tratamento foi feito utilizando-se 10 g do material e solucbes de
hidroxido de sédio (NaOH) e écido sulfarico (H2SO4) 0,1 mol.L* a 65 °C por 6 horas.
Os adsorventes in natura e tratado com solucdo &cida foram caracterizados por
espectroscopia na regido do infravermelho médio com transformada de Fourier (mid —
FTIR), que mostrou que o tratamento ndo causou mudancas significativas na estrutura
quimica do material. Ensaios realizados em triplicata com 10 mL de solucdo de
Diuron®8mg.L?, 20 mg de adsorvente e monitoramento por espectroscopia UV-Vis
(248 nm), mostraram que o material tratado com solucdo acida apresenta 0os maiores
valores de capacidade de adsorcéo (0,63 mg.g™).O pHpcz foi determinado para verificar
quais as faixas de pH em que o material apresenta maior eficiéncia na remocao de
substancias cationicas e anidnicas. O ensaio para a determinacdo do pHpcz foi feito com
20 mL de solucio de cloreto de sodio 0,1 mol.L, com pH ajustado de 1 a 12 com
soluges de NaOH e HCI 0,1 mol.L™ e 20 mg do material, com tempo de contato de 24
h. O pHpcz para o adsorvente tratado com solucdo acida foi 3,85.0 efeito do pH foi
avaliado utilizando-se 10 mL de solucdo do agroquimico a 8 mg.L™? com pH ajustado
em1; 2; 3,5; 8 e 12, 20 mg do material tratado com solucédo acida. Os maiores valores
de capacidade de remocdo e de percentual de remocdo foram em pH 12, sendo eles,
respectivamente, 0,626 mg.g? e 16,47%. Mais estudos serdo realizados para
determinacdo da acdo do material frente a diferentes parametros fisico-quimicos.
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O tomate (Solanum lycopersicum L.) ¢ uma das culturas mais difundidas no
mundo. O estado de Goias € o maior produtor do Brasil, correspondendo a 1,29 milhdes
de toneladas em 2019.! Existem diversas formas de tomates produzidos e consumidos.
No presente trabalho, foram compradas 36 sementes de diferentes hibridos no comércio
de Goiania, que sdo subdivididas em cinco grupos: salada, saladete, minitomate, caqui e
santa cruz.> Todas as amostras foram plantadas no Setor de Horticultura da Escola de
Agronomia da UFG. Foram obtidas trés unidades de cada hibrido para o preparo de
amostra, onde a casca foi retirada, macerada e o solvente acetonitrila grau HPLC foi
adicionado para a extracdo de compostas polares. A solucido sobrenadante foi analisada
por espectrometria de massas utilizando a técnica de ionizacdo paper spray ionization
(PSI-MS),? no modo negativo. A partir dos espectros de massas obtidos, os sinais de
massa/carga (m/z) e intensidade dos ions foram processados no software MetaboAnalyst.*
Os dados foram normalizados pela mediana e escalonados por Pareto. Considerando a
analise discriminante de minimos quadrados parciais esparsos (SPLS-DA), foi possivel
realizar a separacdo dos tomates em quatro grandes grupos com 45,7% dos dados
explicados em duas PCs (Fig. 1). Assim, o loadings confirmar que os ions m/z 117, 128,
133, 173, 179, 191, 215, 279 e 308 contribuem para o agrupamento dos grupos salada e
santa cruz, e ions m/z 458, 446, 458 e 446 para o agrupamento dos grupos caqui,
minitomate e saladete.

Scores Plot
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@
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Figura 1: Scores plot por sSPLS-DA
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A vitamina B12 (cobalamina) é sollvel em agua, e desempenha um papel essencial no
organismo, auxiliando em varias funcdes, como a producdo de glébulos vermelhos e
brancos, funcdo normal de células nervosas e a replicacdo de DNA e RNA.IM O
monitoramento dos niveis de vitamina B12 é muito importante, pois sua deficiéncia pode
causar graves danos, muitas vezes irreversiveis, no sistema nervoso e no cérebro.[t? A
principal causa da deficiéncia de vitamina B12 € o consumo de dietas vegetarianas
rigorosas, alem de pessoas idosas; os sinais incluem anemia megaloblastica e sintomas
neuroldgicos.®! Atualmente, os métodos ja existentes para a determinacdo da vitamina
B12 apresentam tempo de andlise longo e custo elevado.!? Diante da problematica
apresentada pelos métodos disponiveis, o presente trabalho propde o desenvolvimento de
um sensor eletroquimico descartavel de baixo custo, que utilize alguns microlitros de
amostra e forneca resposta rapida. A primeira etapa consistiu na fabricacdo de eletrodos
impressos de carbono, contendo os eletrodos de trabalho, auxiliar e de referéncia.
Realizou-se a otimizacgdo da proporc¢éo de tinta de carbono comercial e dos solventes para
sua diluicdo (etanol, acetona, acetonitrila, dimetilsulféxido, dimetilformamida) para a
impressao por serigrafia dos eletrodos. Apos obter o dispositivo com melhor desempenho
eletroquimico, foram avaliados diferentes tipos de eletrdlitos (cloreto de potéssio,
perclorato de sodio e perclorato de litio) combinando-o0s com meio aquoso e alcodlico e
tampdes fosfato de pH 3 e 9. Tendo estes meios propostos, investigou-se o
comportamento eletroquimico da vitamina B12 por técnicas voltamétricas. Obteve-se um
melhor resultado para a voltametria de onda quadrada, onde foi possivel observar um pico
em -1,07 V referente & vitamina B12 com concentragdo de 0,01mol.L~’ em solugdo
aquosa com perclorato de sodio 0,1 M, indicando a oxidacdo do Co (I) para o Co (ll). Os
resultados obtidos até o presente momento sdo preliminares. Novos parametros estdo
sendo testados a fim de otimizar a performance do dispositivo, como o pH, e a
modificagdo da superficie do eletrodo com nanomateriais para uma maior eficiéncia de
deteccdo e posterior aplicacao.
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Giovanna L. Aradjo! (PG), Rafael O. Martins (PG), Rosineide C. Simas (PQ), Andrea
R. Chaves! (PQ), Boniek G. Vaz! (PQ). giolopesara@gmail.com

1Universidade Federal de Goias

Palavras-chave: Técnica miniaturizada, EME, Hollow Fiber

Anteriormente a analise de uma amostra, sobretudo as de grande complexidade,
é de extrema importancia que sejam realizadas etapas de preparo de amostral. Métodos
convencionais como extracdo liquido-liquido e a extracdo em fase sélida, sdo muito
empregados, demonstrando uma elevada eficiéncia?. Porém, essas técnicas demonstram
desvantagens como, o elevado consumo de solvente e amostra e etapas laboriosas.
Assim, técnicas que contrariam essas desvantagens, como as técnicas miniaturizadas de
preparo de amostra® sdo de grande interesse. Uma dessas técnicas de destaque € a
Extracio por Eletromembrana (EME)*, que utiliza a aplicacdo de uma tensdo através de
dois eletrodos metalicos, gerando polos que provocam a migracdo eletrocinética dos
ions para o polo de carga oposta localizado dentro de uma membrana, realizando a pre-
concentracdo do analito, o clean-up da amostra. Varias configuracdes podem ser
utilizadas para esse dispositivo de extracdo. O método cléssico utiliza uma membrana
Hollow Fiber com dois eletrodos, um interior e outro exterior a membrana. Porem
outras configuracio podem aumentar a eficiéncia de extragdo do método®. O presente
trabalho demonstra a constru¢do de uma configuracdo em “U” para a técnica de EME
em um sistema trifasico®. Sdo utilizados trés eletrodos de platina, dois retilineos e um
em formato espiral, e adicionada a membrana polimérica com o solvente orgéanico
suportado, em forma de “U” nos eletrodos retilineos. O sistema é mantido sobre
agitacdo. Para atestar que a extracdo na nova configuracdo ocorre, espécies acidas em
meio aquoso foram utilizadas como amostra. Dessa forma, o polo positivo € gerado, no
interior da membrana, aplicando 100 V, de modo a atrair as espécies acidas, para o
interior da membrana. Essa solugdo aceptora é retirada ap6s 40 min e analisada no
Espectrometro de Massas. Nos espectros obtidos foram observados m/z caracteristicos
dessas espécies, demonstrando que a célula construida foi capaz de promover a extragdo
dessas espécies. A celula para EME possui ampla aplicacdo, sendo que a conformacéo
em “U” possui capacidade para promover extracfes mais efetivas que no método
convencional, por aumentar a &rea de contato, e o volume da solug&o interior.
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A microfluidica digital (digital microfluidics, DMF), é uma tecnologia relativamente
nova que se baseia na manipulacdo de gotas na ordem de nano a microlitro sobre uma
plataforma lab-on-a-chip composta por um arranjo de eletrodos.! Por meio dessa técnica,
pode-se promover a mistura, a juncédo, a separacao de gotas, a insercdo de amostra nos
reservatorios, bem como movimenta-las sobre a plataforma através da aplicacdo de
potencial usando protocolos que podem ser tanto em tempo real quanto programado. A
DMF vem sendo empregada principalmente na Asia, Europa e América do Norte com
aplicagbes que incluem desde reagBes quimicas e enzimaticas a diagndsticos clinicos.?
Entretanto, essa tecnologia ainda ndo foi explorada no Brasil. Nessa perspectiva, 0
objetivo deste trabalho é introduzir as operagdes basicas da DMF e promover a
automatizacdo de ensaios analiticos e como prova de conceito a deteccdo colorimétrica
de nitrito utilizando a reagdo adaptada de Griess.? Para isso, foi utilizado chips comerciais,
Drop-Bot modelo DB3-120 e Webcam Logitech (Figura 1A-C), equipado com o software
MicroDrop e as imagens capturadas tratadas com o software Corel PHOTO-PAINT. Para
a deteccdo de nitrito, pardmetros operacionais como potencial elétrico, tempo de
aplicacdo do potencial e frequéncia estdo sendo otimizados. Além disso, tem-se estudado
a adicdo de alguns surfactantes ao meio reacional a fim de promover viscosidade e tenséo
superficial ideais para o ensaio colorimétrico sobre a plataforma de DMF.

b
pv

(A) (B) ©

Figura 1. (A) Layout chip com 120 eletrodos. (B) Manipulacdo de gotas no chip cromado. (C)
Instrumentacdo da DMF.

.
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Os dispositivos microfluidicos baseados em papel vem recebendo grande atengdao em
quimica analitica por apresentar vantagens como facilidade de fabricacao,
acessibilidade, simplicidade operacional comumente utilizadas para aplicagdes em
point-of-care'. No entanto, tradicionalmente a maioria dos PADs utilizam algum tipo de
instrumentagdo para deteccdo quantitativa, como cameras digitais ou scanners. A
deteccao baseada em distancia possibilita a deteccao quantitativa com desempenho
analitico. semelhante as abordagens classicas sem necessidade de instrumentos
externos’. Neste sentido, o presente trabalho descreve uma metodologia simples que
utiliza a distancia do desenvolvimento de cor como modo de deteccdo do produto de
uma titulagdo acido-base. Os PADs foram desenhados contendo um canal de
3 X 40 mm e uma zona circular de 5 mm de diametro utilizando um software grafico
(Corel Draw), em seguida os dispositivos sao impressos a cera para delimitacdo da
barreira do canal, posteriormente aquecidos e selados com uma lamina de poliéster.

A titulacdo de neutraliza¢do em substrato de papel foi realizada usando acido cloridrico
como titulante e hidréxido de sodio, na presenca do indicador fenolftaleina.
Inicialmente o canal foi preenchido com NaOH e a solugdo indicadora formando uma
coloragdo rosa dentro do canal. Em seguida, o 4cido cloridrico foi adicionado na zona
circular em diferentes concentragdes (0 a 0,5 mol/L), o qual percorre o canal rosa
tornando-o incolor até atingir seu ponto de equivaléncia. A distancia foi medida com
auxilio de um paquimetro digital. Todas as analises foram feitas em replicatas com n=5.
A Figura 1 apresenta a correlagdo entre a distancia do desenvolvimento de cor com a
varia¢ao da concentragdo de acido cloridrico. A curva analitica foi realizada variando a
concentracao do acido cloridrico de 0 a 0,5 mol/L, a qual promoveram o deslocamento
do plug colorido de 24,68 a 28,62 mm obtendo uma correlagdo linear com R*=0,98.
Estes resultados demonstram a elevada potencialidade da metodologia proposta para
aplicagdes em quimica analitica, relacionado as técnicas de titulacao.

Distancia (mm)
\
-

0.0 0.1 02 03 04 05
HCI (mol/L)

Figura 1. Curva de titulagdo obtida via detecgdo por distancia em dispositivos microfluidicos.

A metodologia de deteccdo baseada na distancia demonstrou enorme potencialidade
para aplicagdes analiticas envolvendo métodos volumétricos. Baseando-se nos
resultados preliminares, o método pode ser expandido para aplicagdes envolvendo
reacgoes de precipitacdo, complexacao e 6xido-reducao.
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Os ions metéalicos geralmente sdo encontrados na natureza na sua forma dissociada, em
baixas concentracdes nos mais diversos tipos de matrizes.! Em virtude de suas baixas
concentracOes, faz-se necessdria a utilizacdo de etapas de extragdo e/ou pré-
concentracdo para sua determinacdo. A extracdo em fase sélida (SPE) e suas variagdes
sdo as técnicas de extracdo mais comumente utilizadas por apresentar diversas
vantagens. Nesse contexto, a técnica de adsor¢do em barra mostra grande eficiéncia na
adsorcdo de ions metélicos. Trata-se uma barra recoberta com material sélido
adsorvente, disposto em uma solugdo contendo o analito de interesse.? Existem diversos
materiais que podem ser utilizados nas técnicas SPE, dentre eles destacam-se os 0xidos
que possuem caracteristicas fisicas e quimicas especificas além de alta reatividade.
Assim, uma metodologia de adsorcédo em barra foi desenvolvida, para extracdo de ions
Cd?* em amostras aquosas utilizando SrTiOs como adsorvente. Inicialmente o pH foi
avaliado, utilizando solugbes contendo o ifon Cd?* na concentragio de 1 mg L e
variando-se o pH do meio de 5 a 11, 5 mL destas solu¢des foram colocadas em contato
com as barras recobertas, em agitador magnético durante 5 minutos, posteriormente a
barra recoberta foi retirada e o sobrenadante levado para analise por espectroscopia de
absorcdo atdmica por chama (FAAS). Observa-se que em valores de pH acima de 5, o
material apresenta aproximadamente 100% de adsor¢do. Para que maiores porcentagens
de adsorcédo sejam obtidas € importante trabalhar com um valor de pH onde se tenha o
jon metalico preferencialmente com carga oposta a carga superficial do material
adsorvente, assim o pH 9 foi fixado para os demais ensaios, garantindo melhores
condicdes de adsorcdo, bem como aumentando a seletividade da técnica. A partir desse
resultado a influéncia das variaveis tempo de agitacdo, tamanho da barra, eluente e
cinética da reacdo foram avaliados. De acordo com os resultados, a barra de 1,0 cm
apresenta melhor desempenho, sendo que o processo de adsor¢do apresenta cinética
rapida, uma vez que com 5 minutos o equilibrio ja é atingido. Por sua vez, o acido
cloridrico se mostrou mais eficiente no processo de dessor¢cdo do metal. Assim, o
SrTiO3 tem se mostrado um adsorvente eficiente, de sintese facil e de baixo custo, que
vem sendo utilizado com éxito no desenvolvimento de metodologias de adsorcdo em
barra, visando a extracdo/pré-concentracao de ions cAddmio em amostras aquosas. Nessas
condicBes, o0 método proposto apresentou limites de deteccdo e quantificacdo iguais a
4,45 ug Lt e 14,83 pg L 1, respectivamente.
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Os dispositivos microfluidicos em diferentes plataformas vém se destacando nas ultimas
décadas, tais como, os fabricados em papéis e polimeros.:? Dentre os polimeros, tem-se
o filme de poliéster que foi empregado para a fabricacéo de dispositivos poliéster-toner
através da impresséo a laser, corte (laser de CO;) e laminac&o. Nesta perspectiva, este
trabalho apresenta a fabricacao de dispositivos analiticos em poliéster usando impressora
de corte e laminadora. O protocolo envolve o design de um layout em um software
gréfico, o corte em filmes de poliéster e a laminag¢do contra um ou varios filmes de
poliéster revestidos com uma camada termossensivel. A viabilidade da abordagem
proposta foi demonstrada através da fabricacdo de placas de 96 micropogos, mistura
microfluidica 3D e dispositivos microfluidicos a distancia. A impressora permitiu o corte
de microcanais maiores que 300 um em filmes de poliéster com espessura de 250 pum. Os
ensaios de uréia e glicose foram realizados em placas de micropogos visando sua
quantificacdo em amostras de urina e soro artificiais. Os resultados alcangcados revelaram
boa concordancia com os valores esperados. A reacdo de complexacio entre Fe?* e o-
fenantrolina foi selecionada como modelo para investigar a viabilidade do dispositivo de
mistura 3D. As medicdes de absorvancia foram registradas para o produto da reacao
obtida dentro e fora do chip. Considerando os dados obtidos, a mistura no chip exibiu
comportamento semelhante ao da reacdo fora do chip, demonstrando ser eficiente na
execucdo de misturas devido a turbuléncia gerada dentro dos canais tridimensionais. Por
fim, um dispositivo a distancia foi projetado para detectar H.O> com base no
deslocamento de um plug de corante promovido pela geracdo de oxigénio usando uma
folha de papel modificada com cobre. Os dados revelaram um comportamento linear na
faixa de concentracdo entre 1 e 5% (v/v) e LOD igual a 0,5%. Portanto, 0 método proposto
representa um protocolo simples e alternativo para produzir microdispositivos, utilizando
substrato acessivel e barato, dentro de 10 min a um custo <R$ 0,42 por unidade.
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O petréleo pode ser diferenciado atraves da solubilidade, onde a fragdo soltvel em n-
alcanos é chamada de maltenos (fracdo essa que engloba os compostos aromaticos, as
resinas e 0s hidrocarbonetos saturados); e a fracdo insoltiivel em n-alcanos, mas soltvel
em aromaticos (tolueno e benzeno) é chamada de asfaltenos 2. Os asfaltenos apresentam
severos problemas de precipitacdo, devido ao fato de sua solubilidade ser muito sensivel
a mudangas de pressdo, temperatura, concentracdo, entre outros. De tal modo, com o
intuito de conhecer as condi¢cBes em que a precipitacdo se produz nessas espécies, e de
conhecer também os parametros envolvidos nesse fenémeno, estudos vém sendo
realizados para desenhar modelos matematicos que relacionem esses dados. Koshandam
et al. propds um modelo baseado nas etapas da precipitacdo: Nucleacdo, Crescimento e
Agregacio 2. Um sistema de equacdes de derivadas parciais, resolvidas pelo método de
Crank-Nicolson, determina o balan¢o da populacéo de particulas de asfaltenos entre a
fase liquida (solucdo) e a fase sélida (precipitado). O balanco de massa € a igualdade entre
a variacdo negativa no tempo da concentracdo de asfaltenos na fase liquida e a variagédo
da densidade de particulas que se formam no precipitado. A taxa de crescimento das
particulas se baseia no célculo da supersaturacao relativa dos asfaltenos, a qual depende
do solvente e do antissolvente, tolueno e heptano, respectivamente. Neste trabalho, os
parametros de solubilidade de Hildebrand [ sio correlacionados & equacdo da
supersaturacao relativa. Por ultimo, a aglomeracédo do nucleo depende fundamentalmente
da dimensao fractal das moléculas de asfalteno, descrita por Duran et al . Foi obtida
uma distribuicdo de pontos para cada molécula detectada em anélises ESI (+) Orbitrap-
MS, representando seu parametro de solubilidade frente ao numero de carbonos. Nos
graficos, a amostra de asfaltenos apresenta parametros de solubilidade com valores
superiores aos observados na amostra de maltenos. Comparando os graficos de double
bond equivalent (DBE) para ambas fra¢des, é possivel correlacionar que a deficiéncia de
hidrogénio, a qual indica a presenca de anéis aromaticos, implica na baixa solubilidade
dos asfaltenos em n-alcanos.
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As aguas subterrdneas podem ser definidas como aquelas que estdo sob a
superficie da Terra, entre fissuras, solos e rochas, preenchendo os espacos vazios
existentes (BRASIL, 2008). Pelo baixo custo de captagdo, qualidade e relativa
abundancia, as dguas subterraneas vém se mostrado um recurso hidrico essencial para as
cidades de Goiania e Aparecida de Goiania, contribuindo essencialmente para a
manutengdo da demanda na regido. Assim sendo, este trabalho apresenta o
monitoramento de alguns pardmetros fisicos e quimicos da 4gua subterranea que
abastece grande parte da populagdo de Goidnia ¢ Aparecida de Goiania. Baseando-se
nos critérios da Resolugdo do CONAMA 396/2008 foram analisados os parametros
citados na tabela 1. A partir dos valores obtidos, buscou-se acompanhar a qualidade da
agua e possiveis influéncias que possam comprometer suas caracteristicas em relacdo ao
recomendado pela legislagdo brasileira.

PARAMETROS Go1 GO2 GO3 Go4 AP1 AP2 CONAMA  UNID

396/08
CONDUTIVIDADE ~ 109,5 69,3 97,5 166,8 282,0 164,2 NR Hs
pH 7,44 7,84 7,13 6,76 7,5 7,1 NR -
DUREZA 31,3 20,3 31,9 45,0 72,5 36,9 NR mg/L
ALCALINIDADE 92,2 63,1 116,4 150,4 242,5 116,4 NR mg/L
CLORETOS 187,3 217,7 268,4 197,5 308,9 222,8 250.000  pg/L
CADMIO AD AD AD AD AD AD 5 ng/L
CHUMBO 1800 1440 1410 1080 AD 580 10 ng/L
MANGANES 489 477 162 147 AD AD 100 ng/L
ZINCO AD 37,0 166 58,0 1,0 100 5.000 ng/L
COBRE AD AD AD AD AD AD 2.000 ng/L
FERRO AD AD AD AD AD AD 300 ng/L
CROMIO 107 282 327 329 147 267 50 ug/L
SOLIDOS 213300 165330 180666 254666 266700 119333  1.000.000 pg/L
TOTAIS

AD= ABAIXO DO LIMITE DE DETECCAO DO EQUIPAMENTO
GOl, GO2, G03, GO4=POCOS DE ESTUDO EM GOIANIA.
AP1, AP2=POCOS DE ESTUDO EM APARECIDA DE GOIANIA.
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O processo Fenton é extensivamente estudado para a degradacdo de corantes sintéticos,
onde baseia-se na reacdo de H.O. com um catalisador a base de ferro, resultando na
producdo de *OH [ A degradacdo do corante azul de metileno (AM) usando
nanocompositos (NCs) do tipo Caio(POs)s(OH)./FesxWxOa4 (X variavel) foi investigada
com o objetivo de estudar o papel dos ions Fe?*/Fe** e W®* no processo. Os NCs foram
sintetizados pelo método da co-precipitacdo @ e caracterizadas por FTIR, TG-DSC,
DRX e MEV. O processo de degradacéo foi realizado em um reator de compartimento
tnico, onde foram adicionados 100 mL da solugdo do corante AM (100 mg L™?). O
estudo foi conduzido em diferentes pHs: 2,5; 7,0 e 9,0 e foi baseado no processo
Fenton, utilizando-se diferentes combinacbes de H.O, catalisador e processo de
fotolise. O volume de H20; adicionado a solugdo do corante foi de 1,33 mL e a massa
dos NCs de 0,13 g. Destaca-se que foram realizados experimentos de otimizagdo do
volume e massa de H202 e NCs respectivamente. Como fonte de radiag&o, utilizou-se
uma lampada de mercdrio 125 W emitindo radiacdo UVC. Aliquotas da solugdo do
corante  AM foram coletadas em momentos especificos e analisadas por
espectrofotometria UV/Vis e carbono organico total (COT). Como mostrado na tabela,
0s NCs do tipo Caio(POs)s(OH)-/FesxWxO4 (X variavel) aceleram a degradacédo do
corante AM, e esse efeito é mais pronunciado para os NCs HAP2 e HAPS. A relacdo
estrutura/atividade do NC sera discutida em detalhes.

Catalisador Remocdo  Remocéo de
de cor (%) COT (%)
HAP Caio(PO4)s(OH)2 89,4 38,7
HAP1 Ca4Fe”2Fe'”4(PO4)5(OH)2 100 -
HAP2 Ca4Fe"1,92Wo,ogFe“'4(PO4)5(OH)2 100 89,7
HAP3 CasFel'2,33Fe|”4,56(PO4)6(OH)2 100 -
HAP4 CasFel'2,24W0,09Fe|”4,65(PO4)6(OH)2 100 -
HAP5 Caz,sFel'2,5F€'”5(PO4)5(OH)2 100 89,1
HAPG6 Caz,sFel'2,4W011Fe|”5(PO4)5(OH)2 51,1 -
HAP7 Fe"3,33Fe'“5,66(PO4)5(OH)2 100 -
HAPS8 Fe"3,2Wo,13Fe'“5,56(PO4)5(OH)2 100 -

Tabela 1: Remocéo de cor e COT durante a degradacdo do AM pelo processo foto-Fenton heterogéneo
em pH 2,5 em um periodo de 120 min.
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O método de extracdo com ponteiras descartaveis (DPX) é relativamente novo,
consistindo de uma ponteira de micropipeta (1 ou 5 mL), carregada com um sorvente. A
amostra € aspirada para o interior da ponteira, ocorrendo sua mistura com o sorvente
através da aspiracdo de ar®. Nesta técnica, se tem disponiveis comercialmente pequenas
quantidades de fases extratoras, que sdo consideradas de alto custo em relacdo a SPE
convencional, porém é um método que permite 0 uso de adsorventes alternativos para
extracdol. O uso de Typha angustiflia L. (taboa) pode ser uma alternativa de fase solida
no desenvolvimento de métodos DPX para a adsorcdo de ions metalicos, possuindo
grande potencial?>. Assim, o objetivo deste trabalho foi otimizar um sistema DPX
alternativo para adsorcdo de Pb(ll) e Mn(ll), utilizando a taboa como adsorvente, e,
avaliar a capacidade maxima adsortiva do adsorvente atraves de isotermas de adsor¢ao.
Os experimentos foram feitos utilizando ponteiras de 5 mL, seladas na extremidade
inferior com 1a de vidro, preenchidas com taboa e encaixando na extremidade superior
uma seringa para a aspiracao de ar/amostra. A analise dos filtrados foi realizada por
FAAS. Foi possivel verificar que a adsor¢do dos ions ocorre somente da faixa neutra a
bésica, assim, o pH 8, foi escolhido para os ensaios subsequentes. Para a otimizacéo da
massa de adsorvente, numero de ciclos de adsorcdo e das condicGes de dessorcdo
(concentracéo do eluente (HNO3) e nimero de ciclos), foram utilizados Planejamentos
Doehlert, originando superficies de resposta, onde os pontos criticos, foram identificados
como sendo 31,32 e 28,81 mg de adsorvente para Pb(Il) e Mn(Il), respectivamente e 7
ciclos de adsorcdo para ambos os ions. Para as condi¢Ges de dessor¢do os valores
encontrados foram de 0,8 mol L para a concentragéo do eluente e 7 ciclos de dessorgao.
O procedimento das isotermas de adsorcao foi realizado no préprio sistema DPX aplicado
a 30 mg de taboa em contato com 3 mL de solucdo dos ions em diferentes concentracdes
crescentes de 0,05 a 10 mg L. Os dados experimentais foram analisados graficamente,
e avaliados frente aos modelos de Langmuir, Freundlich e SIPS. Ambos o0s ions, tiveram
o melhor ajuste ao modelo de SIPS, indicando uma adsorcao heterogénea. As capacidades
méaximas adsorvidas foram de 0,2942 mg g* e 0,5885 mg g* para Pb(ll) e Mn(ll),
respectivamente. A metodologia empregada é simples e de baixo custo, podendo ser
aplicada em matrizes complexas.
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A miniaturizagdo estd muito presente na quimica analitica moderna, se destacando por
possibilitar analises em um curto espaco de tempo e com baixo custo, empregando volume
amostral reduzido e consequentemente com baixa geracdo de residuos.! Dentre 0s tipos
de detectores utilizados em microssistemas eletroforéticos (ME) tem-se a detecgdo
amperométrica (DA) e deteccdo condutométrica sem contato (C*D). Em consequéncia das
vantagens obtidas nos MSE-C*D e MSE-DA, tem se observado um crescente estudo para
aplicacdes desta técnica em diversos campos de analise.2* | Nesta perspectiva o presente
trabalho teve por objetivo otimizar parametros instrumentais visando aumentar a
sensibilidade na deteccdo de nitrito por ME-C*D e ME-DA para futuras aplicacdes em
amostras reais. Foi otimizado no ME-C“D, o tampdo de analise, mantendo a concentragédo
de Acido Latico em 30mmol L e variando as concentragdes de Histidina 0,5 a 30mmol
L+, sendo a concentracdo escolhida 30/25mmol L, tempo de injecdo do com melhor
tempo de 10 s, os potenciais aplicados na injecéo e na separacdo do analito, sendo -1400
na separacdo e -1000 na injecdo. Para avaliar a linearidade do método, foi feita uma curva
analitica na faixa de 25 mmol L* a 200 mmol L. A curva analitica apresentou coeficiente
de correlacdo linear de 0,995 e o limite de detec¢do igual a 2,98 umol L. Foi otimizado
também os parametros de analise no ME-DA, sendo estudado o tempo de injecdo do
analito com melhor tempo de 10 s, foi otimizado também o potencial aplicado no eletrodo
de trabalho do microchip. A partir dos resultados, podemos concluir a viabilidade de
MSE-C:D e MSE-DA como plataformas portateis, onde podem fazer analises rapidas,
menos de 40 segundos, consumo reduzido de amostras e reagentes. Como perspectivas
futuras temos os testes com amostras reais e a validagdo do metodo.

Agradecimentos

CNPq, CAPES, FAPEG

Referéncias

1. Coltro et al, Quimica Nova 30 (2007): 1986.

2. Garcia, Carlos D., and Charles S. Henry. Analyst 129.7 (2004): 579-584.

3. Kubati, Pavel, and Peter C. Hauser. Electrophoresis 38.1 (2017): 95-114.

4. Gunawardhana, Shamal M., and Susan M. Lunte. Analytical Methods 10.30 (2018): 373

91



IV ENCONTRO

SE% 23 a 25 de margo de 2020
CENTRO-OESTE Goiania - GO

Quimicsnasfroneiras do desenvlvine
e sochl do Gentro-Oestc.

Preparo e caracterizacio de filmes nanoporosos de WQOs para
aplicacao de fotoeletrocatalise.

Giovana M. dos Santos'* (PG), Marly E. Osugi' (PQ). gimagalhaes.s@gmail.com

Instituto de Quimica, Campos Darcy Ribeiro — Universidade de Brasilia (UnB). CEP: 70904-970, Brasilia
— DF.

Palavras-chave: Trioxido de tungsténio, semicondutor, anodizacdo, filmes nanoporosos W/WOs.

Dentre os varios 6xidos de semicondutores, o triéxido de tungsténio (WO3) ¢ um
bom transportador de carga, apresenta um band gap (2,3-2,8 €V) que o torna capaz de
absorver luz no espectro visivel, além de sua elevada resisténcia a altas temperaturas e a
fotocorrosdo, em solugdes aquosas.!? Nesse trabalho, foram preparados pelo processo de
anodizagdo eletroquimica, eletrodos com filmes nanoporosos de W/WOs (pelicula
fotoativa), variando o potencial aplicado (20V, 40V, 60V) e o tempo (2h, 3h, 4h). A sua
caracterizacdo foi realizada através das técnicas de DRX e MEV para a verificagdo da
formacdo do oOxido em sua superficie. Os difratogramas de todos os eletrodos
apresentaram os picos caracteristicas do tungsténio metéalico. Os demais picos observados
no DRX (20 =16,5°; 24,5° e 34,5°; aproximadamente) sdo responsaveis pela presen¢a do
WOs3, em sua maioria na fase cristalografica monoclinica.>® As micrografias eletronicas
de varredura indicaram a formacao de filmes nanoporosos semelhantes para os diferentes
potenciais aplicados, exceto para o eletrodo que ndo foi mecanicamente polido. Os
diferentes potenciais aplicados no preparo dos eletrodos podem modificar a dispersao das
estruturas nanoporosas formadas na superficie metdlica e assim interferir na
homogeneidade do processo.’ Dessa maneira, o eletrodo com potencial aplicado de 40V
apresentou uma superficie nanoporosa mais uniforme, dentre os demais, sendo a
alternativa mais promissora para a aplicagdo em processos fotoeletrocataliticos.
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Figura 1. DRX dos eletrodos (potencial aplicado de 40V) e MEV do eletroo de otencial aplicad de
40V, por 4 horas.
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Introducdo: A determinacdo do carbono organico do solo (COS) € uma solicitagdo
bastante requisitada aos laboratorios de andlise de solo. Geralmente, o COS ¢é
quantificado pelo método Walkley-Black!, de baixa produtividade e que utiliza
reagentes de alta toxicidade. COS é determinado em duas etapas: a) oxidacdo do
carbono utilizando dicromato de potassio em meio &cido; e b) determinagdo do excesso
de dicromato por meio de titulacdo. Nesse procedimento, os analistas estdo expostos a
varios riscos de acidentes e, ao final de cada analise, um volume de residuo é gerado e
deve ser tratado anteriormente ao descarte. Diante disso, com a finalidade de
proporcionar um ambiente de menor risco aos analistas, assim como de reduzir
consideravelmente o passivo ambiental, este trabalho apresenta uma metodologia para
determinacdo do COS por espectroscopia de infravermelho médio (MIR).

Material e métodos: Um conjunto de 177 amostras de solo de diferentes regides do
pais foi considerado. Os teores de COS foram determinados por meio do método
Walkley-Black. Os espectros MIR foram obtidos utilizando um espectrdmetro Varian
660 FT-IR, na faixa espectral de 4000 a 400 cm™ com resolucdo de 8 cml. Apds a
obtencdo dos espectros, as amostras foram subdivididas em 124 de calibracdo e 53 de
validagio por meio do algoritmo SPXY?2. Posteriormente, os espectros de MIR foram
correlacionados com os teores de COS por meio dos métodos: Regressdo parcial de
minimos quadrados (PLS), algoritmo das projecdes sucessivas associado a regressao
linear maltipla (SPA-MLR) e Méaquinas de vetor de suporte com minimos quadrados
(LS-SVM).

Resultados e discussdes: Os resultados obtidos na determinacdo do COS por meio de

espectros MIR estdo expostos na Tabela 1.
Tabela 1. Resultados estatisticos na quantificacdo de COS por meio dos métodos PLS, SPA-MLR e
LSSVM.

Método NV? LV® R%al®° RMSEC! R?al®° RMSEP' RPDY

SPA-MLR 15 - 08540 4,0 0,8060 4,6 2,2
PLS - 12 09155 3,0 08722 38 2,7
LS-SVM - - 09437 25 0,9057 33 3,2

2 N(mero de variaveis selecionadas pelo algoritmo das projecdes sucessivas (SPA); © Variaveis latentes; © Coeficiente de correlagio ao quadrado da calibragio; ¢ Raiz Quadrada do Erro Médio
Quadrético da Calibragéo; ® Coeficiente de correlagéo ao quadrado da validag&o; 'Raiz Quadrada do Erro Médio Quadrético da Validagao; ¢ Desvio de Previséo Residual;

Os métodos PLS e LS-SVM apresentaram desempenhos similares. Por outro lado, a
ferramenta LS-SVM apresentou um valor de RPD superior a 3,0, o que classifica esse
modelo como excelente.

Conclusé@o: A metodologia para quantificacdo de COS por meio de espectros MIR é
rapida, ndo destrutiva, ndo gera residuo toxico e ainda assegura um ambiente de
trabalho mais seguro aos laboratoristas.

Agradecimentos: CNPq e CAPES.

Referéncias

1.Walkley A, Black IA., Soil Science, 37, 1934, 29. 2. Galvdo RKH, Aratjo MCU, José GE, Pontes,
MJC, Silva EC, Saldanha TCB. A method for calibration and validation subset partitioning.

Talanta, v. 67, n. 4, 2005.

93



|VENCONTR()

REGIONAL 29 a 31 de marco de 2021

SBQ L
CENTRO-OESTE Goiania - GO

Quenca r frontirn 8o desttnciicnto conule
o skl s Cent

Tratamento de efluente contendo paracetamol com fotocatalise a

partir de diodo de luz (LED)
Karollayne R. Reis'? (IC), Rejane D. P. Mota! (PQ), Thiago J. Corréa® (PQ), Brendo A.
T. dos Santos? (IC), Eduarda A. Prieto? (IC), itala L. M. Santos? (IC), Karen S. Marinho?

(1C), Milenia C. Souza? (IC), Felipe M. A. Souza® (1C). reiskarollayne79@gmai.com
Instituto Federal de Goias, Campus Anapolis, Goias, Brasil.

2 Faculdade de Tecnologia SENAI Roberto Mange, Anapolis, Goias, Brasil.

3 Faculdade Catdlica de Andapolis, Goias, Brasil.

Palavras-chave: Paracetamol, Residuo, LED, Fotocatalise, Turbidimetro.

Diariamente industrias farmacéuticas liberam todos os tipos de efluentes com
inimeros componentes, um desses componentes pode ser o paracetamol, um
medicamento usado em larga escala pela populagido como analgésico e antitérmico?.
Esses efluentes industriais, quando langados imprudentemente sobre a natureza, podem
causar danos ambientais, contaminacdo das &guas subterraneas, doencas na fauna
aquatica, dentre outros problemas. Esse projeto de pesquisa teve como objetivo
desenvolver um método para auxiliar a industria farmacéutica, no tratamento de
residuos de paracetamol (N- (4-hidroxifenil) etanamida), a fim de diminuir a poluicéo
ambiental por esse farmaco. O paracetamol € um farmaco sensivel em relagéo a luz e
foi tratado com ondas eletromagnéticas usando o LED (Light EmittingDiode), as cores
escolhidas foram com base na escala de espectro visivel e invisivel: o laranja por sua
grande onda (maior velocidade de propagacao e sua intensidade), o roxo foi selecionado
por ser uma cor fria (ter um comprimento de onda menor podendo ser mais eficaz para
o tratamento do farmaco); ja o UV (Ultra Violeta) foi escolhido por estar no espectro
ndo visivel a olho nu e por ser forte em relacdo a sua radiacdo. A partir disso foi feita
uma investigacdo a fim de obter o melhor comprimento de onda que degradava o
paracetamol. Foi usado o processo fotocalitico, esse processo esta integrado ao POA
(Processos Oxidativos Avancados), que equivale a um modo mais rapido de degradacao
do poluente através da irradiacdo de catalisadores. Foi usado o turbidimetro com o
objetivo de medir a turvacdo da solucdo do composto, para se ter resultados
significativos de absorbancia®. Durante a investigagdo os LEDs laranja, ultravioleta e
roxo, tiveram desempenhos significativos em relacdo aos resultados esperados com o
tratamento, diminuigdo do teor de paracetamol nas amostras, conforme pode ser

visualizado pela Tabela 1.
Tabela 1: Resultado da analise de turbidimetro

wme Luz branca Laranja uv Roxo Laranja
Tempo (aquecido)
Uma hora Queda de 15 Quedade 15 Quedade 19 Queda de 12 Queda de 10
NTU NTU NTU NTU NTU
Duas horas Queda de 7 Quedade8 Quedade6 Aumentode3  Aumentode 1
NTU NTU NTU NTU NTU
Total Queda de 22 Queda de 23 Queda de 25 Queda de 9 Queda de 9
NTU NTU NTU NTU NTU

Fonte: Autoria propria.
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Atualmente, dentro da quimica de coordenacado, chestde pesquisas voltadas a
guimica inorganica medicinal, gerando metalofarrmagoe levam a um aumento da
biodisponibilidadé Dentre os ligantes bioativos, poucas pesquisado esendo
desenvolvidas com acidos maleamicissubstituidos, contudo, alguns resultados
mostram que a utilizacdo dessa classe de ligamtdsatamento de células tumorais
pode ser muito promissdraNeste sentido, o presente trabalho apresentatessie
caracterizacdo de uma série de complexos de chhbreth essa classe de ligantes. A
metodologia sintética utilizada para a obtencao ldastes e complexos encontra-se
resumida no Esquema 1.
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o O R

A) v . H2N R EtZO HO‘<—>7N/
— Refluxo / 1h o G H
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) 0]
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—R = Cl Br O\ CH, /_ N
(0]

N N NH
(a) (b) (©) (d) (e) ) (@

Esquema 1.Rotas sintéticas para obtencgédo dos ligantes ta)rglexos (B)
Esses complexos foram caracterizados por espegpiasabracional no IV, TG/DSC e
difratometria de raios X.
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O estudo da comunicagdo eletronica entre unidades paramagnéticas que compde
estruturas moleculares representa uma importante etapa na otimizacao das propriedades
magnéticas de complexos que se comportam como imas moleculares. Isso se déa pois a
natureza e a magnitude dessas interagcdes pode proporcionar um aumento do spin total
da molécula assim como a minimizagdo ou supressao da quantizacdo da magnetizagao.
Sendo esse ultimo o fator determinante na reducdo da barreira energética para a
reversdo da magnetizacdo dos spins. Dessa forma, estudos baseados em analise
cristalografica e calculos teodricos contribuem para avaliar teoricamente o
comportamento magnético em complexos metalicos paramagnéticos.’ Nesse sentido,
esse trabalho apresenta uma abordagem tedrica para a estimativa das interacdes
magnéticas em um polimero de coordenagio de manganés (Mn").
A estrutura cristalografica do polimero de coordenacdo
[Mn"(ampyz)(CH3;COO),(H,0)], é apresentada na Fig. 1.

02

b
P\
N N
N\ /
Figura 1. Estrutura cristalografica molecular do complexo de Mn" (direita) e a esquerda a projecdo
antiferromagnética estimada por polarizagdo de spins via Mn-N-C-C-N-Mn.
As propriedades magnéticas foram avaliadas através dos centros metalicos que compde
o polimero {Mn"}. Nesse sistema a comunicagio eletronica (interagio magnética)
ocorre via super-troca através do ligante aminopirazina (ampyz). A distncia
intramolecular desses centros metalicos ¢ de 7.45 A e andlise preliminar do
acoplamento por polariza¢ao de spin indica interacdo antiferromagnética entre Mn-Mn.
Uma vez que o ion Mn" possui configuragdo eletronica 3d° ¢ L = 0, esse sistema
permite a aplicacdo de um Hamiltoniano isotropico levando-se em consideracdo apenas
as interagdes do tipo spin-spin. Dessa forma, o cdlculo foi realizado utilizando o
software PHI para a resolu¢ao do Hamiltoniano descrito simplificadamente como H = -
JS1°S2, onde S; = S>=5/2, g =2.00 e a constante de acoplamento (J) com valores entre
()5 e (2)0.1 cm’; Sendo (+) interagio de natureza ferromagnética e (-)
antiferromagnética. Nessa etapa, os valores de J testados foram selecionados de acordo
com o banco de dados da literatura para interagio magnética em complexos de Mn".
Com base nesses dados, a simulagdo que apresentou resultados que melhor descreve o
comportamento magnético Mn-Mn indica acoplamento do tipo antiferromagnético.
Simulagdo utilizando valores que indicam interagdo ferromagnética resulta em curvas de
magnetizacdo ndo sobrepostas (indicativo da presenca de anisotropia magnética) e dessa

forma esses resultados foram descartados.
Referéncias: ' S. Demir, I.-R. Jeon, J. R. Long, T. D. Harris. Coord. Chem. Rev. 2015, 290, 149.
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Apesar do grande avango na tecnologia para a producdo do biodiesel, o setor ainda tem
alguns desafios a vencer para alcangar resultados ainda mais expressivos. Um desses
desafios esta relacionado a uma destinagdo adequada dos residuos do processo de
produgdo. Nas etapas de separagdo e purificacdo do biodiesel, ¢ gerada uma grande
quantidade de residuos compostos por triglicerideos remanescentes, ¢ésteres, acidos
graxos livres, glicerol, metanol e outros. Uma alternativa seria seu reprocessamento para
produzir mais biodiesel. No entanto, devido ao tratamento &cido requerido pode
ocasionar danos aos reatores utilizados [1]. Apesar das diversas vantagens da utilizagdo
do biodiesel, algumas desvantagens estdo relacionadas ao fato de ser um combustivel
oxigenado e, portanto, apresentar um menor poder calorifico que o diesel. Além disso, a
presenga de insaturacdes o torna menos estavel e sujeito a oxidagdo [2]. Uma alternativa
para a destinagdao adequada para os residuos da produgdo de biodiesel, e ainda gerar um
combustivel mais estavel seria sua utilizacdo como matéria prima para a produgdo do
green diesel por meio do processo de hidrodesoxigenacao (HDO), amplamente utilizado
na industria petroquimica (hidroprocessamento). Esse combustivel, ndo oxigenado e
saturado teria a constitui¢do do diesel de petroleo, por isso, chamado de green diesel.
Sendo assim, neste trabalho foram testados catalisadores de niquel impregnados em
aluminossilicatos em reagdes de hidrogenacdo de oOleos residuais do processo de
producao de biodiesel, para obtengao de hidrocarbonetos (diesel verde, ou green diesel).
Para tanto, foram utilizados os catalisadores Ni/Al-MCM-41(55) e Ni/ZSM-5(55), onde
55 representa a razdo molar Si/Al; pressdo de Hz de 20 bar, por um periodo de 6 horas, a
uma temperatura de 260 °C. Utilizando Ni/Al-MCM-41(55) as conversdes dos acidos
oleico e linoleico, foram de 40 e 100%, respectivamente enquanto que utilizando
Ni/ZSM-5(55) as conversdes dos acidos oleico e linoleico, foram de 25 e 80%,
respectivamente. No entanto, a formagdo de hidrocarbonetos utilizando o catalisador
Ni/ZSM-5(55) estevei proxima de 30%, ao passo que ndo foi observada utilizando o
catalisador Ni/AI-MCM-41(55).
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Biomassa é fonte sustentavel de carbono para a producdo de insumos quimicos
devido a sua alta disponibilidade e biodegradabilidade, caracteristicas que a tornam uma
alternativa a utilizacdo do petréleo como matéria-prima na inddstria."? Furfural é um
candidato a bloco de construgdo derivado de biomassa e sua plataforma quimica possui
ampla aplicacéo na industria.> Sua producdo a partir da biomassa ocorre através da hidrélise
acida de hemicelulose gerando agUcares de cadeia C5 como a xilose. Em seguida, o agUcar é
desidratado e o produto furfural é obtido. Para que o equilibrio das reacdes de hidrélise seja
atingido de forma mais rapida utiliza-se, normalmente, catalisadores &cidos. Essa é até agora
a forma mais eficaz e barata de se obter furfural a partir da biomassa. No entanto, a maioria
dos processos ainda sdo realizados com catalisadores acidos minerais e homogéneos como
H,SO..* De forma a otimizar as reacBes quimicas e residuos gerados, catalisadores
heterogéneos tém sido estudados na desidratacéo de aclicares como a xilose.> Dessa forma, 0
objetivo desse trabalho foi aplicar catalisadores acidos heterogéneos na desidratacdo de
xilose a furfural na proporcéo de 1:5, catalisador:xilose. A reagdo ocorreu em autoclave de
teflon com agua (12,44 mL) sob agitacdo magnética 300 rpm e 180 °C. As amostras foram
analisadas por cromatografia liquida com detector por indice de refracdo (HPLC-RID) com
H,SO, 25 mmol L™* como fase mével. A conversdo e seletividade dos catalisadores

aplicados nas reagdes encontram-se na Figura 1.
100

% A reacédo sem catalisador, xilose pura,
0 | apresentou elevada seletividade para
o | furfural apos 6 horas de reagdo. No
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Figura 1. Converséo de xilose e seletividade para furfural

Os catalisadores de 6xidos, principalmente a céria comercial (CeO; c), apresentaram tanto
elevada conversdo quanto seletividade para furfural. A capacidade de estocagem de oxigénio
presente em sua estrutura oxida o coque evitando o envenenamento do catalisador.®
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A preparacdo e compostos de coordenagdo com ligantes do tipo oxamato tem sido
bastante explorada nas Gltimas décadas com inimeros exemplos de onde a estratégia de
sintese leva a diferentes topologias estruturais e propriedades fisicas.!?> Neste trabalho,
apresentamos os resultados estruturais relativos a formacao de complexo entre o ion de
cadmio(ll) com o ligante acido N-(4-carboxifenil) oxamico etil éster (EtH2pcpa).

HO {
Pl

O O
Figura 1. Esquema do ligante EtHopcpa.

Para a sintese do complexo foi utilizada a técnica de difusdo lenta em tubo na forma
de H, e apods trés semanas, observou-se o0 aparecimento de cristais incolores ao longo do
tubo. A estrutura do complexo metalico de férmula {[Cd2(Hpcpa)2(H20)s]*H20} foi
determinada por difracdo de raios-X de monocristal.

O complexo formou cadeias em ziguezague neutras de ions Cd(ll) unidos por
ligantes Hpcpa, onde a umidade assimétrica contém dois fons de Cd(ll) em que Cd1 é
hepta-coordenado com trés moléculas de agua, dois oxigénios-oxamato de um ligante
Hpcpa? e dois oxigénios-oxamato de outro ligante Hpcpa?, enquanto Cd2 é hepta-
coordenado com trés moléculas de agua, dois oxigénios-carboxilato de um ligante Hpcpa’
2 e dois oxigénios- carboxilato de outro ligante Hpcpa. A separagéo intracadeia entre os
jons metalicos Cd1+Cd2 é de 11,5316(8) A.
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Figura 2:  Unidade  assimétrica  de Figura 3: Fragmento de uma cadeia neutra em
{[Cd(Hpcpa)2(H20)s]*H20}n. Os elipsoides ziguezague de {[Cd.(Hpcpa)2(H20)s]*H20}.
estdo desenhados ao nivel de probabilidade de

50%.

Foi obtido um composto inédito que foi caracterizado por difracdo de raios-X de
monocristal e espectroscopia na regido do infravermelho até o momento.
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A glucose é um monossacarideo de extrema importancia na biologia, desempenhando
fungdes importantes no corpo humano. Estudos recentes apresentam certa preocupagdo
com aumento de pessoas diagnosticadas com diabetes, uma doenca provocada pela
elevacdo da glucose no sangue. Neste sentido, médicos e pacientes necessitam de
métodos eficientes para determinacdo da concentracdo de glucose no sangue, e que
sejam precisos, confiaveis e rapidos, além de baratos e faceis de usar. Atualmente,
varias técnicas sdo aplicadas no monitoramento de glucose, como métodos dpticos, com
a utilizacao de biossensores colorimétricos e sensores eletroquimicos.[1] A utilizacdo de
sensores eletroquimicos € interessante por serem altamente sensiveis, de baixo custo,
simples, com resposta rapida e com a possibilidade de utilizacdo de materiais
nanométricos, como o grafeno.[1] O grafeno é um material muito interessante por
apresentar propriedades pronunciadas, como elevada area superficial, elevada
transmitancia Otica e elevada condutividade eletrénica.[2] Os Oxidos de espinélio de
metais de transicdo mistos apresentam elevada atividade para aplicacdo em sensores
eletroquimicos.[3] Neste contexto, nos sintetizamos e investigamos a atividade dos
compositos de grafeno amassado (crumpled graphene — CG) decorados por cobaltita de
niquel (NiCo204). A sintese foi realizada em uma Unica etapa, em um processo de spray
pirélise. O grau de recobrimento do CG foi controlado através da concentracdo do
precursor metalico (proporcdes de CG/Ni/Co: 1:1:1; 1:3:3; 1:5:5 (massa/massa). Os
compositos foram caracterizados por medidas eletroquimicas em meio basico,
apresentando um perfil caracteristico de NiC0204, além de mostrar boas respostas para a
deteccdo de glucose. Adicionalmente, os materiais foram caracterizados por técnicas de
microscopia eletronica de varredura e transmissdo, evidenciando a morfologia
caracteristica de crumpled graphene decorados com NiCo020s4, observando o
recobrimento da superficie do nanomaterial carbonaceo. Constatou-se uma relagdo
direta entre 0 aumento da propor¢do dos metais e aumento no recobrimento do grafeno
amassado. Um estudo sistematico seré realizado para a detec¢do de glucose para 0s
diferentes compdsitos, com objetivo de obter resultados satisfatorios para os limites de
deteccdo e seletividade do analito.
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O petroleo ainda é a principal matéria-prima para a producdo de quimicos e
combustiveis no cenario mundial. Estima-se que o petroleo seja a fonte de mais de 96%
de produtos quimicos que contenham carbono, utilizados diariamente em nossa sociedade
em quantidades colossais.> O emprego de matérias-primas nio-renovaveis implica em
uma série de dificuldades. Dentre elas, destacam-se a nocividade ao meio ambiente e 0s
problemas politicos e geograficos inerentes as suas reservas, além do esgotamento futuro
inevitavel das mesmas. Tendo em mente tais problemas, alternativas mais sustentaveis
vém sendo buscadas, e uma delas diz respeito a molécula 5-hidroximetilfurfural (HMF).
O HMF ¢ considerado uma molécula plataforma, ou seja, a mesma funciona como um
intermediario para diversos produtos de interesse, como plasticos, farmacos, substancias
de quimica fina e, especialmente, combustiveis.?2 No presente trabalho, foi desenvolvido
um sistema capaz de gerar HMF através da desidratacdo de carboidrato, especificamente
da frutose. E interessante destacar que o processo por um todo descartou o emprego de
solvente organicos, que acabam por fazer com que o processo se desvie da iniciativa
“verde” e sustentavel. Para tal reacdo, testaram-se diversos catalisadores, todos
heterogéneos em relacdo ao meio reacional (procedimento mais interessante a nivel
industrial), a saber: as zedlitas HY, HBEA e HZSM-5; além do pentoxido de nidbio
(Nb20s). Comparacdes foram tragadas com o branco (reacdo sem catalisador), e algumas
modifica¢fes nos catalisadores também serdo apresentadas, o que gerou uma varredura
muito completa de catalisadores para a reacdo. Os resultados foram muito satisfatérios,
principalmente no caso do pentoxido de Nidbio, conforme observado na Figura 1.

——Nb,0,

——HBEA

——HY
HZSM-5
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Figura 1: Analise por Cromatografia Liquida de Alta Eficiéncia (CLAE) acoplado a espectrofotémetro UV
(ultravioleta) fixado em 283 nm, onde 0 HMF apresenta pico de absorgdo proporcional a sua concentracao.
Condigdes reacionais: 1 grama de frutose, 30 mL de agua milli-Q, 120 °C, 2 h e 10% massa de catalisador.
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A célula a combustivel é uma célula eletroquimica que transforma energia
quimica em energia elétrica a partir do hidrogénio. E composta de um anodo e um
catodo constituidos de uma camada de material poroso de carbono, no qual, em um dos
lados das camadas serdo depositadas as nanoparticulas de platina.'?

Neste trabalho uma suspenséo de carbono comercial em solugao de platina (1V)
foi dispersa em camada difusora aberta e fechada. Em seguida, o sistema foi inserido em
autoclaves para reducao hidrotermal com &cido férmico (CH,0,) como agente redutor
(Figura 1). Para a andlise do material é feito 0 DRX que permite determinar a estrutura
da platina e seus planos de difracdo. Posteriormente € calculado o tamanho das
particulas de platina, utilizando a equag&o de Scherrer no pico 67° 26.

O acido férmico como agente redutor teve excelente desempenho na reducdo da
platina sobre a camada difusora de carbono, principalmente, em temperaturas em torno
de 120°C. A distribuicdo dos aglomerados de nanoparticulas foi satisfatoria para uso em
células a combustivel, ja que estas nanoparticulas ndo adentraram na camada difusora
fechada, permanecendo na superficie. Entretanto na camada difusora aberta ndo
obtivemos um resultado tdo satisfatorio, pois a suspencdo adentrou a camada,
diminuindo a éarea superficial do catalisador exposta ao eletrdlito PBI
(polibenzimidazol). As curvas de polarizacdo (Figuras 2 e 3) apresentam a melhor
densidade de poténcia tanto para o sistema montado com camada difusora aberta como
para fechada. A temperatura de operacdo de 200 °C apresentou os melhores resultados
de densidade de poténcia.
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Figura 1. Aparatos para Figura 2. Curva de polarizacdo com Figura 3. Curva de polarizacdo
reducdo hidrotermal. camada aberta. com camada fechada.
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Sais de bis-benzimidazolio,

A dependéncia das fontes fosseis de carbono e a

o)
[ . ~ . ~ . 0 Y
rapida deterioragdo do ambiente sdo dois fatores que co, + >R —= ofR

instigam os cientistas em todo o mundo. O didxido de
carbono (CO;) é uma fonte ideal de carbono (C1) pois ¢
inesgotavel, renovavel e prontamente disponivel.' A
produgdo de carbonatos ciclicos a partir da cicloadi¢ao
do CO, com epoxido ¢ uma rota 100% eficiente em
atomos (Esquema 1). Em adicdo, os carbonatos ciclicos
sdo aplicados como solvente polar aprotico e
intermedidrios.” Entretanto, esta reagdo ndo ocorre em
condi¢des acessiveis, portanto, ¢ essencial o
desenvolvimento de novos catalisadores.’

Neste trabalho, sintetizamos e caracterizamos (FT-
IR, RMN 'H e “C, TGA, DTGA, MP) oito sais de bis-
benzimidazodlio protonados (Figura 1). As estruturas
moleculares dos compostos 6, 7 ¢ 8 foram confirmadas
por difracdo de raio-X em = monocristal.
Posteriormente, investigamos a atividade catalitica dos
sais na cicloadi¢do de 6xido de propileno e CO, na
auséncia de solvente e aditivos (Tabela 1). A influéncia
na atividade catalitica de diferentes grupos no cétion e
diferentes anions foram explorados. As otimizagdes das
condi¢des reacionais tais como carga de catalisador,
temperatura, pressao, solvente, tempo de reagdo foram
consideradas. Por fim, esta nova metodologia foi
estendida para outros epoxidos substratos e o
mecanismo da reacdo foi elucidado através de
experimentos acompanhados por 'H RMN.

Em conclusdo, sintetizamos uma nova série de sais
de benzimidazdlio protonados e aplicamos como

Esquema 1. Sintese de carbonatos
ciclicos .

@[@ @

_R‘ R2 H, X=Br

: R'=Me,R2=H, X=Br
: R1=Et,R2=H, X=Br

: R'=Bu,R%=H, X=Br
:R'=H, R2=NO,, X=Br
: R=H,R2=Me, X=Br

: R'=H,R2=Me, X=CI

: R'=H,R%=Me, X=I

ZL

—\Z

NG AswN

Figura 1. Estrutura quimica dos
sais de bis-benzimidazolio
protonados.

Tabela 1. Cicloadigdo de CO, e
oxido de propileno (PO).*

Cat. Conv. (%) Selet. (%)

1 3 0
2 4 0
3 10 0
4 22 64
5 6 33
6 51 91
4 20 56
8 83 98

* Condi¢des: PO (25mmol),

catalisadores na cicloadicdo de CO, e epdxidos. Em catalisador (1mmol%), 3h, 100°C,
condi¢des 6timas, diversos epdoxidos sdo eficientemente 30bar.” Conversdes e seletividades

convertidos para o carbonato ciclico correspondente.

sdo determinadas por '"H RMN.
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aplicacdo em sensores eletroquimicos de glucose

*Ana W B N Silval(IC), Leticia M Alencar*(PG) Victor H R Souza!(PQ).
walkilainel2@gmail.com

1 Universidade Federal da Grande Dourados (UFGD); Faculdade de Ciéncias Exatas e Tecnologia (FACET), Dourados, MS, Brasil.

Palavras-chave: Sensor, Glucose, Grafeno, Oxido de cobre

A glucose é um monossacarido de formula molecular C¢H1206, a qual € fonte de energia
para fungdes celulares. O descontrole dos niveis desta molécula no sangue pode levar a
diabetes, doenca que atinge milhares de pessoas e que pode acarretar em sérias
complicagBes de sadde.! Devido a importancia do monitoramento desta molécula, o
nimero de estudos para desenvolvimento de métodos de deteccdo rapidos, com alta
sensibilidade e reprodutibilidade, e menos invasivos tem sido exaustivos. Embora os
métodos existentes baseados em enzimas apresentem boa resposta para a deteccdo de
glucose, os mesmos demonstram desvantagem devido a baixa estabilidade, alto custo, e
por serem facilmente comprometido por agentes externos, como temperatura, pH e
umidade.? A producio de sensores pode ser realizada com diversos tipos de materiais,
entre eles esta o grafeno. Este material que possui iniUmeras propriedades decorrentes de
sua estrutura bidimensional composta por atomos de carbono com hibridizagéo sp2, que
o confere elevada condutividade eletronica, ampla area superficial e alta resisténcia
mecénica.® Outro recurso capaz de aperfeicoar os métodos de detecgdo de glucose, s3o 0s
sensores eletroquimicos ndo enzimaticos baseados em éxidos metalicos que tém sido
amplamente explorados.* Neste trabalho desenvolvemos sensores ndo enzimaticos de
glucose a partir dos compositos envolvendo grafeno amassado (crumpled graphene - CG)
e oxido de cobre sintetizados em uma Unica etapa usando um forno tubular horizontal,
em um processo de spray pirGlise. Diferentes proporces entre dxido de grafeno e
precursor de cobre (CG/Cu) foram utilizados na sintese dos nanocompdsitos. Os
materiais obtidos foram caracterizados por técnicas de microscopia eletrénica de
varredura e transmissdo, além de técnicas eletroquimicas. A partir das técnicas de imagem
verificou-se a morfologia caracteristica do grafeno amassado, além da presenca das
nanoparticulas de cobre recobrindo a superficie do nanomaterial carbonaceo. Uma maior
quantidade de nanoparticulas foi observada nos compdsitos com maiores concentracfes
de precursor metalico. Os voltamogramas em meio béasico apresentaram o perfil
caracteristico dos processos de oxirreducdo de cobre. Medidas cronoamperométricas
preliminares foram realizadas e observou-se resposta para a detec¢do de glucose. Um
estudo exaustivo para a detec¢do de glucose sera realizado para todos 0s compdésitos, com
a finalidade de alcancar baixos limites de deteccdo e elevada seletividade para a detec¢éo
desse analito.
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Os ligantes sdo compostos organicos espacadores capazes de se coordenar a
metais, que atuam na producdo de complexos metélicos. [1] Os ligantes do tipo oxamato
vem sendo usados na obtencdo de polimeros heterobimetalicos, metaloligantes, que
podem possuir variadas dimensionalidades e estruturas quimicas levando a formagéo de
redes com diferentes tipos de arquitetura.[2] Neste trabalho foi feita a sintese e
caracterizagdo de um novo ligante oxamato de formula HEtMe(ocpa) [ocpa=0-carboxi
fenil oxamato] (1) HzEts(topt) [topt = 1,3,5-Tris(4-feniloxamato)triazina ] (2) e de seus
respectivos complexos TMA[Cu(ocpa)(H20)] (3) e Nas[Cus(topt)2] (4).

Os ligantes HEtMe(ocpa) (1) HzEts(topt) (2) foram preparados com rendimentos
de 90% (1) e 76% (2).[3] Ambos foram caracterizadas por Ressonancia Magnética
Nuclear (RMN) e Espectroscopia no Infravermelho, o que comprovou a obtencdo dos
ligantes. Logo foram realizadas as sintese dos complexos TMA[Cu(ocpa)(H20)] e
Nas[Cus(topt).] de acordo com o esquema abaixo com rendimentos de 25% e 37%
respectivamente. .

OH, 0, OEt 0,0
O~ OMe 0 o_ / I i
N & 0% NH 1. NaOH o N )
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O espectro de 1V do composto (3) apresentou as principais bandas referentes vC-
H do TMA em 2962-2875 cm™ e observou-se um deslocamento do vC=0 em 1662-
1590 cm™ quando comparado com o ligante livre. A andlise do espectro de UV-vis
apresentou a banda referente a transicdo d-d do Cu(ll) em 485nm. Para o
Nas[Cus(topt).] as bandas no IV na regido de 1504-1413 cm™ referentes ao vC-N do
anel aromatico, e vC=0 em 1641-1620 cm™ foram observadas, e quando esses valores
foram comparados com 2 foi possivel notar o deslocamento das bandas. A analise do
espectro de UV-vis para (4) apresentou a transicdo d-d do Cu(ll) em 521 nm. Na analise
térmica observou-se uma perda de massa associada a agua do composto
TMA[Cu(ocpa)(H20)] de 13,5 mg, que corresponde a 1,5 mol de H.O e para
Nas[Cus(topt).] de 0,51 mg, que corresponde a 14 mol de H>O na molécula.
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Derivados piraz6licos e bases de Schiff (iminas) sdo duas classes de compostos
nitrogenados que tem em comum o fato de apresentarem atividades biologicas diversas e
uma quimica de coordenacdo bastante explorada, o que lhes confere aplicacGes em areas
como quimica medicinal, bioinorganica e catalise.! Complexos de Cu(ll) e ligantes
nitrogenados sdo amplamente reconhecidos por seu potencial citotoxico, especialmente
através de mecanismos de clivagem de DNA.2 Neste contexto, o presente trabalho teve
como objetivo a sintese e caracterizacdo de complexos de Cu(ll) com dois ligantes
hibridos pirazol-imina cuja sintese foi recentemente desenvolvida em nosso laboratério.
Os complexos foram obtidos pela reacdo entre os ligantes (L1 e L2) e quantidades
estequiométricas de CuCl2.2H>0, em metanol, a temperatura ambiente (Figura 1).

R

gy
R N/N HO
K/N - O CuCl,.2H20 R=H: C1, solido verde escuro

MeOH, t.a., 36 h R=Me: C2, solido roxo escuro

R=H (L1)
R = Me (L2)

Figura 1. Preparacdo dos complexos de Cu(ll) C1 e C2.

Os complexos obtidos foram caracterizados por espectroscopia vibracional de absorgédo
na regido do infravermelho e termogravimetria-calorimetria exploratéria diferencial
simultanea. Além disso, as estruturas cristalinas foram determinadas por difratometria de
raios X em monocristal, através da qual pode-se verificar a formacédo de complexos do
tipo CuLCl, nos quais os hibridos pirazol-imina atuam como ligantes tridentados
monoaniodnicos.
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A demanda energética tem se intensificado como consequéncia do crescimento
populacional e do desenvolvimento social nos &mbitos tanto tecnoldgicos quanto
econdmicos. Devido ao esgotamento das fontes de energia ndo renovaveis € necessario a
busca por novos materiais que sejam capazes de armazenar adequadamente a energia
produzida por fontes de energia alternativas. Neste sentido, 0 Ni(OH)2 tem ganhado
destaque devido as suas excelentes propriedades cataliticas, magnéticas e eletroquimicas.
O Ni(OH)2 pertence a uma categoria de materiais inorgénicos classificados como sélidos
lamelares. Apesar de ser um composto muito estudado e aplicado, 0 mesmo possui
limitacdes como arapida conversao entre suas fases polimérficas (alfa e beta), o que pode
afetar a sua atividade eletroquimica. Para estabilizar a fase polimorfica alfa que possui
comportamento eletroquimico superior, os ions de Ni?* foram substituidos por ions de
Al3* na proporc¢do de 90:10 e 75:25 respectivamente para Ni e Al na matriz de Ni(OH)2.
O Ni(OH)2e os HDLsde Nie Al foram obtidosatravés do método de Tower modificado.
Tanto o Ni(OH)2 quanto os HDLs foram caracterizados por difracdo de raios X (DRX),
espectroscopia fotoeletronica de raios X (XPS) e microscopia eletronica de transmissdo
(MET). Através do DRX foi evidenciado que os materiais apresentaram caracteristicas
amorfas, devido a baixa intensidade de seus picos de difracdo, bem como um certo
alargamento dos mesmos. A fase polimdrfica dos materiais pode ser determinada através
daposicdo dopico dedifragcdo 003. Como este pico de difracdo foi encontradoem regides
debaixo angulo 260, sendo de 7,91° para 0 Ni(OH)2, 8,71° para 0 NiAI-HDL-90:10 e 9,24°
para o NiAI-HDL-75:25, podemos concluir que estes materiais se encontram na fase
polimoérfica alfa. Através da técnica de XPS foi possivel inferir que os ions metalicos
presentes nos HDLs encontram-se nos estadosde oxidagdo +2 e +3, respectivamente para
Ni e Al. Através da técnica de MET foi possivel observar que os materiais apresentam
dimensdes nanométricas com uma distribuicdo de 5 — 10 nm. Para as caracteriza¢@es
eletroquimicas, foi possivel obter a velocidade de rotagdo mais adequada para obtencédo
dosfilmes, além davelocidade de varredura evidenciando que o material é do tipo bateria.
Dentro dos estudos voltamétricos, o material que apresenta melhor comportamento
eletroquimico foi definido. Outras analises ainda serdo realizadas para avaliar os efeitos
da substituicdo dos fons de Ni?* e AI*, como a carga e descarga galvanostatica e a
espectroscopia de impedancia eletroquimica.
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A sintese de novos compostos de coordenacdo dinucleares com ligantes do tipo
oxamato resultam da caracteristica bis-bidentada deste tipo de ligante. ! Os compostos
possuem propriedades magnéticas e cataliticas que podem ser exploradas. Neste trabalho,
o ligante do tipo oxamato &cido N-(4-carboxifenil) oxamico etil éster (EtHzpcpa) foi
utilizado na sua forma de sal para atuar como ponte de precursores metalicos de cobre(l1)
e formar complexos dinucleares ineditos.

O composto 1 de formula [Cuz(bpca)2(pcpa)(NOs)].xH20 foi obtido a partir de
uma reagdo por difusdo lenta em um tubo H em que, de um lado foi adicionado em solugéo
aquosa o complexo [Cu(bpca)]* ! (onde bpca = bis(2-piridilcarbonil)-amideto) e no lado
oposto do tubo, o NaxHpcpa em solugdo aquosa, ambos os lados com concentragdo
equimolar de 0,1 mmol. Apds seis dias sob temperatura menor que 20°C, formou-se
cristais azuis. O composto 2 de formula [Cuz(pmdeta)2(pcpa)(NOs).].xH20 foi obtido
através da evaporacdo lenta a temperatura ambiente de uma solucdo aquosa contento
Cu(NO3)23H20, N,N,N’,N”,N” pentametildietilenotriamina (pmdeta) e NaxHpcpa na
concentracdo 0,1 mmol cada. Apds a evaporacao parcial foram obtidos pequenos cristais
azuis, que foram lavados com metanol. Os rendimentos para os compostos foram de 69%
(1) e 44% (2). A caracterizacdo dos compostos foi feita por espectroscopia no
infravermelho onde os resultados estdo tabelados abaixo e espectroscopia na regido do

UV-vis com bandas largas centradas em 673 nm, referente a transicdo d-d do Cu (11).
Tabela 1. Principais atribuic6es do ligante tipo
oxamato e precursores.

0 (0]
Atribuicdo (cm™) 1 2
} ~ T AN NO3 1363 1384
NG V(C=0)anica 1647 1647

v (C=0)cooH 1718 1690

; R v (C=0)imida 1717 -
Figural. Complexo [Cu(bpca)] v (C-H)aom 3090 3077
vV (C-H)aiif - 2929

O o] v (N-H)amina 3414 -
V (O-H)hzo 3437 3435

-0
o]
Figura 2. Ligante pcpa
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Palavras-chave: coordination complex, Triazole, Single-crystal X-ray diffraction

Triazois sdo uma classe de compostos heterociclicos nitrogenados sintéticos de cinco
membros que apresenta um vasto campo de aplicacdes, que vdo desde usos como
explosivos, agroquimicos e farmacoldgico, devido sua atividade antifingica, antiviral e
anticancerigena.*]

O composto foi produzido através da reacdo do ligante &cido de partida com perclorato
de cobre hexahidratado, na propor¢édo de 1:1, em metanol. Foram adicionadas algumas
gotas de trietilamina. A solucdo limpida permaneceu em repouso por 72hrs até a obtencédo
do monocristais de coloracdo azulada. O composto foi caracterizado por DRX e FTIR.

A andlise estrutural possibilitou descrever que a unidade assimétrica do cristal é formada
por dois atomos de cobre independentes, localizados sobre centros de inversdes da célula
unitaria. Alem destes dois &tomos de cobre, observa-se também duas moléculas do &cido
independentes na unidade assimétrica.
A coordenacdo dos 4&tomos de cobre ao ligante leva
a formacdo de um polimero de coordenacao
unidimensional na direcdo [110]. Os grupamentos
aminas sdo muito relavantes para 0
empacotamento cristalino do composto, pois
realizam importantes ligacdes de hidrogénio. Tais
interacbes  expandem  as  caracteristicas
supramoleculares do sistema para planos
bidimensionais, resultando em um sistema
supramolecular com caracteristicas lamelares.

cristalina
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Figura 1: Representacdo da estrutura
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Palavras-chave: oxamato, cobre, metaloligante

Os ligantes do tipo oxamato sdo usados para promover interacdes metal e ligante
formando metaloligantes precursores de polimeros de coordenacéo, possibilitando diversos
modos de interacdo entre diferentes metais [1]. A interacdo metal-ligante é responsavel por
gerar estruturas caracteristicas da quimica metalosupramolecular. Os polimeros de
coordenacdo deste tipo sdo estaveis e apresentam uma diversidade de topologias
estruturais. A escolha do metal utilizado esta relacionada as propriedades fisicas que a
classe de compostos pode apresentar [2]. O ligante oxamato denominado EtaH.acriba [onde
acriba = (N,N’ — 3,6-diaminoacridina-bis(oxamato)] foi sintetizado a partir da 3,6-
diaminocridina e obtido com 92,8% de rendimento. Na segunda etapa o complexo inédito
foi sintetizado a partir da hidrolise do ligante em meio basico. O metaloligante de Cu(ll)
tem a formula proposta Nas[Cuz(acriba)2].14H-0 e foi preparado com a estequiometria 1:1
(L:M), obtendo rendimento de 54,3%. A caracterizacdo do ligante oxamato foi feita por
ressonancia magnética nuclear de hidrogénio (RMN) e espectroscopia na regido do
infravermelho (Tabela 1), observando que praticamente toda a amina inicial foi convertida
ao ligante (fig. 1). A formac&o do precursor foi comprovada a partir da caracterizagdo por
analise termogravimétrica, espectroscopia na regido do infravermelho (Tabela 1) e
espectroscopia da regido do UV-vis nos estados liquido e sélido, apresentando uma banda
em 560 nm caracteristica da transicdo dxz, dyz — dx?y? de um composto quadrado planar.

Tabela 1. Principais atribui¢des do ligante
oxamato e do metaloligante
Nas[Cuz(acriba).].14H.0.

Atribuicdo | Et,H.acriba | Nas[Cua(acriba),].14H,0

(cm™)

vC=C 1622 1452

vC=0 1730 1642

vN-H 3331 - Figura 1. Conversio da amina 3,6-
diaminoacridina em ligante oxamato.

As analises feitas até 0 momento indicam a formacgdo dos compostos esperados.
Como perspectivas serdo feitos testes de cristalizacdo e caracterizagdes por meio de
anélise elementar e analises eletroanaliticas.
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Palavras-chave: polimeros de coordenacdo, complexo, monocristal

Polimeros de coordenagdo sdo estruturas supramoleculares obtidas através da
interacdo de ligantes organicos com ions metalicos. Esses polimeros encontram diversas
aplicagdes como na area do magnetismo molecular, armazenamento de gases, catalise
etc’2. Inicialmente o composto [Cu(bpca)(H20)2](NO3).2H,O (1) (bpca=  bis(2-
piridilcarbonil)amidato) foi sintetizado pela hidrélise do tptz (2,4,6-tris(2-piridil)-s-
triazina) pelo ions Cu(Il) em meio aquoso. O composto [Cu(bpca)](PFs) (2) foi obtido
pela troca i6nica usando o composto 1 e excesso do sal de NaPF¢ em meio aquoso. Os
compostos 1 e 2 foram caracterizados por espectroscopia na regido do infravermelho
(IV) e o composto 2 por difragao de raios X de monocristal. No espectro de IV do
composto do composto 2 sdo observadas o as bandas do ligante bpca (1716 cm™ (C=0),
1637 cm™ (C=N) e 1603 cm™' (C=C)) entretanto a auséncia da banda referente ao ion
NOs™ (1384 cm™) e a presenca das bandas em 831 e 760 cm™! referentes ao ion PFg,
confirmam a troca dos contra ions. Monocristais na forma de agulhas azuis do composto
2 foram obtidos por evaporacao lenta. O composto 2 cristalizou no grupo espacial P4,/n
e consiste em uma polimero 1D (cadeia) construida a partir de unidades [Cu(bpca)]” e
os contra-ions de PF¢. O ion Cu(Il) se encontra pentacoordenado em uma geometria
bipiramide trigonal distorcida (Figura 1). O
polimero 1D consiste na coordenagdo das
carbonilas de uma unidade [Cu(bpca)]” ao
ion Cu(Il) de outra unidade sucessivamente
paralelamente ao eixo c.

Neste trabalho foi sintetizado um
polimero de coordenacao unidimensional
[Cu(bpca)](PFs) a partir do mondOmero
[Cu(bpca)(H20)2]" na presenga de ions PFe.
Como perspectivas estdo o estudo das  Figura 1- Representagdo da cadeia do composto 2
propriedades magnéticas do polimero e a  (os ions PF¢ foram omitidos para melhor
potencial aplicacdo na obtengdio outros de  visualizagio)
sistemas moleculares.

Agradecimentos
IFG, UFG, CNPq, CAPES.

Referéncias

1. Zhang, W.-X. X., Liao, P.-Q. Q., Lin, R.-B. B., Wei, Y.-S. S., Zeng, M.-H. H., & Chen, X.-M. M.
Coordination Chemistry Reviews, 2015, 293-294, 263.

2. Li, N,, Feng, R., Zhu, J., Chang, Z., & Bu, X. H. Coordination Chemistry Reviews, 2018, 375, 558.

111



IVENCONTRO

REGIONAL 23 a 25 de margo de 2020

SBQ

CENTRO-OESTE Goiania - GO

Sintese e caracterizacao estrutural de complexos @ei(ll) com o
ligante glutaraldeido bis(isonicotinilhidrazona)

Guilherme P. SoarégIC), Aurillo F. D. Colmar (IC), Cristiane S. Schwalin(PQ),
Barbara Tirlonf (PQ) e Eliandro FaotdPQ).

guiws h8@gmail.com

YUniversidade Federal da Grande Dourados, Dourad®s-M

2Universidade Federal de Santa Maria, Santa Maria-RS
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Atualmente, dentro da quimica de coordenacado, chestde pesquisas voltadas a
complexacdo de ligantes do tipo bases de Sch#tpwijue complexos metalicos de
bases de Schiff apresentam diversas propriedadesessantes, como atividade

antitumoral e antimicrobiand Visando explorar essa area, o presente trabalho

apresenta a sintese e caracterizacdo de dois nowgdexos de cobre(ll), contendo o
ligante glutaraldeido bis(isonicotinilhidrazona);LHA metodologia desenvolvida no
presente trabalho consiste em duas etapas: a @igtapa envolve a desprotonacéo dos
ligantes, utilizando bicarbonato de sédio como basenetanol como solvente.
Posteriormente, adiciona-se o sal metalico (g@840). Esses complexos foram
caracterizados por espectroscopia vibracional deraéo na regidao do infravermelho,
termogravimetria-calorimetria exploratdria diferecsimultanea e tiveram as suas
estruturas cristalinas determinadas por difratamdt raios X, onde ficaram elucidadas
as estruturas como: (Cuyl(l) e (CuL)-2H,0 (2), conforme visualizado na Figural.

) | (8)

Figura 1. Estruturas poliméricas dos compostbs(A) e 2 (B). Para fins de clareza, os atomos
hidrogenoides e as moléculas de solvato foram dositi
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Palavras-chave: materiais eletroativos, dispositivos supercapacitores, hidréxido de cobalto.

A elevacdo nos niveis de consumo e o declive das fontes de combustiveis fosseis tém
estimulado & procura por materiais eletroativos *. Os hidréxidos metélicos de transigdo
sdo atraentes como materiais de eletrodo em Dispositivos Supercapacitores, podendo
estes serem encontrados nas fases a e B. Devido a estrutura amorfa e com grande
espacamento interlamelar a fase a apresenta um comportamento eletroquimico superior
a fase B 2. Nessa perspectiva, o desenvolvimento de eletrodos positivos a partir de a-
Co(OH), se mostra promissor. Para tal, 0 Co(OH), foi sintetizado conforme o método
Tower ®. A curva termogravimétrica do material apresentou processos de perda de
massa na regido de ~100 °C atribuida a eliminacéo de H,O, entre 150 e 270 °C a perda é
consequéncia da saida de compostos organicos, entre 270 e 300 °C advém do processo
de desidratacéo e formacéo de CoO e a partir de ~300 °C é atribuida a degradacdo da
estrutura lamelar. O DRX do Co(OH), apresentou pico em 10,50° (26), cuja distancia
basal foi de 8,42 A, correspondente ao plano cristalografico (003), indicativo do
polimorfo tipo a. O tamanho médio do grdo estimado foi de 7,36 nm, sendo o resultado
condizente com as imagens de MET, cujo tamanho das nanoparticulas foi de 5 - 20 nm.
O espectro XPS de alta resolucéo na regido Co 2p evidenciou a presenca de duas bandas
principais sendo Co 2p;., (796,32 eV) e Co 2ps (780,50 eV) e duas bandas satélites em
801,78 eV e 784,45 eV, indicativas da existéncia de fons Co®*. Para medidas
eletroquimicas o a-Co(OH), foi depositado sobre o eletrodo de FTO e seu
comportamento avaliado por Voltametria ciclica, utilizando um sistema convencional de
trés eletrodos, a 50 mV/s e eletrolito suporte de KOHg 1 mol/L. O 1000° ciclo
voltamétrico apresentou Ep, em 0,14 V e Epc em 0,08 V, relacionado ao processo redox
Co"™. Ao longo dos 1000 ciclos o deslocamento do E,, para regides de potenciais mais
positivas ndo foi relevante. Além disso, ndo houve diminuicdo acentuada das ipa. Os
voltamogramas demonstram um comportamento capacitivo, cuja assinatura
eletroquimica é de pseudocapacitancia de intercalagio extrinseca *, sendo esta analise
condizente com o valor de b (1,13) obtido no estudo das velocidades de varredura.
Medidas de carga e descarga galvanostatica (CDG) foram realizadas em diferentes
densidades de corrente, cujo tempo em 0,5 e 15 A g™ foi respectivamente 298,25 e
6,28 segundos, correspondendo & capacitancia especifica de 268,70 e 188,40 F g™. Ao
longo de 5000 ciclos de CDG aplicando 7 A g* o material apresentou 163,38 F g™ e
retencdo de 82,65%, o que demonstra excelente estabilidade do material analisado.
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Palavras-chave: CoFe,O,@SiO,, magnetismo, dptica.

As nanoparticulas magnéticas (NPM) revestidas com silica tem sido alvo de grandes
discussdes em diferentes campos do conhecimento, e também intensivas investigacdes
devido seu potencial de aplicacdo em diversas éreas, dentre eles a biomedicina®.

Entre os 6xidos de ferro estudados, o interesse na ferrita de cobalto (CoFe204) se deu
devido &s suas propriedades fisicas e quimicas, tais como, boa estabilidade mecénica e
quimica, comportamento eletricamente isolante, propriedades ferromagnéticas com alta
temperatura, etc®. A silica por sua vez é um revestimento inorganico com caracteristicas
favoraveis as aplicagdes biomédicas®, favorece a dispersdo das particulas em meio
liquido, deixa as particulas mais estaveis em relagdo a toxicidade, e apresenta grupos
silandis que podem se ligar covalentemente com ligantes especificos, dependendo do
interesse da pesquisa.

No presente trabalho houve a sintetizacéo e caracterizacao da ferrita de cobalto (CoFe20.)
por meio da co-precipitagdo, e 0 revestimento da particula CoFe.O4 com silica foi
realizado através do método Stober com tetraetilortossilicato (TEOS) em meio basico. Os
nanocompositos foram caracterizados por difragdo de raios x (DRX), espectroscopia na
regido do infravermelho e entdo foram estudadas as curvas de histerese magnética. A
proxima etapa trata-se da incorporagdo dos ligantes fenantrolina e de metais terra-rara
(Eu® e Ho®") para estudo das propriedades opticas.
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A mangueira (Mangifera indica L.) é uma arvore frutifera nativa do sul/sudeste
asiatico, introduzida com sucesso no Brasil. Ha estudos sobre a aplicacdo da resina no
tratamento antibacteriano, resfriados, tosse, diarréia e reumatismo. A Croton urucurana,
ou sangra d’agua, arvore de porte pequeno abundante no Brasil, possui propriedades
anti-infecciosas, cicatrizagdo, antibactericidas, antivirais e antioxidantes. Este trabalho
visa extracdo, isolamento e caracteriza¢do quimica dos constituintes da resina bruta da
mangueira e da sangra d’agua, analisando suas atividades biologicas.

As resinas foram coletadas em arvores localizadas no Campus da UFJ, pelo método da
sangria do caule e do fruto, aléem de amostras da resina cristalizada no caule
(mangueira). A resina da sangra d’agua foi coletada apenas do caule.

Inicialmente, identificaram-se as classes de constituintes das resinas®. Para a mangueira
identificou-se a presenca de taninos condensados e triterpenos. No extrato da sangra
d’agua identificou-se alcalGides, saponinas e taninos condensados. Em sequencia,
iniciou-se a separacéo dos constituintes do extrato bruto®®. Estudos sobre a atividade
bioldgica do extrato bruto foram feitos, observando-se 6tima resposta do extrato bruto
da sangra d’agua na imobilizacdo das larvas filaridides de Strongyloides venezuensis.
Os mesmos resultados ndo foram tdo promissores com 0 extrato bruto da mangueira,
porém testes com outros agentes infecciosos serdo feitos.

A segunda etapa consistiu na separacdo e caracterizacdo das fragcdes dos extratos e
utilizar os mesmos para testes de atividade biologica.
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Os compostos furocumarinos psoraleno e bergapteno sdo os fotossensibilizantes mais
comuns no tratamento de leucodermias como: acromias, vitiligo e outras doencas da
pele’. O extrato da raiz de Brosimum gaudichaudii, planta vulgarmente conhecida como
mama-cadela e encontrada no Cerrado Brasileiro, é utilizado no fitoterapico
Viticromin® para o tratamento de vitiligo. O uso do extrato vegetal no lugar das
moléculas bioativas é vantajoso, pois a rota sintética das furocumarinos é onerosa’.
Desta forma, a busca por técnicas que permitam a extracdo e/ou concentracdo de
analitos em matrizes complexas sdo necessarias. Neste contexto, a extracdo em fase
solida (EFS) utilizando polimeros de impressdo molecular (PIM) para a quantificacdo
de furanocumarinas do extrato etandlico de mama-cadela foi o foco do presente
trabalho. A extracao foi realizada a partir de 1g do cdrtex da raiz macerada com etanol
absoluto na proporcdo de 1:20 (m/v). O extrato foi deixado em repouso por 8 dias em
frasco ambar. Os PIM’s foram preparados por meio da reacdo de 1 g de silica, 200 mL
de metanol, 300 mL de agua deionizada e 20 mL de NH,OH (25%). Nesta solugéo
foram adicionados 2,0 mL de 3-Aminopropil-trietoxisilano e 15,0 mL de
tetraetilortosilicato. Foram preparadas 2 variacdes: (a) PIM 1 — com 1g do extrato
etanolico como template; (b) PIM 2 — com 10mL de uma solucdo (1mg/mL) do padréo
analitico psoraleno como template. A mistura resultante foi mantida em agitacdo por
24h, lavada com aparato de soxhlet por 20 horas com acetona e seco em estufa. Os
polimeros sintetizados foram utilizados em cartuchos de EFS de amostras fortificadas
com a solucdo padrdo de psoraleno e posteriormente, em amostras reais do extrato
etanolico de Brosimum gaudichaudii. A quantificacdo dos compostos foi acompanhada
por cromatografia gasosa aliada a espectrometria de massas (CG-EM) no modo de ion
monitorado: psoraleno (m/z: 186 e 158) e bergapteno (m/z: 216 e 173). A curva de
calibracdo foi preparada com as seguintes concentracbes (mg/mL): 1, 5, 10, 20 e 30;
resultando na equacdo de reta y = 87.19x + 765,0 e nos seguintes parametros:
coeficiente de determinacdo (R?) 0,984; Limite de detecgdo de < 0,78 mg/mL; Limite de
quantificagdo < 2,3 mg/mL; recuperagdo 81%. Os PIM’s sintetizados apresentaram
seletividade para a EFS das furanocumarinas analisadas. Contudo, o PIM 2 apresentou
uma maior seletividade. As concentracdes de psoraleno e bergapteno no extrato
etanolico do cortex da raiz encontrados foram respectivamente de: PIM 1 - 0,5% e 0,9%
e PIM 2 - 1,4% e 1,9%. Os estudos de otimizacao das variaveis estdo em andamento a
fim de, atingir melhores resultados de extracéo.
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Palavras-chave: plantas alimentares ndo convencionais, caracterizacdo quimica.

O género Lactuca tem sido utilizado na dieta e medicina de forma tradicional a
anos. O latex da L. virosa é conhecido como medicinal e utilizado na Europa pelas suas
acOes analgésica, antitussica e sedatival. Além disso, Lactuca indica L. e Lactuca
tatarica (L.) C. A. Mey., tem sido tradicionalmente utilizadas no tratamento de
desordens intestinais por suas atividades anti-inflamatéria e antibacteriana®®.
Recentemente, uma espéecie do género, L. canadensis, foi identificada na América do
Sul™, a qual é comumente chamada de almeirdo roxo. Contudo, sd0 escassos 0s estudos
cientificos sobre esta planta, e nesse sentido, este trabalho visou & determinagéo do seu
potencial antibacteriano.

A atividade antimicrobiana dos extratos hidroetandlico e da infusdo foi
determinada seguindo o método de microdiluicdo descrito pelos autores Pires et al.,
2018™!. Os microrganismos testados incluiram bactérias Gram-positivas (Enterococcus
faecalis, Listeria monocytogenes e Staphylococcus aureus resistentes a meticilina) e
bactérias Gram-negativas (Escherichia coli, Klebsiella pneumoniae, Morganela
morganii, Proteus mirabilis e Pseudomonas aeruginosa). Ampicilina e Imipenem foram
usados como controles negativos para bactérias Gram-negativas, enquanto Vancomicina
e Ampicilina para bactérias Gram-positivas.

A infusdo e o extrato evidenciaram uma concentragdo inibitéria minima (MIC)
inferior ao controle para as bactérias gram-negativas K. pneumoniae (5 mg/mL), M.
morganii (2,5 mg/mL) e P. aeruginosa (20 mg/mL). Quanto a concentracdo bactericida
minima (MBC), os valores foram superiores aos controles para todas as estirpes.

Este estudo preliminar forneceu resultados positivos da ac¢do antibacteriana desta
espécie pouco estudada, sugerindo possiveis aplicacfes da mesma nesse proposito.
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Palavras-chave: Esterificagdo, catalise heterogénea, acido 12-tungstofosforico.

Catalizadores sdo substancias que diminuem a energia de ativagdo das reacOes
aumentando a velocidade sem serem consumidos durante o processo. A catalise pode ser
homogénea ou heterogénea, a depender da fase em que catalizador e reagentes se
encontram. O 4&cido 12- tungstofosférico (HPW - Phosphotungstic Acid) possui
caracteristicas exclusivas de sitios de Brgnsted. E um dos heteropoliacidos mais
conhecidos e vem sendo utilizado como catalizador acido, seja suportado ou na forma
proténica. Ao suportar o HPW em materiais com elevada &rea superficial, tais como:
carvao ativado, polimeros, zeolitas, zirconio e silica, o &cido pode ser introduzido no
interior dos poros destes materiais, permitindo aumento na éarea superficial®. Neste
trabalho utilizou-se 0 HPW impregnado em carvao ativado (CA) como catalizador na
reacdo de esterificacdo do acido p-hidroxibenzdico. A impregnagdo do HPW no CA foi
realizada utilizando uma solucéo de HCI 0,1M mantida em agitacdo por 24h. A proporc¢éo
foi de 50% mca/mupw. A banda caracteristicas observada em 802cm™ do HPW no
CA/HPWS50, usando a espectroscopia no infravermelho (FTIR), confirma a eficiéncia da
impregnacdo. A atividade catalitica foi testada em reacdes de esterificagdo com alcoois
com tamanho de cadeia variavel. As condicdes reacionais foram: 7mmol do acido p-
hidroxibenzdico, 10% catalisador CA/HPWS50, 10mL do alcool (R1: metanol; R2: etanol;
R3: isopropanol; R4: butanol; R5: hexanol; R6: octanol; R7: decanol). O meio reacional
foi mantido na temperatura de refluxo do respectivo alcool por 4h com agitacdo constante.
A formacdo dos ésteres foi acompanhada por cromatografia gasosa aliada a
espectrometria de massas. Apds o término da reacdo a extragdo liquido-liquido foi
realizada com diclometano e solucédo brine. Na figura 1 sdo apresentados os rendimentos
das reacoes.

o decomersao CAMPNS0 Como é possivel observar, ocorreu um decréscimo

o do rendimento com o aumento da cadeia alquilica
. g do alcool. Este efeito € relatado nas esterificagdes
e de Fischer, pois a nucleofilicidade € reduzida. A
atividade catalitica diminuiu no reuso do

CA/HPWS50 indicando a lixiviagdo do HPW nos
Decauol | poros do CA. Contudo, a metodologia ¢€
Figura 1. Porcentagem de conversio da Promissora para a esterificagdo com alcoois de
reacdo de esterificacdo usando diferentes cadeia longa sem o uso de catalisadores de custo
alcoois (nucledfilo). elevado?. Os estudos de otimizacio das variaveis:
temperatura, tempo de rea¢do, %de HPW no CA e
porcentagem de catalizador estdo em andamento.
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Palavras-chave: Reagdo multicomponente, piridinas, antioxidante

As reacGes multicomponentes (RMC) se destacam por possibilitarem a sintese de
compostos com potencial farmacoldgico de forma limpa, caracterizados pela alta
economia atdmica, prevencio na producio de residuos toxicos e eficiéncia energética.’
Importantes moléculas obtidas via RMC sdo as piridinas 2,4,6-trissubstituidas que
apresentam propriedades bioldgicas como antioxidantes, anti-inflamatorias e
anticoagulantes.? Destaque importante é dado para os derivados de 3,3’- (4-arilpiridina-
2,6-di-il) bis (2H-cromen-2-ona) 4 (Tabelal):

Tabelal: Sintese da 3,3’- (4—ariIpiridina—2,6-diil) bis (2H-cromen-2-ona) e avalia¢do do catalisador

O
|
AN N O N‘h . 10 mol% catalisador
80°C, 2h 3 mL EtO
N
O O
1

0770 4 070

Catalisador Estrutura do catalisador Rendimento (%)
(0] [¢]
Diacido Imidazol HOKN@NVMOH 28%
Ccr
I\
PELLI A 13%
oL
o\ 1
MAICI- NN 21%
cr
MSI NN _sor 62%
Acido acético AcOH 29%

O produto da reacdo foi analisado por infravermelho e RMN (*H e 3C). Observa-se que
0 uso do catalisador de liquido i6bnico MSI foi promissor. Os efeitos da temperatura,
tempo de reacdo e solvente estdo sendo analisados com o objetivo de aumentar a
conversdao do produto. Posteriormente os diferentes derivados terdo suas propriedades
biologicas investigadas.
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Palavras-chave: heterociclicos, pirimidinas, atividade bioldgica, agdo antioxidante.

Os heterociclicos que contém pirimidina como nucleo central com diferentes
substituintes, como a pirimidina-5-carbonitrila, apresenta vérias propriedades
bioldgicas: antibacteriana, anti-inflamatéria, antifingica, anti-HIV e antioxidante." Com
isto, as pirimidinas sdo investigadas como percussores na sintese de novos farmacos.? A
presente pesquisa avaliou a atividade antibacteriana e antioxidante dos derivados da 2,4-
diamina-6-fenil-pirimidina-5-carbonitrila com diferentes substituintes. A avaliacdo da
atividade bactericida foi realizada por meio do método de microdiluicdo em varias
concentracdes frente as bactérias Staphylococcus aureus (ATCC 29213) e Escherichia
coli (ATCC 25312). A avaliagdo da atividade antioxidante ocorreu atraves dos métodos
do ensaio sequestrante de radical pelo DPPH. Os testes foram baseados em protocolos
da literatura.®®

Tabela 1. Resultados da bioatividade dos derivados pirimidina-5-carbonitrila.

NO, OCHg3
OH
NF ‘ CN W7 CN W7 CN
< \ \
H;N)\ N NH; H;N)\\N NH, H;N)\\N NH;
S. Aureus (ATCC 29213) CMI 250 pg/mL 1000 pg/mL 250 pg/mL
CMB 500 pg/mL 2000 pg/mL 1000 pg/mL
E. Coli (ATCC 25312) CMI 500 pg/mL 2000 pg/mL 500 pg/mL
CMB 500 pg/mL > 2000 pg/mL 2000 pg/mL
Atividade antioxidante 87,37% 81,01% 89,40%

Observa-se que dois derivados apresentaram acdo antibacteriana moderada frentes a S.
aureus e E. coli, enquanto que na atividade antioxidante pelo sequestro de radicais nota-
se uma atividade moderada quando comparado com o padrdo quercetina (95,25%).
Observou-se que a auséncia de substituintes ou a presenca de grupos doadores de
elétrons no anel aromatico apresentaram melhores acdo antibacteriana frente a S. aureus
e E. coli e exibiram melhores potenciais antioxidante pelo método do DPPH. Isto pode
significar que derivados de pirimidina-5-carbonitrila sintetizadas podem ser um
prototipo com atividades bioldgicas potencialmente ativas frente a diversas patologias.
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Palavras-chave: Doenga de Alzheimer, Docking molecular, Modelagem molecular, Farmacos multialvo.

Introducio: A Doenga de Alzheimer (DA) é uma enfermidade cronico-degenerativa causada
pela deposicio do peptideo B-amiloide (BA) em placas senis neurotoxicas nas células nervosas,'
e responsavel por 70% dos casos de deméncia no mundo, podendo levar a morte.” A causa
principal da DA consiste no déficit da transmisséo colinérgica e estudos recentes indicam que
existem diversos fatores (alvos biologicos) e eventos bioquimicos associados a DA,
caracterizando esta doenga como multifatorial. A principal estratégia de agdo dos farmacos
disponiveis no mercado consiste na inibi¢do da enzima acetilcolinesterase (AChE), entretanto,
devido a complexidade de fatores causadores, estratégias de planejamento de candidatos a
farmacos com potencial de agdo multialvo tem emergido na literatura nos Giltimos anos.’ Nesse
contexto, a utilizagdo de métodos computacionais tem enorme importancia na identificagdo e no
desenvolvimento de novas moléculas bioativas a partir de colegdes de compostos reais ou
virtuais. Objetivo: Avaliar o potencial in silico de uma série de compostos heterociclicos
hibridos inéditos da classe 1,2,4-triazol-3-tiol em dois alvos desencadeadores da DA (AChE e
BACE-1) a fim de obter resultados que possam justificar a sele¢cdo de novos compostos para
ensaios biologicos. Metodologia: Inicialmente foi feita uma pesquisa no sitio do Protein Data
Bank para selecdo dos alvos de interesse. Os alvos selecionados foram validados através do
redocking do seu respectivo ligante experimental utilizando o programa GOLD (ambos com
RMSD < 1A). As estruturas dos ligantes foram modeladas utilizando o programa Discovery
Studio e otimizadas através da interface Mercury CSD. Todos os derivados foram construidos
de acordo com o estado de protonacdo intracelular (7,4). Posteriormente, foram realizadas as
simulagdes de docking com o programa GOLD, considerando todos os ligantes flexiveis (80
corridas para cada). O sitio de ligagdo das enzimas estudadas foi definido com todos os residuos
dentro de uma esfera de 10 A de raio localizado ao centro do sitio ativo. Resultados e
Discussdes: Os ligantes foram classificados de acordo com a fungio de pontuagdo ChemPLP,
que classifica as orientagdes das moléculas avaliadas de acordo com um padrdo de afinidade
(pontuagdo ou escore), levando-se em conta a estabilidade energética em relaggo ao sitio ligante
da proteina. Uma verificagdo visual foi realizada para selecdo das melhores poses daqueles
ligantes que apresentaram a melhor pontuagdo, revelando interagdes com residuos de
aminoacidos. Nesse sentido, o derivado 1,2,4-triazolico_n3sat R5a se destacou apresentando
valores de pontuacdo satisfatorios para ambas as enzimas AChE (PBD id: 2CMF) 122,23 e
BACE-1 (PBD id: 4ZPE) 78,66. Conclusdes: Em ambos os alvos, ficou evidenciado interagdes
do ligante com os mesmos residuos de aminoacido que as enzimas AChE e BACE-1
apresentaram com seus respectivos ligantes experimentais, indicando o derivado /,2,4-
triazolico_n3sat_R5a como um potencial candidato a prototipo multialvo.
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Palavras-chave: Doencga de Alzheimer, Modelagem molecular, Estudos de docking, Farmacos multialvo.

Introducio: A Doenga de Alzheimer (DA) é uma doenga neurodegenerativa, que se caracteriza
sintomaticamente pela diminui¢do progressiva da memoria e déficit cognitivo, estando
associada a degradagdo de neurdnios colinérgicos no sistema nervoso central, podendo levar a
6bito."? A inibicio da enzima acetilcolinesterase (AChE) consiste na principal estratégia de
acdo dos farmacos disponiveis no mercado atualmente, todavia, a literatura recente indica uma
séric de fatores causadores (alvos biologicos), evidenciando a DA como uma doenca
multifatorial e alavancando a busca por farmacos multifuncionais.’ Nesse cenario, a utilizagdo
de métodos computacionais tem enorme importancia na identificacdo e no planejamento de
novas moléculas bioativas a partir de colecdes de compostos reais ou virtuais. Objetivo:
Avaliar o potencial in silico de uma série de compostos heterociclicos hibridos inéditos da
classe 1,3,4-tiadiozolio-2-amino em dois alvos desencadeadores da DA (AChE e GSK-3f3) a fim
de obter resultados que possam justificar a sele¢do de novos compostos para ensaios biologicos.
Metodologia: Inicialmente foi feita uma pesquisa no sitio do Protein Data Bank para selegdo
dos alvos de interesse. Os alvos selecionados foram validados através do redocking do seu
respectivo ligante experimental utilizando o programa GOLD (ambos com RMSD < 1A). As
estruturas dos ligantes foram modeladas utilizando o programa Discovery Studio e otimizadas
através da interface Mercury CSD. Todos derivados foram construidos de acordo com o estado
de protonacdo intracelular (7,4). Em seguida foram realizadas as simulagdes de docking com o
programa GOLD, considerando todos os ligantes flexiveis (80 corridas para cada). O sitio de
ligagdo das enzimas estudadas foi definido com todos os residuos dentro de uma esfera de 10 A
de raio localizado ao centro do sitio ativo. Resultados e Discussées: Os ligantes foram
classificados de acordo com a func¢do de pontuacdo ChemPLP, que classifica as orientagdes das
moléculas avaliadas de acordo com um padrdo de afinidade (pontuagdo ou escore), levando-se
em conta a estabilidade energética em relagdo ao sitio ligante da proteina. Uma verificagdo
visual foi realizada para selegdo das melhores poses daqueles ligantes que apresentaram a
melhor pontuacdo, revelando interagcdes com residuos de aminoacidos. Nesse sentido, o
derivado 1,3,4-tiadiazolio n2sat R5a se destacou apresentando valores de pontuagéo
satisfatorios para ambas as enzimas AChE (PBD id: 2CMF) 125,11 e GSK-3f (PBD id: 4AF))
71,71 respectivamente. Conclusdes: Em ambos os alvos, ficou evidenciado interacdes do
ligante com os mesmos residuos de aminoacido que enzimas AChE e GSK-3B apresentaram
com seus respectivos ligantes experimentais, indicando o derivado 1,3,4-tiadiazélio-2-
amino_n2sat_R5a como um potencial candidato a prototipo multialvo.
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Bauhinia holophylla E INIBICAO DA ARGINASE DE L. amazonensis.
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Palavras-chave: Bauhinia, flavonoides, arginase, Leishmania.

A espécie Bauhinia holophylla é um arbusto do Cerrado usada no Brasil como
planta medicinal para o tratamento de diabetes e inflamagdes. O estudo fitoquimico das
folhas de B. holophylla trouxe a caracterizagdo de flavonoides tais como quercetina e
isoramnetinal. Em vista que ndo ha investigacdo das cascas do caule desta planta, a
espécie B. holophylla foi selecionada para realizacdo da prospec¢do quimica das fracdes
ativas frente a arginase de Leishmania amazonensis.

O fracionamento do extrato de acetato de etila da casca do caule (BhCcEA =500
mgq) foi feito através de cromatografia, usando como fase estacionéria a silica gel (60-200
mesh, h=16 cm x ® =4 cm). A fase mdvel foi isocratica com acetato:hexano 15% Apds
analise por cromatografia de camada delgada (CCD), foram obtidas 16 fracdes (Bhl-
Bh16). Os ensaios em arginase de L. amazonensis (ARG) foram realizados através do
ensaio em solucgdo in vitro por espectrofotometria (comprimento de onda de 600 nm)
(Espectrofotdometro VARIAN Cary) através do produto reacional de azul de indofenol.?
As fragdes também foram avaliadas in vitro frente ao protozoario de Leishmania infantum
usando incubacdo com solucdo de rezazurina e leitura da fluorescéncia (570 NMex/595
NMem) em microplate reader SpectraMax M5 (Molecular Devices). A anfotericina B foi
utilizada como controle positivo no ensaio e todos experimentos foram feitos em
triplicada e repetidos em experimentos independentes.?

.....

entretanto ndo houve inibicdo do protozoario. O RMN H da fragdo ativa apresentou
sinais na regido de aromaticos, 0s quais sdo caracteristicos em espectros de flavonoides.
Esses sinais sdo os dubletos em 5,7 e 5,9 ppm 0s quais mostram um acoplamento em
meta, possivelmente do anel A do flavonoide e os sinais entre 6,5 e 7,5 ppm (anel B). Na
literatura os flavonoides sdo reportados como inibidores de arginase de Leishamania
amazonensis® o0 que poderia justificar a atividade bioldgica encontrada nesta fragdo. As
perspectivas futuras deste trabalho incluem a determinagdo do ICso da fracdo ativa e a
realizacdo da prospecc¢do quimica desta fracdo utilizando RMN 2 D e CLUE-EM/EM.
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Palavras-chave: Hidrodestilagéo, dleo essencial, composi¢do quimica, zanthoxylum riedelianum.

Os dleos essenciais produzidos pelas plantas sdo constituidos de compostos organicos
volateis denominados metabdlitos secundarios. Hidrocarbonetos e compostos
oxigenados sdo as espécies quimicas presentes em sua composicdo complexa. A
composicao quimica varia entre as espécies e partes do vegetal, além de ser afetada pelo
local de cultivo, condi¢cBes de coleta, estabilizacdo e fatores climaticos. Estudos
anteriores mostraram que as folhas e os frutos de Zanthoxylum riedelianum (Rutaceae)
possuem Oleo essencial. Nao foram encontrados registros de estudos do 6leo essencial
da casca do seu tronco. O vegetal é conhecido popularmente como maminha-de-porca, e
é encontrado no centro-oeste do Brasil. Dessa forma, o presente trabalho tem como
objetivo analisar a composicdo quimica do 6leo essencial da casca do tronco da espécie
Zanthoxylum riedelianum. O material vegetal foi coletado em Israelandia-Goiés, o 6leo
essencial foi extraido por hidrodestilacio em aparelho clevenger e analisado por
cromatografia gasosa acoplada a espectrometro de massas (CG-EM). O padrdo de
fragmentacdo dos compostos obtidos na analise cromatogréfica foi comparado com o
padrdo da biblioteca do equipamento e confirmado com dados da literatura. Ao final do
processo de hidrodestilacdo da casca de Zanthoxylum riedelianum, observou-se o 6leo
essencial com coloracdo amarelada e obteve-se rendimento médio 0,02% =+ 0,006.
Foram identificados treze compostos quimicos no 6leo essencial da casca da espécie
Zanthoxylum riedelianum, os majoritarios s&o: E-nerolidol (67,21%), a-selinene
(14,94%), p-selinene (7,41%), 4-Hidroxi-4-metil-2-pentanona (1,50%), f-elemene
(3,36%) e Trans-a-bergamotene (2,68%). Concluiu-se que a casca da espécie
Zanthoxylum riedelianum possui Oleo essencial de cor amarelada e odor forte
caracteristico. Um dos compostos majoritarios ndo foi identificado. E importante
ressaltar que € o primeiro registro sobre o 6leo essencial da casca de Zanthoxylum
riedelianum, o que contribui para o conhecimento da espécie.
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O virus Zika (ZIKV) ¢é um flavivirus emergente, responsavel por diversos distirbios
neuroldgicos, como a microcefalia e a Sindrome de Guillain-Barré em adultos'>. A
proteina NS2B-NS3 protease de ZIKV esta intimamente envolvida no processamento da
poliproteina durante a replicagao viral, sendo um alvo potencial para desenvolvimento de
antivirais !. Até o momento, nio h4 antivirais ou vacinas aprovadas para tratar a infec¢io,
sendo urgente a pesquisa e o desenvolvimento de farmacos contra ZIKV. Neste trabalho,
foram integradas estratégias computacionais como a triagem virtual, para filtrar uma
biblioteca de milhdes de compostos comerciais e ensaios experimentais celulares e
enzimaticos para validar os resultados. Na triagem virtual, foram aplicados quatro filtros
computacionais para priorizar os compostos a serem testados: 1. Filtro de propriedades
drug-like (regras dos 5 de Lipinski e Veber); II. Filtro de docking molecular proteina-
ligante; III. Filtro de aprendizado de maquina para ZIKV e IV. Filtro de propriedades
farmacocinéticas (ADME). A partir da triagem virtual, 8 compostos foram priorizados e
adquiridos. Esses compostos foram entdo testados experimentalmente utilizando uma
plataforma de High-Content Screening baseada em imagem, utilizando células-tronco de
glioblastoma infectadas com ZIKV. Um composto mostrou-se bastante promissor
apresentando ECso de 0,6 nM e baixa citotoxicidade CCso > 100 uM em células de
mamiferos. Posteriormente, foram realizados ensaios em células progenitoras neurais
humanas também infectadas com ZIKV. Os niveis de inibigdo desse composto se
mantiveram em escala de nanomolar, com valores de ECso de 4,3 nM £ 0,3 nM,
demonstrando efeito neuroprotetor. Os ensaios em c¢€lulas corroboraram com os
resultados computacionais obtidos e evidenciam a importancia dessas técnicas para
acelerar o desenvolvimento de farmacos. Além disso, ensaios enzimaticos Serao
realizados para validar as predigdes, além de determinar o modo de inibicdo desse
candidato.

Agradecimentos
CAPES, CNPq, FAPEG, e World Community Grid-IBM.

Referéncias

1. Mottin, M. et al. The A—Z of Zika drug discovery. Drug Discov. Today 23, 1833—-1847 (2018).

2. Cao-Lormeau, V. M. et al. Guillain-Barré Syndrome outbreak associated with Zika virus infection
in French Polynesia: A case-control study. Lancet 387, 1531-1539 (2016).

3. Cugola, F. R. et al. The Brazilian Zika virus strain causes birth defects in experimental models.
Nature 534,267-271 (2016).

125



I v ENCONTRO

REGIONAL 23 a 25 de marco de 2020
SBQ
CENTRO-OESTE Goiania - GO

Qumes - frontais do desagvciime-co cre i
e socalida Getro Ocste

Desenvolvimento e validacéo de modelos de aprendizado de maquina
para selecdo de xantonas inibitorias do receptor do fator de
crescimento endotelial (EGFR)
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Palavras-chave: Kielmeyera, Xantonas, EGFR, Aprendizado de maquina.

Espécies do género Kielmeyera sdo utilizadas na medicina popular devido a presenca de
Xantonas, estruturas heterociclicas que apresentam diferentes atividades farmacoldgicas
de acordo com os substituintes®. O receptor do fator de crescimento endotelial (EGFR) é
um importante alvo terapéutico para o tratamento de céncer, sendo a perda de funcgéo
desse receptor relacionada ao surgimento de neoplasias®>. A atividade inibitoria de
algumas xantonas frente ao EGFR foi descrita e comparada ao tratamento de primeira
linha utilizado para esses receptores, indicando a potencialidade desses compostos®. Este
trabalho visou desenvolver modelos de aprendizado de maquina capazes de identificar
inibidores de EGFR e predizer a atividade de xantonas descritas para 0 género
Kielmeyera. Dados relacionados a inibicdo de EGFR foram coletados da base de dados
ChEMBL e processados de acordo com um protocolo bem estabelecido na litetarura?,
passando por etapas de filtragem e padronizagdo dos dados. Para o desenvolvimento dos
modelos, 0 método de aprendizado de maquina Random forest e quatro descritores
moleculares (MACCS, Avalon, Morgan, AtomPair) foram utilizados. Os modelos foram
gerados a partir de um conjunto de dados de 218 compostos (109 ativos e 109 inativos),
com validacdo cruzada 5-fold. O melhor modelo foi obtido com o descritor Morgan e
apresentou os seguintes resultados: taxa de classificacdo correta de 82%, sensibilidade de
82% e especificidade de 83%. Dessa forma, concluiu-se que foram gerados modelos de
aprendizado de maquina robustos e preditivos para predicdo de inibidores de EGRF. O
conjunto de xantonas utilizado para a triagem virtual foi obtido a partir de compostos
descritos para o género Kielmeyera e de xantonas constituintes da biblioteca de
compostos do laboratorio de pesquisa de produtos naturais (LabPN - UFG). As xantonas
foram triadas utilizando o melhor modelo e as selecionadas como ativas serdo isoladas do
extrato etanodlico de Kielmeyera, identificadas por cromatografia de camada delgada e
RMN para posterior avaliacdo experimental.
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O Brasil se destaca como maior exportador de carne de frango.* O sistema extensivo de
criacdo de frangos, embora menos rentavel que o sistema intensivo, oferece condigdes
de maior bem-estar aos animais, e os frangos caipiras sdo preferidos por muitos
consumidores.? Neste trabalho foi utilizada a técnica de RMN de 'H associada &
quimiometria para estudo dos perfis metabolémicos dos peitos de frangos de granja e
caipiras. Para isso, 150 mg de musculo peitoral foi agitado com 700 pL de D,O em um
extrator fast-prep. A mistura foi centrifugada e o sobrenadante coletado para analise de
RMN de 'H. Os dados espectrais foram submetidos a tratamento quimiométrico que
permitiu discriminar a origem dos frangos pelos sinais de 'H da anserina, leucina e
alanina. Foram encontrados biomarcadores com potencial para distinguir o sistema de

producdo no mercado de frangos, além de auxiliarem no entendimento da qualidade da
carne de frango.

(euele) 6Y \

®caipiras  + granja

Figura 1 — Discriminacdo dos peitos de frangos caipiras e de granja pelas areas dos sinais de RMN de 'H
da alanina, anserina e leucina.

Agradecimentos
Os autores agradecem ao CNPq, a FAPEG e a FINEP pelo apoio financeiro.

Referéncias

1. ASSOCIACAO BRASILEIRA DE PROTEINA ANIMAL (ABPA). Relatério Anual 2018. Brasil,

2018. Disponivel em: <http://abpa-br.com.br/storage/files/relatorio-anual-2018.pdf>. Acesso em: 28 jan.
2020.

2. Shields, S. & Duncan, 1. J. H. An HSUS Report: A Comparison of the Welfare of Hens in Battery
Cages and Alternative Systems. Hum. Soc. United States, 2009, 1-27.

127



'VENCONTRO

REGIONAL 23 a 25 de marco de 2020

SB
CENTRO-gE Goiania - GO

Quimes vabfomeiras do desemorreno o
e socids Camro-On

Efeito dos 6leos essenciais na atividade bioldgica cardiovascular — Uma
revisao

Juliana Morais dos Reis'(PG), Liliane Nebo'(PQ), Claudinei Alves da Silva'(PQ),
Fabio M. de Oliveira®(PQ), Nibia de Souza Lobato*(PQ), Karla S. Malaquias'(PQ)
jreisr2@gmail.com
'Universidade Federal de Jatai, UAE de Ciéncias Exatas/Programa de Pés-Graduacdo em Quimica.
Universidade Federal de Jatai, UAE de Ciéncias da Saude/Programa de Pés-Graduacdo em Ciéncias

Aplicadas a Saude.
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Segundo a Organizacdo Mundial de Saude, 80% da populacdo mundial faz uso de
medicamentos obtidos a partir das plantas medicinais. Tal fato reflete nas politicas e
programas do governo como a criacdo da Politica Nacional de Plantas Medicinais e
Fitoterapicos. Que visa garantir a populagéo brasileira 0 acesso seguro e uso racional,
além de promover a biodiversidade sustentavel destas plantas'. As plantas medicinais
produzem uma série de moleculas, dentre estas, as volateis compdem os Oleos
essenciais. Estes apresentam em sua composi¢cao uma mistura complexa de metabolitos
secundarios geralmente, pertencente a classe dos terpenos (mono e sesquiterpenos) e
fenilpropanos. Ha varias propriedades farmacoldgicas relatadas na literatura para os
metabolitos presentes nos 6leos essenciais, tais como: antibacterianas, antifungicas,
antioxidantes, antineoplasicas, hipotensora e vasorelaxante. Assim, o objetivo do
presente trabalho foi revisar os efeitos cardiovasculares dos dleos essenciais. Os dados
desta pesquisa foram coletados nos portais da Internet Pubmed, ScienceDirect e Scopus
entre 0s anos de 1990 e 2019. Foi incluida no estudo a expressdo Oleo essencial
relacionada as palavras individuais: cardiovascular, cardiomidcito, miocito, hipotenséo,
vasorelaxante, artéria, vasodilatador e aorta. As principais plantas relatadas nos artigos
publicados foram: Ocimum gratissimum, Croton zehntneri, Aniba canelilla,
Cymbopogon winterianus , Hyptis fruticosa, Mentha piperita, Schinus areira L., Citrus
bergamia, Alpinia zerumbet, Croton nepetaefolius, Aniba canelilla Bark, Croton
argyrophylloides, Cymbopogon citratus, Alpinia zerumbet, Alpinia zerumbet, Seseli
pallasii Besser , Pogostemon elsholtzioides, Artemisia campestris L., Trachyspermum
ammi , Protium heptaphyllum, Rosa indica L., Lippia alba, Rosmarinus officinalis,
Piper nigrum, Cinnamomum camphora, Eucalyptus sp., Hyssopus officinalis, Mentha x
piperita, Rosmarinus officinalis, Salvia officinalis, Thymallus thymallus e Cinnamomum
verum. Nestas, as moléculas que se destacam pelos efeitos no sistema cardiovascular
sdo: a-pineno, a-limoneno, a-terpinen-4-ol, o-terpineol, B-cimeno, eucaliptol (1,8-
cineol), carvacrol, citronelol, mentol, mirrenal, linalol, mirtenal, mirtenol, éxido de
piperitenona, sobrerol, timol, alcool perilico e 1-nitro-2-feniletano. De forma geral, a
atividade cardiaca depende fluxo de ions célcio nas células do miocéardio, assim, aquelas
que causem interferéncia no fluxo apresentam determinados efeitos?. Os principais
observados para as moléculas encontradas foram: vasorelaxacdo, diminuicdo da
frequéncia cardiaca e pressdo arterial. Também foi reatada a interacdo destas moléculas
na potencializacdo do efeito dos farmacos comerciais para doencas cardiovasculares.
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Diferentes func¢des organicas podem sofrer reaces de oxidagdo, sendo que atualmente o
meio académico e a indUstria quimica procuram desenvolver cada vez mais processos
que se alinham com os processos da chamada Quimica Verde visando criar processos
mais sustentaveis.! A transferéncia de elétrons através de complexos metalicos em
processos eletroquimicos, surgem assim como uma alternativa importante nesses
processos oxidativos pois envolvem muitas vezes reagcbes em meio aquoso e requerem
quantidades cataliticas do complexo. O objetivo deste trabalho foi testar a habilidade
como eletrocatalisador de um novo aquacomplexo tripiridildifosfinico de ruténio (11)
sintetizado  por nosso grupo de pesquisa,®>  [Ru(L)(totpy)(OH2)](ClOs)2
(L=Ph2PCH2CH2PPhy); (totpy=4"-(4-toluil)-2,2":6",2" -tripiridina), em experimentos
de eletroxidacdo de substancias orgénicas de diferentes funcdes. As eletroxidacdes
foram conduzidas sob potencial constante de +1,00 V (vs ECS), em solugéo 7:3 tampéo
fosfato:t-butanol, pH 8,1, com a propor¢cdo de 1,00 mmol.L? do aquacomplexo
[Ru(L)(totpy)(OH2)](ClO4), para 50,00 mmol.L" de cada substrato organico. As
substancias organicas de partida oxidadas e os respectivos produtos obtidos foram:
alcool benzilico (benzaldeido), benzaldeido (&cido benzdico), eter benzilbutilico
(benzaldeido e acido benzoico) e 1-feniletanol (acetofenona). Todas as reacOes
apresentaram-se seletivas e com bons rendimentos para os produtos. O processo
eletroquimico utilizado neste trabalho revelou algumas vantagens frente a outros
métodos oxidativos classicos, como os biolégicos e o0s oxidantes inorganicos,
ressaltando-se a possibilidade de utilizar meio aquoso nas reacdes, a rapidez, a
seletividade na formacdo dos produtos e o fato de se poder usar pequena escala de
catalisador.
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Palavras-chave: Torta de mamona, 6leo de ricino, biochar e transesterificacao.

O 6leo da mamona (Ricinuscommunis), dentre as oleaginosas comercializadas, tem
caracteristicas diferenciadas pois, 90% de seus triglicerideos corresponde ao acido
graxo ricinoléico (12-hidroxi-cis-9-octadecenoico)!. A hidroxila na posicio 12
possibilita que este 6leo seja uma matéria-prima para diversos produtos quimicos de
alto valor agregado in natura ou funcionalizado por meio de rea¢fes quimicas.
Contudo, cada tonelada de semente de mamona processada, leva a formacdo de
aproximadamente 620 kg de casca e 530 kg de torta de mamona?. O presente trabalho
apresenta uma alternativa sustentavel e de baixo custo para este residuo, a producdo de
bio-carvdo (biochar) ativado para ser utilizado na catélise heterogénea em reacdes de
transesterificacdo. A extracdo do 6leo de ricino foi realizada com o aparato de Soxhlet
com trés solventes diferentes: hexano, metanol e etanol, por 60min na temperatura de
refluxo. O residuo da extracdo foi submetido a pirdlise 600°C por 60 min. Os
catalisadores com biochar de torta de mamona (BTM) foram preparados de duas formas
distintas. Para o BTMS (biochar de torta de mamona sulfonado) o acido sulfarico
concentrado foi adicionado na razdo de 5:1(Macido/Mtorta de mamona) & 90°C e deixado em
agitacdo por 20h. Apds a ativacdo, o BTMS foi lavado com agua destilada e seco em
estufa a 60°C por 24h. Para o BTMW [biochar de torta de mamona com o acido 12-
tungstofosforico (HPW - H3PW12040)] a impregnacao foi realizada na proporcao de
50% em massa de HPW em relagdo ao biochar. A solucdo foi deixada sob agitacdo por
24 horas. A secagem foi realizada em estufa durante 8 horas a 100 °C. Posteriormente o
material foi calcinado por 3h a 400°C. Para a comparacdo de eficiéncia dos
catalisadores BTMS e BTMW as reacBes de transesterificacdo foram realizadas nas
seguintes condi¢des: 200mg de bleo de ricino; 1 mg (10%) do catalisador (KOH, BTMS
e BTMW); 2mL de metanol; temperatura 110°C; tempo de rea¢do 6h com agitacdo e
refluxo. Os ésteres foram obtidos por extracdo liquido-liquido com hexano. A formagao
destes foi acompanhada por cromatografia gasosa aliada a espectrometria de massas. O
solvente que demonstrou melhor rendimento na extracéo do 6leo foi o metanol (33,1%),
seguido do etanol (32,2%) e hexano (30,4%). O rendimento médio da reacdo utilizando
0 BTMS foi de 61% de conversdo. Ja para BTMW o resultado foi comparavel ao da
catalise basica (95%), processo industrial comumente utilizado, com 92% de conversao.
No retso do BTMW observou-se um decaimento de 4% no teor de éster no 2° ciclo e
7% no 3° ciclo. Evidenciando assim, a capacidade catalitica e potencial do BTMW
como catalisador “verde”.
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de Mauritia flexuosa L.f. (Buriti) no Estado do Tocantins.
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Palavras-chave: polpa de buriti, Mauritia flexuosa, HS-SPME.

No presente trabalho foram avaliados os parametros fisico-quimicos e foi realizada a
extracdo e identificacdo de compostos volateis das polpas artesanais de buriti (Mauritia
flexuosa L.f.) provenientes das cidades de Filadélfia e Palmeiras ambas no estado do
Tocantins. Para as analises fisico-quimicas foram obtidos: pH 3,59, ATT = 14,84 %,
cinzas 67,32 % e umidade 75,29 % em Filadélfia e pH 3,48, ATT = 6,6 %, cinzas 78,54
% e umidade 85,16 em Palmeiras, demonstrando uma maior diluicdo na amostra do
municipio de Palmeiras. Segundo a analise dos compostos volatéis por HS-SPME em
aparelno de GC-MS foi possivel identificar alguns componentes com propriedades
nutricionais e medicinais como: 0s &cidos graxos caprico e estearico nas amostras de
Filadélfia e Palmeiras respectivamente, o a-cariofileno nas duas amostras e o linalol na
amostra de Palmeiras. Tambem foram identificados os acidos butirico e isobutirico que
sdo compostos derivados de reacdes de degradacao das amostras nos dois locais de coleta.
Apesar desses contaminantes salientamos que o consumo das polpas sdo viaveis e
apresentam importante papel na sociedade como fonte de renda dos produtores e para

melhoria na qualidade de vida dos consumidores.
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Palavras-chave: 6xido de grafite, catalisador, benzoimidazol.

Os benzimidazois 1,2-dissubstituidos sdo uma importante classe de compostos contendo
nitrogénio, o qual apresentam diversas propriedades bioldgicas e farmacoldgicas. O
nucleo do benzimidazol é conhecido por serem agentes antialérgico, anti-histaminico,
anti-ulcerativo, anti-hipertensivo, antipirético e entre outros.! A preparacéo tradicional de
benzimidazois geralmente envolve condi¢Ges adversas, como &cidos fortes e alta
temperatura.? Assim, testou-se 0 Oxido de grafite como catalisador nas reacdes para
obtencdo dos benzoimidazobis 1,2-dissubstituidos pois devido ao seu carater acido, facil
reutilizacdo, estrutura altamente porosa e area superficial elevada, o torna um excelente
catalisador heterogéneo, ecologicamente correto. O 6xido de grafite é caracterizado como
folhas de grafite com regiGes aromaticas distribuidas aleatoriamente (&tomos de carbono
sp?) e regibes alifaticas oxigenadas (atomos de carbono sp®), apresentando diferentes
grupos funcionais como hidroxila, epdxi e grupos carboxilicos, o qual confere um carater
acido ao material.? Para a obtenc&o do 6xido de grafite empregou-se o método Hummer’s,
o qual o grafite é oxidado envolvendo uma mistura de nitrato de s6dio, permanganato de
potassio e acido sulfurico concentrado, porém a metodologia € um processo demorado e
de baixo rendimento.* O espectro de difragdo de raio-x do grafite apresentou um pico em
206=26,8° enquanto o oxido de grafite apresentou um pico em 26=11,2° assim essa
diminuicdo na intensidade é utilizada para avaliar o processo de oxidacdo, o qual
comprovou-se que o tratamento com acido proporcionou aumento entre as lamelas de
grafite, com valores muito préximos aos apresentados na literatura. Neste estudo, o
nucleo do benzimidazol foi obtido pela reagdo do o-fenilenodiamina com benzaldeido
sob condicGes diferentes, o qual avaliou-se a atividade catalitica do 6xido de grafite. A
reacdo foi estudada variando os parametros, como temperatura, razdo estequiométrica,
solventes e a quantidade de catalisador. Desse modo, avaliou-se as melhores condicdes
reacionais as quais permitiram rendimentos acima de 85% e com excelentes tempos
reacionais, possibilitando que a reacdo fosse testada em outros substratos. Todos 0s
produtos foram caracterizados por RMN *H e 3C e foram identificados pela comparagdo
dos espectros relatados na literatura.
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A espéecie Lomatozona artemisiifolia Baker € endémica do estado de Goiés e pertence a
familia Asteraceae. Recentemente, esta espécie foi incluida na lista vermelha de flora
brasileira ameacada de extingdo! e, visando sua conservacdo no bioma Cerrado, foi
realizado um estudo de cultivo e micropropagacéo in vitro.

As partes aéereas de L. artemisiifolia foram coletadas no Parque Estadual da Serra Dourada
(Mossamedes, GO) e identificadas pelo botanico prof. Dr. Aristdnio M. Teles (ICB,
UFG). Em seguida, o material vegetal foi submetido & uma extracdo?, fornecendo os
extratos EAL, EA2 e EE, provenientes de plantas coletadas nas estacdes seca, chuvosa e
da planta in vitro. Também foi preparado um extrato hexanico a partir do extrato EA1,
através da extracdo com n-hexano. O extrato EAL foi submetido a sucessivas purificacdes
em colunas cromatogréficas levando ao isolamento e identificagdo dos compostos acetil-
8,15-labdanodiol (1), quercetagentina-3,5,6,3",4 -pentametil éter (2), oxianina B (3),
8,15-labdanodiol (4), crisplenetina (5) e paquipodol (6). O mesmo procedimento foi
adotado com o extrato hexanico, do qual foi isolado o composto &cido 8-hidroxi-15-
labdandico (7). Em seguida todos os extratos foram analisados através de CLAE-EM/EM,
cujos dados foram submetidos a uma anélise de rede molecular usando-se a plataforma
GNPS, permitindo-se a anotagcdo de flavonoides metoxilados e também diterpenos
labdanos. Por fim os dados de CLAE-EM também foram analisados por quimiometria,
usando-se as analises hierarquica de cluster (HCA) e de componentes principais (PCA),
com o objetivo de se observar os agrupamentos dos extratos de perfil quimico similar. Na
HCA observou-se a formacdo de dois grupos, um com 0s extratos EAL e outro com 0s
demais extratos (EA2 e EE) e na PCA observou-se que os extratos EA1 da planta nativa
sdo diferentes da especie in vitro.
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Palavras-chave: Zika virus, Dengue virus, NS5, docking molecular, antivirais.

O virus Zika (ZIKV), transmitido pelo mosquito Aedes aegypti em paises de clima
tropical e subtropical,’ causou epidemias em varios locais do mundo, devido a sua
rapida disseminacao e varios modos de transmissdo que incluem sangue, sémen e leite
materno?. Apesar de suas graves consequéncias principalmente neuroldgicas?, ainda nio
ha& antivirais para combater a infeccdo. A proteina NS5, composta pelos dominios
metiltransferase (MTase) e RNA polimerase (RARP), tem um papel essencial na sintese
e estabilidade do RNA viral® e consequentemente, € um alvo promissor para o
desenvolvimento de novos farmacos. Neste trabalho, realizamos uma andlise de
similaridade sequencial dos sitios ativos das proteinas NS5 de dengue (DENV) e de
ZIKV e observamos uma alta conservacdo dos residuos. A partir disso, buscamos por
inibidores da proteina NS5 de DENV nas bases de dados PubChem e ChEMBL, para
guiar a triagem de inibidores de NS5 de ZIKV. Foram encontrados 145 compostos
relatados na literatura como inibidores de NS5 de DENV. Realizamos a triagem desses
compostos através de um filtro fenotipico de aprendizado de maquina (ML, Machine
Learning) de ZIKV. Dos 145 compostos, 74 foram preditos como ativos e foram
submetidos a calculos de docking molecular para os sitios ativos de MTase e RARP de
NS5 de ZIKV. Dos 74 compostos, 32 apresentaram bons resultados nos dockings e
foram selecionados como hits virtuais. Posteriormente, foi realizada uma busca por
similaridade aos hits virtuais em bancos de dados comerciais (eMolecules) e as etapas
de ML e docking molecular foram realizadas novamente com os compostos similares.
Os 32 hits apresentaram 4.953 compostos similares. Ap6s passarem pelo filtro de ML,
1.802 compostos foram preditos como ativos. O docking molecular desses compostos
permitiu a selecdo de um total de 176 compostos para a NS5 de ZIKV. Ao final, esses
compostos foram triados atraves de modelos bayesianos de ML de ZIKV e
citotoxicidade, que resultou em uma lista com 58 compostos promissores. Estes
compostos serdo adquiridos e validados por ensaios enzimaticos in vitro e em ensaios
celulares para avaliar a atividade antiviral contra ZIKV.
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Palavras-chave: turbidez, cachaca, padronizacéo, 4gua destilada, &gua desmineralizada.

Cachaca é a denominacéo tipica e exclusiva de aguardente de cana produzida no Brasil,
com graduacdo alcodlica de 38% a 48% em volume a 20 °C, adquirido pela destilacdo do
mosto de cana-de-aglcar, possuindo caracteristicas peculiares. As etapas de producio da
cachaca sdo basicamente: Moagem da cana-de-agUcar; Decantacdo; Fermentacdo;
Destilacdo e envase. Antes de serem envasadas a bebida passa pela etapa de padronizacao,
que consiste em utilizar agua potavel para corrigir a graduacéo alcodlica do produto final.
No entanto esta etapa pode causar turbidez indesejavel, comumente referida como neblina
ou nebulosidade pouco tempo apds a adicdo da dgua ou durante o armazenamento. A fim
de minimizar essa problematica muitos produtores fazem o uso de filtros de celulose para
reduzir as particulas em suspensdo e a turbidez da cachaca, porem muitas vezes esta ndo
é uma medida eficiente e fatores como a qualidade e caracteristicas fisico-quimicas da
agua podem contribuir com a presenca de turbidez na bebida padronizada®. Desta forma
0 objetivo desse trabalho foi avaliar a influéncia de diferentes tipos de 4gua e temperaturas
durante a padronizacdo da cachaca e avaliar os feitos na turbidez da bebida durante 90
dias de armazenamento. A cachaca utilizada no experimento corresponde a fragédo
coracdo com 60 °GL e esta foi padronizada para 40 °GL com uso de agua destilada e &gua
desmineralizada com posterior filtracdo através de folha de filtro qualitativo com uma
taxa de retencdo nominal de 4 -12 um, assumido os seguintes tratamentos: A (agua
destilada a 10 °C); B (a4gua desmineralizada a 10 °C); C (agua destilada a temperatura
ambiente); D (agua desmineralizada a temperatura ambiente); E (agua destilada a 40 °C)
e F (agua desmineralizada a 40 °C). As analises de turbidez foram realizadas em triplicatas
apos a padronizacao e filtracdo nos periodos de 1 hora, 15 dias e 90 dias sob temperatura
ambiente. Os resultados das analises de turbidez demonstram que a cachaga padronizada
com agua desmineralizada a 10 °C obteve um menor valor de turbidez (0,11 UT) ap6s 90
dias de armazenamento em temperatura ambiente. Provavelmente a reducdo da
temperatura acelerou a formacao de turbidez, que foi eliminada por filtracdo, garantindo
assim a estabilidade fisico-quimica da bebida durante o periodo de armazenamento.
Além disso a agua desmineralizada tem como caracteristicas menores teores de ions
positivos e consequentemente uma menor formagéo de colides®.
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Palavras-chave: virus Zika, proteina de envelope, docking, modelos de aprendizado de maquina

O virus Zika (ZIKV) é um flavivirus de origem africana que se disseminou rapidamente
em varios paises, causando uma emergéncia global em 20161. As consequéncias mais
graves e preocupantes da doenca estdo relacionadas a danos no sistema neuroldgico,
causando microcefalia e sindrome de Guillain Barré?. Até o momento, nio foram
descobertos antivirais para tratar a infeccdo. A glicoproteina de envelope (E) é
responsavel pela entrada do virus na célula e representa um dos principais sitios de ligacao
a anticorpos, sendo um alvo promissor para pesquisa e desenvolvimento de farmacos®.
Esta proteina € composta por trés dominios: dominio g-barrel-shaped (DI), dominio
finger-like (DII), responsavel pela dimerizacdo e dominio immunoglobulin-like (DII1),
responsavel pela ligacdo a anticorpos®. Neste estudo, realizamos uma triagem virtual da
quimioteca ChemBridge, que contém aproximadamente 1 milh&o de compostos, contra a
proteina E de ZIKV. Inicialmente, realizou-se a predicao dos sitios de ligacdo, pois esses
ndo sdo descritos na literatura. Foram utilizados os servidores FTsite (https:/ftsite.bu.edu/)
e PockDrug (http://pockdrug.rpbs.univ-paris-diderot.fr/cgi-bin/index.py?page=Druggability)
para predizer os sitios mais provaveis de ligacdo a farmacos. Foram identificados dois
sitios: um entre os dominios DI-DIII e outro na interface de dimerizacdo. A triagem
virtual baseada em docking no sitio DI-DIII priorizou 1.361 compostos, que apresentaram
energia de afinidade de ligagdo < -7.0 kcal/mol. Posteriormente, um modelo de
aprendizado de maquina (AM) fenotipico para predicdo de compostos ativos foi utilizado
como filtro, que priorizou 43 compostos como potencialmente ativos contra ZIKV. Foram
utilizados também modelos AM bayesianos de Zika, filtros de PAINS, permeabilidade a
barreira hematoencefalica e inspecdo visual das poses de docking, priorizando um total
de sete hits virtuais para aquisicdo e avaliagdo experimental. Ensaios biofisicos e
enzimaticos foram realizados e dois compostos inibiram atividade da proteina E de ZIKV
com poténcia em escala nanomolar. Futuramente, ensaios em células infectadas com
ZIKV serdo realizados para avaliar a atividade antiviral desses compostos.
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A malaria ¢ uma doenca que atingiu 228 milhdes de pessoas no mundo em 2018, sendo
imprescindivel a busca por novos antimalaricos com novos mecanismos de agao,
objetivando tanto a inibicdo do parasita no hospedeiro como também o bloqueio da
transmissdo pelo vetor?. Nesse trabalho, foram construidos modelos computacionais
baseados na forma e volume moleculares (do inglés, shape-based) de inibidores da
proteina aurora cinase 2 de Plasmodium falciparum (PfARK2) e modelos de aprendizado
de maquina para a predicdo de compostos inibidores da fertilizacdo. Os modelos shape
based foram gerados a partir de dados da patente (US 2019 /0077768 A1) com inibidores
de PTARK?2 de P. falciparum. O melhor modelo apresentou boas métricas de validacdo
(AUC de 87%, EF de 6,71, CCR de 72% e BEDROC de 51%) para os primeiros 10% da
lista ordenada de compostos de validacdo. Os modelos de aprendizado de maquina foram
gerados com dados experimentais de high throughput screening (HTS) de compostos
inibidores e ndo inibidores da formacédo do oocineto (fertilizacdo) em P. berghei, sendo
compilados e curados conforme boas praticas de QSAR®** Os modelos gerados
apresentaram boas métricas de validacdo, sendo que o melhor modelo obtido foi com o
descritor Torsion e apresentou acurécia de 90%, taxa de classificacdo correta de 82%,
especificidade de 84% e cobertura de 87%. Finalmente, foi realizada uma triagem virtual
do banco de dados de compostos comerciais com propriedades drug-like (Enamine),
sendo utilizados quatro filtros na triagem: um filtro com o modelos shape based de
compostos testados contra a proteina PFARK2, o segundo filtro modelos de QSAR-
aprendizado de maéaquina in house para atividade contra as cepas de Plasmodium
falciparum i) 3D7 (sensivel) e ii) W2 (resistente), construidos anteriormente no
laboratério®, e, o terceiro filtro com o modelo de fertilizagdo. Apos a triagem, foram
obtidos 30 hits virtuais com potencial atividade antimaldrica e de bloqueio da
transmissdo, que serdo submetidos a validagdo experimental.
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Os indazois sdo compostos heterociclicos nitrogenados, que pertencem a classe dos azdis
e sdo anéis de cinco membros condensados com um benzeno, 0 que permite a
funcionalizacdo em diferentes posicOes. Estes compostos, por sua vez possuem grande
importancia e utilidade principalmente por suas atividades farmacologicas. O método
sintético comumente utilizado para a preparacdo de indazois consiste na reacdo de 2-
halobenzaldeidos e 2-haloacetofenonas com hidrazinas, buscando formar hidrazonas in
situ ou isoladas, as quais podem ser ciclizadas cataliticamente, por meio de uma N-
arilacdo intramolecular. No entanto, os trabalhos j& desenvolvidos ndo trazem detalhes do
efeito de diferentes catalisadores de cobre, ligantes, bases e solventes. Assim, o objetivo
do presente estudo é sintetizar 1H-indazois inéditos através da N-arilacdo intramolecular
catalisada por cobre de hidrazonas tiazolil substituidas nunca exploradas nessa reacao,
derivadas de 2-clorobenzaldeidos. Para a sintese da série de hidrazonas tiazolil
substituidas, empregou-se um método descrito na literatura! para promover a reagdo entre
tiossemicarbazida, 2-bromoacetofenona e os benzaldeidos substituidos, fornecendo as
hidrazonas desejadas com 83-97% de rendimento. Embasado nos procedimentos
descritos na literatura® foi proposta uma condicdo de reacéo inicial, a partir da qual foram
avaliados os parametros de solvente, base, ligante e tempo. Apos a realizacao de algumas
reacfes com diferenca combinacBes destes, foi possivel constatar que a condi¢do que
gerou melhor rendimento e formacdo de novos indazdis, foi utilizando de Cul (20
mol%), 1,10-fenantrolina (22 mol%) e KOH (200 mol%) em DMF por 24 horas, em
atmosfera inerte (Esquema 1).

H Cul (20 mol%) N R \ Rend. (%)
S S 1,10-fenantrolina (22 mol%) R N H 7
T / > ) F 12
N KOH (200 mol%) 7S
R Cl N cl |23
Ph DMF (0,2 M) =
Ph

Esquema 1
A confirmacdo estrutural dos produtos da série se deu através da andlise dos espectros de
massas de alta resolucdo e da ressonancia magnética nuclear de *H e *C. A condigdo
determinada forneceu rendimentos relativamente baixos, embora os produtos sejam
inéditos. O escopo da reacdo sera avaliado para outros substituintes em diferentes
posi¢des e a condicdo sera otimizada com o objetivo de melhorar os rendimentos.
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Espectros de massas em FT-ICR MS n&o mostram apenas 0s picos de massas das
frequéncias ciclotrénica fundamentais n + (detecgdo dipolar 1®) ou 2n + (detecgdo dipolar
2m). No caso de um movimento ciclotronico, perfeitamente centrado na cela, picos de
elevadas frequéncias harmonicas, oriundos das frequéncias fundamentais, sempre
aparecem como resultado do processamento da transformada de Fourier (FFT). Em
experimentos reais, 0s ions ndo executam um movimento perfeitamente ciclotrénico na
cela de ICR. Usualmente, eles rotacionam em Orbitas que sdo uma superposi¢do do
movimento ciclotronico com frequéncia n + (detec¢do dipolar 1®) ou 2n + (deteccdo
dipolar 2®) e do movimento magnetronico com frequéncia n -, 2n ., respectivamente. O
movimento magnetrénico usualmente surge devido a uma injecdo de ions fora do eixo na
cela de ICR. Ele também pode ser gerado ou aumentado durante o evento de excitacdo
por um campo dipolar RF ndo homogéneo. O centro do movimento magnetrdnico
também pode ser deslocado do centro geométrico da cela de ICR. Isto ocorre quando o
centro do campo elétrico aprisionador n&o é igual ao centro geométrico da cela de ICR.12

Com o objetivo de otimizar a performance da cela do FT-ICR, particularmente a
cela ICR dinamicamente harmonizada (ParaCell), o0 movimento magnetrénico deve ser
minimizado e centrado. Desse modo, para alcangar espectros com 6tima performance de
resolucdo e exatiddo de massas, um procedimento denominado Shimming deve ser
executado. Nesse procedimento, parametros instrumentais sao ajustados para reduzir ou
eliminar completamente 0 movimento magnetrénico, além de centralizar os ions no eixo
geométrico da cela de ICR, em caso de distor¢des no potencial elétrico aprisionador.?

Alterando-se varios parametros da cela de ICR, desenvolveu-se um método para
a deteccdo dipolar (1w) e um método para deteccdo quadrupolar (2w). Para 0 modo de
detec¢do 1w, tem-se apenas dois pratos de deteccdo, e o transiente dos ions na cela de
ICR apresentou-se uma duracdo de seis segundos. Por outro lado, para 0 modo de
detec¢do 2m, com quatro pratos de deteccdo, o transiente dos ions na cela de ICR
apresentou-se com uma duracdo de cerca de trés segundos. Em ambos os modos de
aquisicéo, para o ion de m/z 400,00 obteve-se um poder de resolucéo de 800.000,00. No
entanto, a diferenca consiste que para 0 modo l®, o tempo de aquisicdo foi de
aproximadamente 15 min, enquanto que para o0 2w, 0 tempo de aquisi¢do foi de 6 min, ou
seja, um pouco menos que a metade do tempo de aquisi¢do do modo 1w, alcangando um
novo patamar, horizonte, em espectrometria de massas. Cabe salientar que com futuros
ajustes, 0 método desenvolvido poderéa levar a aquisicdo de espectros com varios milhares
de poder de resolugdo em minutos, experimentos que outrora demandavam horas.
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Largamente utilizadas como precursores de reagdes organicas, as tioureias tem
varios empregos em sinteses de compostos organicos com potencial bioldgico. Na
sintese apresentada neste estudo, a tioureia 1 foi empregada como reagente principal
para a producdo de guanidinas, sem o emprego de agentes tiofilicos, tais como
mercurio, bismuto, cobre, com o intuito de diminuir a toxicidade do processo reacional.

O esquema abaixo representa de modo simplificado a reacdo de guanilacdo da
tioureia nas reaces testadas.

Esquema 1 - Reagdes de Guanilagdo da Tioureia 1 sob diferentes condigdes
DMF, Refluxo. 20h 0\
DMEF, t.a. Q/
o 3 H,0, Refluxo.20h o0 HN
NJ(I}N‘@*O/ p-Anisidina 2 H,0, t. a. )\ /
H H EtGN 1 Fundida, H,0 NTC HOO

1 Fundida
MW, 150 °C. 10 min

=
o

As reacdes foram acompanhadas por CCD (hexano/acetato de etila 20%) e
submetidas a espectroscopia de RMN (*H e *C) para caracterizagio do produto 3.
Dentre as metodologias testadas, as reacOes feitas a temperatura ambiente, ndo
apresentaram formacdo de produto. As reacdes feitas em refluxo e com a tioureia
fundida apresentaram formacdo do produto 3, bem como as reacGes feitas em micro-
ondas. A confirmacdo estrutural de 3 ocorreu a partir da analise espectroscépica por
RMN H e 13C, com énfase para 0 RMN de **C que mostra o pico referente ao carbono
C2 em 156.78 ppm, além da auséncia do pico referente ao carbono C1 em 179.8 ppm.
Entretanto, as reacdes realizadas em micro-ondas apresentaram um tempo curto, de 10
minutos, enquanto as reacgdes realizadas em refluxo, apresentaram um tempo de reacao
de aproximadamente 20 horas, que se mostrou mais viavel o uso do micro-ondas para
este processo sintético.
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A Pterodon pubescens Benth. (Fabaceae) é conhecida popularmente como
sucupira-branca, uma planta do cerrado usada como planta medicinal, destacando o seu
uso para tratamentos antirreumaticos, analgésicos e anti-inflamatériost. Ha alguns relatos
do estudo quimico das folhas e cascas do caule, porém ainda ndo existe nenhum estudo
quimico das flores®. Neste contexto, este trabalho teve como objetivo realizar a
prospec¢do quimica das flores de Pterodon pubescens.

As flores de P. pubescens foram coletadas no cerrado de Cataldo-GO em agosto
de 2016 e sua exsicata estd armazenada no herbario da UnB, Herbario da Universidade
de Brasilia (UB) (UB 217074). As flores frescas foram submetidas a maceragdes
utilizando alcool etilico. Apds a concentracdo em rotaevaporador a 40°C o extrato
etandlico obtido foi 41,6 g e submetido a particdo liquido-liqguido com hexano (15,4 g),
acetato de etila (16,4 g) e por fim obtido a particdo hidroalcoodlica (9,8g). A analise do
extrato etanolico foi realizada utilizando a técnica analitica hifenada de Cromatografia
Liquida de Ultra-eficiéncia e espectrometria de massas de alta resolucdo de CLUE-ESI-
QqTOF-EM/EM e a fracdo hexanica foi analisada pela técnica de cromatografia gasosa
acoplada a espectrometria de massas, CG-EM.

Foi possivel identificar por CLUE-ESI-QqTOF-EM/EM quatro compostos
presentes no extrato etandlico de acordo com 0s espectros de massas obtidos para cada
composto. Os compostos obtidos foram: rutina, quercetina-O-rhamnopiranosideo,
catequina ou epicatequina, quercetina. Através da CG-EM foi identificado onze
compostos que fazem parte da classe dos terpenoides que de acordo com a literatura®
estdo presentes em outras partes da planta como por exemplo, nas folhas, casca do caule,
fruto. Os compostos identificados foram: B-copaeno, (z)-jasmone, B-cariofileno, o-
humuleno, aromandendreno, muuroleno, y-cadineno, -cadineno, 6xido de cariofileno, a-
cadinol e B-guaieno.

Os resultados obtidos contribuem com o conhecimento quimico do género
Pterodon e com a espécie P. pubescens estudada tendo em vista que as flores ndo haviam
sido investigadas anteriormente. Dentro das perspectivas futuras as fragdes obtidas da
particdo liquido-liquido estdo sendo investigadas atraves de fracionamento por técnicas
cromatograficas e isolamento dos compostos para futuras investigacdes bioldgicas.
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Os compostos heterociclicos nitrogenados possuem grande importancia e utilidade
principalmente por suas atividades farmacologicas. Os indazdis pertencem & classe dos
azodis e sdo anéis de cinco membros condensados com um benzeno, 0 que permite a
funcionalizacdo em diferentes posi¢cdes. O método sintético comumente utilizado para a
preparacdo de indazdis consiste na reacdo de 2-halobenzaldeidos e 2-haloacetofenonas
com hidrazinas, buscando formar hidrazonas in situ ou isoladas, as quais podem ser
ciclizadas cataliticamente, por meio de uma N-arilacdo intramolecular. No entanto, os
trabalhos j& desenvolvidos ndo trazem detalhes do efeito de diferentes catalisadores de
cobre, ligantes, bases e solventes. Assim, o objetivo do presente estudo é sintetizar 1H-
indazois pela N-arilacdo intramolecular de hidrazonas isoladas derivadas de 2-
halobenzaldeidos catalisada por cobre. Para a sintese da série de hidrazonas fenil
substituidas, empregou-se um método descrito na literatura® para promover a reacio
entre a fenilhidrazina e os benzaldeidos substituidos na presenca de &cido acético (20
mol%), acetato de sédio (20 mol%) e metanol, resultando no produto desejado com
83% a 96%. Embasado pelos resultados e procedimentos descritos na literatura®® foi
proposta uma condicdo de reacdo inicial, a partir da qual os parametros solvente, base,
ligante e tempo foram avaliados. Apds a otimizacdo da condicdo, o melhor rendimento
do indazol foi obtido quando utilizado Cul (20 mol%), 1,10-fenantrolina (22 mol%) e
KOH (200 mol%) em DMF por 24 horas, em atmosfera inerte (Esquema 1). Esta
condigdo foi empregada para a obtengdo de uma série de indazo6is com diferentes
substituintes em rendimentos que variaram de 4% a 60%.

H Cul (20 mol%) /CE\\N R Rend. (%)
\N’N 1,10-fenantrolina (22 mol%) R N

/Cf\ \© KOH (200 mol%) i\\\/ Me | 4

R Cl F 8

DMF (0,2 M)

Esquema 1
A confirmacdo estrutural dos produtos foi realizada por espectrometria de massas de
alta resolucdo e ressonancia magnética nuclear de 'H e **C. Em suma, a melhor
condicdo determinada utilizou material de partida (2-clorobenzaldeidos substituidos) e
base mais baratos e proporcionou rendimentos comparaveis aos da literatura, quando
hidrazonas mais reativas, derivadas do 2-bromobenzaldeido, foram ciclizadas.
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Atualmente para se obter uma melhor eficiéncia e melhor aproveitamento de
determinado ativo utiliza-se a técnica de nanoencapsulamento. Sendo uma das maneiras
de controlar a liberagcdo de certas substéncias, podendo ser na forma de microesferas,
micelas poliméricas e nanoparticulas. Por sua vez, as nanoparticulas possuem vantagens
como, capacidade de incorporar substncias tanto hidrofébicas, quanto hidrofilicas,
capacidade de transporte e estabilidade alta, e ainda podem ser administradas por
diferentes vias. Com isso, objetivou-se realizar um fatorial 3X2, utilizando o método
superficie resposta, para avaliar a estabilidade das nanoparticulas de alginato.
Inicialmente foram adicionadas as solugfes de alginato (10 mg/mL) em diferentes
proporcdes variando de 1,2 a 3,6 mL e tween (50 mg/mL) variando de 2 a 6 mL e
completou com agua para volume final de 20 mL . A mistura obtida foi colocada sob
agitacdo magnética vigorosa, e por 30 minutos foram adicionados 4 mL da solucédo de
CaCl, gota a gota lentamente com auxilio de uma micropipeta. Passado os 30 minutos,
adicionou-se 4 mL da solucdo de CTAB repetindo o procedimento anterior. Ao final
foram obtidas nove amostras de nanoparticulas de alginato, e acompanhada a
estabilidade coloidal das mesmas através de leituras em espectrofotometro UV-vis a
comprimento de onda de 650nm durante 40 dias, e novamente ap0s trés meses. Durante
os 40 dias foi observado que trés amostras se desestabilizaram primeiro, as quais
continham menor quantidade de tween e alginato e maior quantidade de CTAB. J& ap6s
trés meses pode se observar tanto visualmente, quanto por meio das absorbancias que
apenas duas formulacBes continuavam estaveis, uma delas continha maior quantidade
de tween e alginato e a outra menor quantidade de alginato. Com este teste pode-se
concluir que para as formulagBes continuarem estaveis por um periodo maior, seria
necessario fixar a quantidade de alginato no valor maximo (3,6mL - 10mg/mL), e
utilizar maiores volumes de tween, o qual auxilia na estabilidade das nanoparticulas.
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Esteres e amidas constituem-se importantes intermediarios para o desenvolvimento de
novos flavorizantes, cosméticos, farmacos, entre outros. O objetivo deste trabalho foi
sintetizar e caracterizar trés substancias heteroaromaticas nitrogenadas derivadas do
acido benzoico, sendo dois ésteres e uma amida, benzoato de 4-quinazolinila (P1),
benzoato de 4-imidazolfenila (P2) e N-4-imidazolfenilbenzamida (P3) e avaliar o
potencial antioxidante qualitativo das mesmas. O método de Schotten-Baumann! foi o
empregado para as preparacdes, em que 0,012 mols dos reagentes de partida foram
inicialmente dissolvidos em 100 mL de NaOH 10% e mantidos sob agitacdo por 15
minutos até completa solubilizagdo. Em seguida foram adicionados 0,06 mols de cloreto
de benzoila. As sinteses foram mantidas em agitacdo constante por 1 hora, sob
temperatura ambiente e ao final o pH das reacGes foi ajustado até cerca de 6,0 com a
adicdo de HCI concentrado, para a completa formacdo dos cristais, que foram entdo
filtrados, lavados com agua destilada e secos em estufa a 50°C. Na caracterizacdo por
ponto de fusdo obteve-se: P1 = 150°C, P, = acima de 340°C e P3 = 153°C. Os
rendimentos reacionais dos cristais foram: P1 = 14,2% (cristais brancos), P> = 11,0%
(cristais marrom) e Ps = 89,0% (cristais bege). Os espectros de infravermelho das trés
substancias revelaram os principais estiramentos esperados (N-H, C=0, C=N, C=C
aromatico e C-O). Foi utilizada uma solugdo metandlica de 0,4 mmol.L? do radical
difenilpicrilhidrazila (DPPH), borrifado em placas de CCD para a analise do potencial
antioxidante qualitativo das substancias sintetizadas e apenas Pz revelou atividade
antioxidante, comparado com o padrdo rutina. Os rendimentos baixos obtidos para os
ésteres P1 e P2 podem estar relacionados a dificuldades de precipitacdo no ajuste de pH.
A metodologia empregada se encontra mais alinhado a alguns dos principios da
Quimica Verde?, uma vez que o emprego de temperatura ambiente, meio aquoso e a no
necessidade de solventes de extracdo toxicos para 0s produtos garantiram um processo
sintético mais amigavel ao meio ambiente.
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Os compostos hibridos combinam diferentes farmacoforos em uma mesma estrutura, o
que os tornam moléculas importantes para o planejamento de drogas sintéticas. As
cumarinas, as imidazo-[1,2-a]-piridinas e os benzimidazdis sdo classes distintas de
compostos biologicamente ativos utilizadas na sintese de hibridos.}® Derivados de
cumarina apresentam atividade antioxidante, antimicrobiana e outras. A estrutura da
imidazo[1,2-a]piridina estd presente em diversos medicamentos ansioliticos ou
hipndticos; ja para o nucleo do benzimidazol sdo reportadas atividades anti-inflamatorias,
antivirais, entre outras.?® Visando a incorporacio destes, o presente trabalho propde a
sintese de dois hibridos: 3-(1H-benzimidazol-2-il)cromeno-2-ona A e 3-(imidazo[1,2-
a]piridin-2-il)-2H-cromeno-2-ona B, com avalia¢do do potencial antioxidante (Esquema
1) através do método de sequestro do radical livre 2,2-difenil-1-picril-hidrazil (DPPH).

Esquema 1. Sintese dos hibridos benzimidazol-cumarina e imidazo[1,2-a]piridina-cumarina e
determinacdo quantitativa da at|V|dade antioxidante pelo metodo de captura de radical livre DPPH
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Foi obtido 60% de rendimento dos derivados A e B por meio de uma catalise com liquido
ibnico (obedecendo aos principios da quimica verde por ser atdxico e recuperavel ao final
da sintese), superior se comparado a 4cidos e bases de Lewis e Brgnsted-Lowry. O % de
reducdo de DPPH nas concentracgdes de 6.25, 12.5, 25, 50, 100, 200 e 400 uM/mL (89%
para o derivado imidazo e 79% para o derivado benzimidazol) ficaram préxima ao padréo
quercetina (95%). A mudanca na posicdo do nitrogénio resulta em duas classes de
compostos com potencial antioxidante, tornando-os interessantes candidatos a farmacos.
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O uso de antioxidantes é muito importante na sociedade contemporanea em que vivemos,
seja no ambito alimenticio, cosmético ou combustivel. Nos ultimos anos, o biodiesel vem
sendo adicionado ao diesel de petréleo, contudo, as insaturacdes nos ésteres deixam sua
estabilidade oxidativa baixa comparada aos hidrocarbonetos minerais®. Dessa forma, é
necessario o emprego de antioxidantes e esse trabalho propde um método rapido e simples
para a alquilacdo de moléculas aromaéticas que agem como antioxidantes quando
adicionadas ao biodiesel. A sintese foi realizada utilizando as moléculas aromaticas
hidroquinona, catecol e tolueno. O alcool terc-butilico foi usado como agente alquilante.
Os reagentes foram utilizados na proporgdo 1:3,5:4 (aromatico: terc-butanol: H2SO4). Em
um béquer com agitacdo magnética, o aromatico e o acido foram adicionados primeiro,
seguido da adigdo gota-a-gota do terc-butanol. Ap6s a adicdo de alcool, a mistura foi
purificada com agua (5x) e os produtos foram denominados 2-HQTB, CTB e TTB
(derivados de hidroguinona, catecol e tolueno, respectivamente). A caracterizacéo foi
feita por meio de FTIR-ATR 32 varreduras na faixa de 4000 a 650 cm™, RMN 3C
realizada em espectrometro Bruker 500 - MHz, e estabilidade oxidativa Rancimat (EN
14112). As diluicbes dos produtos sintetizados no biodiesel foram feitas nas proporcoes
de 250, 500, 1000, 2000 e 5000 ppm, contudo, apenas os produtos 2-HQTB e CTB
apresentaram boa atividade antioxidante no biodiesel (Figura 1) o qual apresenta
estabilidade de 8 horas 2. Portanto, pode-se concluir que a rota sintética proposta é efetiva
para a producdo de antioxidantes aromaticos, porém, apenas 0s compostos 2-HQTB e
CTB se mostraram eficientes na capacidade antioxidante, sendo que apenas 0 2-HQTB é

eficaz segundo as novas normas 2, que preveem estabilidade minima de 12 horas.
80
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Figura 1: Estabilidade Oxidativa dos compostos sintetizados em biodiesel.
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A utilizacdo de ligantes pirazélicos em reacdes de acoplamento cruzado vem sendo
bastante explorada na literatura, e faz parte da tendéncia de desenvolvimento de sistemas
cataliticos a base de ligantes nitrogenados como alternativa aos ligantes do tipo fosfina
tradicionalmente utilizados.! Neste contexto, ligantes bases de Schiff derivadas do pirazol
foram apenas brevemente investigados na literatura, apesar de apresentaram-se como
estruturas-modelo interessantes, uma vez que a fungdo imina permite a variagdo modular
de caracteristicas eletronicas e estéricas ao redor do centro metélico de maneira bastante
direta.>® Assim, o presente trabalho tem como objetivo a sintese e caracterizagio de um
complexo de paladio (Il) inédito a partir do ligante pirazol-imina L1 (Figura 1), para
futura avaliacdo de atividade catalitica em reacdes de acoplamento cruzado.

C1 (laranja)

Cl HO
" NH,.HCl T Pd(MeCN),Cl,
CH20|2 t.a.

lNEt&MeCN O
Oy _son O e
N
O, + (N Naor, S (1,05 equiv,) O
H

MeCN, A K/NH EtOH,A

: J
A (61%) L1 (58%)

Figura 1. Sintese do ligante pirazol-imina L1 e preparacdo do respectivo complexo de Pd(Il) (C1).

(2 equiv.)

O ligante L1 foi preparado de acordo com a rota descrita na Figura 1, sendo obtido com
35% de rendimento global em duas etapas a partir de reagentes comerciais. A reacao de
complexacdo foi realizada em diclorometano, a temperatura ambiente, por 24 horas,
utilizando Pd(MeCN).Cl> como fonte de paladio. O sélido laranja obtido foi caracterizado
por IV, MEV-EDS e TG-DSC e o conjunto de analises sugere a formagdo de um
complexo do tipo PdALCI, no qual a pirazol-imina atua como um ligante monoanionico
tridentado. No momento, tentativas de obtencdo de um monocristal apropriado para
confirmacgéo da estrutura de C1 via difracdo de raios X encontram-se em andamento.
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Semicondutores organicos apresentam uma grande versatilidade de aplicagdes como em
células fotovoltaicas (OPVs) e diodos organicos emissores de luz (OLED).O OPVs
operam da seguinte forma: quando um elétron absorve energia este é excitado assim
passando do orbital HOMO para o LUMO do aceitador (r—=") deixando uma lacuna no
orbital HOMO, para que isso ocorra 0 aceitador deve possuir uma menor fungdo de
trabalho jA o material que ira trabalhar com as lacunas deve apresentar uma maior
funcéo de trabalho ™. Nos OLED o polimero condutor é depositado entre os eletrodos
diminuindo a lacuna na interface do anodo, os elétrons sdo injetados no catodo este
processo depende da funcdo de trabalho do catodo e o LUMO, a interacdo entre o
elétron e a lacuna ha a emissédo de um foton. OLEDs apresentam vantagens sob o LED
como maior flexibilidade, leveza, a possibilidade de produzir telas mais finas e o
requerendo menor energia. Com 0 avanco desta tecnologia é possivel realizar a acao
reversa converter luz em energia (OPVs). O emprego de polimeros como o polifluoreno,
onde fluoreno é unidade basica, deve-se a localizacdo de seu baixo HOMO, propicio
para gerar uma tensdo de circuito aberto elevado em células fotovoltaicas. J& os
tiofenos atuam como doador de elétrons e o atomo de enxofre induz uma maior
planaridade da cadeia polimérica devido ao acumulo de carga sobre este atomo. A
planaridade da cadeia favorece o aumento da cristalinidade dos filmes formados e
consequentemente uma maior eficiéncia do transporte elétrico. Desta forma neste
trabalho esta sendo estudado a sintese do poli(9,9-dihexilfluoreno)-co-tiofeno que foi
preparado através da rota de Suzuki-Miyaura sob atmosfera inerte utilizando o
tetrakis(trifenilfosfina)paladio(0) como catalisador. O polimero formado foi purificado
por extracdo em Soxhlet e caracterizado por espectroscopia de absor¢do no
infravermelho FT-IR e no UV-Vis. Em seguida, foi estudado a dopagem do material
com o tetracianoguinodimetano (TCNQ). Os filmes foram preparados pela técnica de
casting. O espectro de FT-IR do polimero apresentou as bandas caracteristicas do
dihexilfluoreno, em aproximadamente 2900 cm™ proveniente de carbonos alifaticos sp®,
uma banda em torno de 670 cm™ proveniente do enxofre do mondmero tiofeno,
comprovando a formacao do polimero (65% de rendimento), ja no polimero dopado foi
observado uma banda em aproximadamente 2190 a banda proveniente do grupo C=N
do TCNQ. Foi realizado o teste de solubilidade do polimero, este apresentou alta
solubilidade em solventes de baixa polaridade, como os organoclorados (cloroférmio e
diclorometano). Desta forma, foi utilizado estes solventes para se preparar os filmes do
polimero e realizar o estudo da dopagem do material. Os espectros de UV-Vis dos
filmes mostraram uma banda de absor¢do em aproximadamente 430 nm proveniente da
transicdo n—n~ do anel do fluoreno. No entanto, quando o polimero foi dopado com 1%
(m/m) de TCNQ houve um deslocamento hipsocrdmico para 405 nm, devido
possivelmente a formagdo de um complexo de transferéncia de carga entre o polimero e
0 dopante.
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Tetrahidrobenzo[b]piranos, sdo heterociclos dispostos por um nucleo aromatico fundido
aum nucleo 4H-pirano. Esta classe desperta interesse em estudos devido a suas atividades
farmacoldgicas, incluindo antitumoral, analgésica e antiinflamatdrialll. Nesta vertente,
este trabalho objetivou-se determinar a atividade antibacteriana e antioxidante de
derivados tetrahidrobenzo[b]piranos obtidos via reagdo multicomponente (RMC)
catalisada por um Liquido lonico (LI). Desta forma, empregou-se aldeidos aromaticos 1,
malononitrila 2 e dimedona 3, em refluxo na presenca de Etanol e da enzima sintética
ionicamente marcada 5 , obtida conforme descrito na literatura® (Esquema 1).
Esquema 1. Sintese e avaliacdo bioldgica de derivados Tetrahidrobenzo[b]piranos.
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Os derivados obtidos foram recristalizados e caracterizados por meio de FT-1V, RMN
'H,3C e EM. Em seguida, os mesmos foram submetidos ao ensaio de microdiluicio em
caldo®, frente a Staphylococcus aureus (ATCC 29213), para a validagio da técnica foi
usado o antibiético Cloranfenicol 7, o potencial antioxidante dos derivados foram
investigadas frente a técnica espectrométrica do radical 2,2- difenil-1-picril-hidrazil
(DPPH)™!. Neste contexto, os derivados possuiram uma concentragio minima inibitoria
(CMI) variando 62,5-1000 pg/mL e atividade sequestradora de radical entre 89-92%,
comparado com o padrdo Quercetina 6 com 95% de inibi¢do. Dado o exposto, se conclui
gue 0s compostos sao sensiveis as cepas estudadas e possuem uma atividade antioxidante
relevante, uma vez que apresentam bons indices de inibicdo do radical DPPH.
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Previous studies have demonstrated various important pharmacological
applications of thiossemicarbazones, such as antiviral!, antiprotozoal?, antitumoral®,
antibacterial®. In this way, for the purpose to synthesis the camphene-thiosemicarbazones
derived, Souza et al., have synthesized several camphene-thiosemicarbazones which they
can be applied to Tuberculosis treatment.® In our research group, limonene-
thiosemicarbazide derivatives were synthetized using tryptophan obtained yellow solid
with yields of 43% (Scheme 1a). In this approach, the objective of this study is the
synthesis of camphene-thiosemicarbazones derivatives using the tryptophan chloride as
described in scheme 1b. The products 2 and 3 were obtained with yields of 80%. The
compounds 1, 2 and 3 were characterized by infrared spectroscopy and *H NMR. The
compound 4 (Scheme 1b), characterized by infrared spectroscopy, was obtained with
good yield.

o
1. SOCl, MeOH, A QjAH‘\O o) /
OH =
I 2, Et3 N
HN I'n ] cl
NH

la 1b

Scheme 1: Synthetic routes for limonene-thiosemicarbazide (a) and camphene-thiosemicarbazones (b).

In this way, other amino acids (such valine, histidine, tyrosine and methionine)
will be used to synthetize camphene and limonene-thiosemicarbazide (Scheme 1a). After
optimization of synthetic route 1b, others chlorinated amino acids will be used, as well
the other terpenes. Furthermore, the biological applications of these compounds will be
explored.
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O fungo micorrizico orquiddide Waitea circinata, isolado da orquidea
Epidendrum nocturnum, espécie nativa do cerrado, possui atividade inibitdria de fungos
fitopatogénicos como o Magnaporthe oryzae, causador da brusone no arroz.
(CARVALHO et al., 2015). Ainda ndo hé relatos na literatura acerca de seus
metabdlitos secunddrios, o que caracteriza a importancia da identificacdo de seus
metabolitos, bem como a sua correlagao com a atividade biologica.

A elucidagdo estrutural de moléculas ¢ laboriosa, de modo que a utilizacao de
técnicas acopladas como a cromatografia liquida de alta eficiéncia acoplada a
espectrometria de massas (CLUE/EM) tém sido utilizadas para a visualizagdo
preliminar do perfil quimico de extratos. A desreplicacdo consiste na utilizagdo de
informacgdes de estruturas quimicas ja conhecidas para a sua identificagdo sem que seja
necessario repetir isolamentos. (WANG et al., 2016). Neste sentido, o presente trabalho
teve como objetivo a utilizacdo dos dados obtidos dos experimentos de CLUE/EM para
a desreplicacao do extrato da massa micelial de Waitea circinata utilizando a plataforma
Global Nature Products Social (GNPS).

O extrato da massa micelial foi obtido pela raspagem dos micélios do fungo
cultivado em meio de cultura BDA (batata-dextrose-agar)e extragdo a frio com acetato
de etila. O extrato foi particionado utilizando-se funil de Buchner com placa porosa e
silica gel 60 (70-230 mesh), originando as fracdes cloroférmio, acetato de etila e
metanol. As fragdes acetato de etila e metanol foram submetidas ao experimento data
dependent de CLUE/EM no modo positivo de ionizagdo, fornecendo o espectro de
EM/EM para os 5 ions precursores de maior intensidade.

Os dados de massa foram carregados a plataforma do GNPS, responsavel pela
desreplicagdo, seguindo o protocolo padrdo para equipamentos de alta resolucdo.
(WANG et al., 2016). Uma analise preliminar sugere a presen¢a de dcidos graxos e
aminoacidos de cadeia longa. A analise das redes moleculares e dos espectros de
fragmentacdo de massas serdo realizadas com a possivel notacdo dos metabdlitos
produzidos no micélio.
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Schinus terebinthifolius Raddi. é uma planta nativa da América do Sul, popularmente
conhecida como pimenta-rosa, aroeira-vermelha!, seus frutos sdo ricos em o6leo
essencial, podendo ser cinco vezes superior ao encontrado nas folhas®. Fatores bi6ticos a
abidticos podem interferir na composicdo quimica das plantas®. O objetivo deste
trabalho foi verificar a composicdo quimica do Oleo essencial dos frutos S.
terebinthifloius (OEST) coletados nos estados de Mato Grosso do Sul (MS), Parana
(PR) e S&o Paulo (SP). As amostras de OEST extraidas por hidrodestilac&o por arraste a
vapor a partir de frutos coletados dos trés estados (MS, PR e SP) no més de junho/2019
foram quantificadas por CG/EM e a determinacdo da composi¢do quimica foi realizada
pela comparacdo dos indices de retencdo das amostras e 0s espectros de massa, pela
literatura padronizada®. A analise de CG/EM identificou 47 compostos em OEST-MS,
33 compostos em OEST-SP e 25 compostos em OEST-PR. A tabela 1 descreve 0s
compostos majoritarios identificados. A realizacdo desse estudo evidenciou que 0s
fatores bioticos a abidticos interferem na composicdo quimica do 6leo essencial dos
frutos de S. terebinthifolius.

Tabela 1: Composicdo quimica das amostras de OEST

Compostos IC IR* (%) OEST-MS | (%) OEST-SP (%) OEST-PR
o-pineno 932 932 14,91 9,93 11,43
a-fencheno 945 945 0,09 0,16 4,32
Sabineno 976 969 0,54 0,62 9,01
B-pineno 979 979 3,5 28,15 8,63
a-felandreno 1002 1002 5,85 19,26 -
Careno-3-3 1008 1008 31,05 - -
Limoneno 1023 1024 55 13,09 14,01
o-Copaeno 1374 1374 - 0,12 9,03
Germacreno D 1485 1484 - - 6,86
a-eudesmol 1647 1652 4,33 2,35 -
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