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DESENVOLVIMENTO DE UM PROGRAMA PARA TRATMENTO DE DAODS

ESPECTRAIS

Ana Marcia Rodrigues dos Santos (Universidade Regional do Cariri)
Diniz Maciel de Sena Junior (Universidade Regional do Cariri - URCA)

A investigacdo de produtos naturais com potencial atividade farmacéutica é uma tarefa
complicada devido ao grande numero de compostos existentes nas amostras (de extratos ou
6leos), e a propria estrutura molecular dos mesmos. Com a finalidade de investigar a estrutura
de entidades tdo pequenas como as moléculas, devemos utilizar ferramentas de tamanho
adequado, e a radiacdo eletromagnética € uma delas. Sua interacdo com as substancias resulta
em uma variedade de fendmenos, dentre os quais as vibragdes das ligagdes moleculares, qua
podem ser ativadas pela radiacdo na regido do infravermelho. Conforme aumenta a
complexidade de uma estrutura molecular, mais dificil torna-se a interpretacdo de sseu espectro
no infravermelho. Para failitar sua analise, calculos tedricos podem ser utilizados para simular o
espectro de uma substancia com boa precisdo. A fim de se obter uma melhor correlagéo entre os
espectros calculados e aqueles obtidos experimentalmente, faz-se necessario corrigir 0s
primeiros atraves da aplicacdo de um fator de escala apropriado, que pode variar em funcéo do
sistema estudado e/ou do método de calculo empregado. Este fator pode ser calculado a partir
dos dados tedricos e experimentais, através de um ajuste de minimos quadrados, a fim de
minimizar a diferenga entre eles, como descrto na literatura por Scott e Radom. Seguindo sua
metodologia, a obtencdo de fatores de escala par auma variedade de espectros tem sido feita no
Laboratério de Bioinformatica Avancada utilizando planilhas eletrénicas, o que demanda
intervencdo intervencdo do usuario e um tempo consideravel de execucdo, sem mencionar a
susceptibilidade a erros de operagdo. Com o proposito de tratar os dados espectrais de maneira
rapida e confiavel, torna-se importante desenvolver um programa préprio para isso. A
linguagem de programagcdo ideal para este problema é o FORTRAN (FORmula TRANslation
System), inventada por John Backus, da IBM, na década de 50, com o objetivo de tratar dados
numeéricos de forma eficiente. Assim, o presente projeto tem como objetivo geral desenvolver
um programa de computador para calcular as correlagdes entre dados experimentais e tedricos
de espectros vibracionais (Raman e infravermelho), obtendo os respectivos fatores de escala e
facilitando a interpretacdo dos dados tratados. O programa deve ser capaz de realizar a leitura
dos dados tedricos e experimentais previamente arquivados, e o calculo automatico dos fatores
de escala para toda regido espectral, e para as regides de alta e de baixa frequéncia
separadamente, como também tem sido feito na literatura. Inicialmente ele serd testado com
dados ja trabalhados para verificar sua exatiddo, e sendo aprovado, passara a ser o principal
método para obtencédo dos fatores de escala no laboratério.

Palavras-chave: Espectros vibracionais, Fatores de escala, Infravermelho, Ramam,
FORTRAN.
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DISTRIBUICAO DE PAULING A PARTIR DO PERIODIC TABLE

Rafael Silva Santos (E. E. E. P. Otilia Correia Saraiva)

Talita Vanessa Filgueira Quesado (Escola Estadual de Educacéo Profissional Otilia
Correia Saraiva)

Cristian Goncalves Aradjo (Universidade Regional do Cariri — URCA)

Francisco Augusto Silva Nobre (Universidade Regional do Cariri — URCA)

Para um bom entendimento da tabela periddica, o educando primeiramente precisa saber
de alguns conhecimentos prévios. Para isso é necessario saber que a mesma € formada
por dezoito colunas, que também podem ser chamadas de grupos ou familias, que tem
sete periodos, que podem ser chamado também de linhas horizontais. Cada elemento é
representado por um simbolo, seu nome, valor da massa atdmica e nimero atémico,
sendo que todos os elementos sdo organizados na tabela de forma crescente de numero
atémico, no sentido da esquerda para a direita. A partir do nimero atémico, o educando,
através do diagrama de Pauling, podera saber em que grupo e qual o periodo que o
elemento esta situado na tabela, e se ele é de transicdo ou ndo. A partir disso podendo
haver dificuldades dos educandos ao fazer a distribuicdo de Pauling, pois a mesmas
requer muita atencdo para que ndo ocorra nenhum erro, o presente trabalho visa
apresentar uma ferramenta que o software Periodic Table oferece. O mesmo consiste de
uma Tabela Periddica interativa, e que conta com a ferramenta de visualizacdo da
distribuicdo de Pauling. Com isso, no caso, com tal visualizacdo, acreditamos que 0s
educandos possam suprir suas davidas e aprender de modo significativo.

Palavras-chave: Periodic Table, Distribuigdo de Pauling.
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EFEITOS DOS METODOS DE CALCULO DE CARGAS PARCIAIS NA

DOCAGEM MOLECULAR

Cicera Jacielly de Matos Cassiano (Universidade Regional do Cariri-URCA)
Francisco Gildivan Fernandes dos Santos (Universidade Regional do Cariri)
Diniz Maciel de Sena Junior (Universidade Regional do Cariri)

A biorregido do Cariri apresenta uma rica diversidade em sua flora e fauna, sendo a principal
fonte de pesquisa do Programa de Mestrado em Bioprospec¢do Molecular (MBM). Testes
microbioldgicos e farmacolégicos verificam a potencialidade de certas substancias quanto a sua
utilizagdo como medicamento. Uma acdo no sentido de minimizar o uso de animais nas
pesquisas envolve a realizacdo de simulagdes computacionais, selecionando um grupo menor de
substancias a serem testadas em efeitos antiinflamatérios ou gastroprotetores, por exemplo.
Quando se conhece a estrutura de uma proteina alvo pode-se utilizar a quimica computacional
para avaliar a energia de interacdo entre esta e um potencial ligante sob uma variedade de
posicdes possiveis, em um processo chamado de docagem molecular. Para o célculo das
interacOes, deve-se considerar as cargas parciais dos ligantes, e dentre os métodos principais de
calculo das mesmas temos: Gasteiger, Mulliken e Léwdin. Programas de calculos de estrutura
eletrbnica, como 0 G.A.M.E.S.S. (General Atomic and Molecular Structure System), utilizado
no Laboratério de Bioinformatica Avancada, exibem os resultados dos dois Ultimos. J& o
programa utilizado para realizar a docagem molecular, AutoDockTools, calcula as cargas
parciais dos ligantes pelo primeiro método. Para avaliar o potencial antiinflamatério das
substancias, uma docagem inicial, com os pardmetros padrbes, entre o ligante e a
ciclooxigenase-2 (COX2), cuja estrutura encontra-se disponivel no repositorio Protein Data
Bank, disponivel em www.pdb.org, sera realizada com moléculas de reconhecida afinidade com
a COX2, como o celecoxib, e outras ndo tdo seletivas, como aspirina e ibuprofeno, cujas
estruturas cristalinas encontram-se depositadas no supra citado banco de dados. Com o objetivo
principal de observar a qualidade dos célculos de docagem molecular quando diferentes
métodos de calculo de cargas parciais para o ligante sdo usados, utilizaremos uma metodologia
em que as moléculas terdo suas geometrias otimizadas no nivel de teoria MP2 com a base 6-
31G(d, p), e uma tabela com as coordenadas moleculares e as cargas parciais de Mulliken e
Lowdin serd elaborada. Estas cargas substituirdo as cargas de Gasteiger geradas pelo
AutoDockTools, para entdo ser realizada uma nova docagem, com o0s demais parametros
inalterados, a fim de se identificar as diferencas nas energias de interacdo e posi¢cdo de encaixe.
Espera-se com essa pesquisa promover 0 uso da quimica computacional para complementar e
dar suporte aos trabalhos experimentais de bioprospeccdo molecular, além de formar recursos
humanos em quimica computacional, enriquecendo a interdisciplinaridade das pesquisas na
universidade.

Palavras-chave: Cargas parciais, Gasteiger, Mulliken, Léwdin, Docagem molecular.
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INVESTIGACAO In Silico DO POTENCIAL ANTIINFLAMATORIO DO
METIL EUGENOL

Cicera Jacielly de Matos Cassiano (Universidade Regional do Cariri-URCA)
Diniz Maciel de Sena Junior (Universidade Regional do Cariri)

Com o desenvolvimento das ciéncias naturais, os produtos de origem vegetal, que sempre
tiveram grande importancia, dadas suas propriedades terapéuticas ou toxicas, tornaram-se
objetos de analise cientifica. A busca por agentes farmacologicamente ativos tem levado ao
avanco nas pesquisas. Vanillosmopsis arborea (Asteraceae) € uma arvoreta endémica da
biorregido do Araripe que mede cerca de 4 m e possui em seu caule um 6leo essencial com
elevado valor econdmico por causa do alto teor de um de seus constituintes quimicos, o a-
bisabolol, muito utilizado dermatologicamente pela sua atividade antimicrobiana e anti-
inflamatoria, além da baixa toxicidade. Dentre outros constituintes do seu 6leo essencial, foi
escolhido o metil eugenol como ligante para participar das simulacdes de docagem molecular,
tendo a ciclooxigenase-2 (COX2) como receptor. A ciclooxigenase-2 esta envolvida nos
processos inflamatérios, bem como a ciclooxigenase-1 (COX1), entretanto busca-se uma maior
seletividade com a primeira, a fim de minimizar os efeitos adversos dos antiinflamatérios ndo
seletivos, que ligam-se também a COX1 causando problemas gastrointestinais. As estruturas da
COX2 com antiinflamatorios conhecidos (especificamente: diclofenaco, celecoxib, naproxeno,
flurbiprofeno, e SC-558), além daquela com seu substrato natural, acido araquidénico, foram
obtidas no repositorio Protein Data Bank. Os arquivos foram tratados utilizando o programa
Chimera, a fim de salvar separadamente os dados da proteina e do respectivo ligante. Em
seguida, utilizando a suite de programas AutoDockTools, os parametros da docagem foram
preparados, com atencdo especial ao posicionamento do sitio ativo onde encontrava-se cada
ligante. Um célculo de docagem foi realizado com estes parametros utilizando o programa
Autodock4, e as energias de ligacdo para cada ligante foram anotadas em uma tabela. Entéo, os
calculos foram novamente repetidos com os mesmos parametros, a excecdo do ligante, onde
desta vez foi usada a estrutura do metil eugenol, ou seja, fazendo com que este ocupasse 0 sitio
ora ocupado pelos antiinflamatérios anteriores. As energias de ligacdo foram acrescentadas a
tabela para comparacdo. Percebeu-se que o metil eugenol apresentou energias de ligacdo bem
acima daquelas obtidas com os antiinflamatdrios reconhecidos. As maiores diferencas surgiram
guando comparado ao celecoxib e SC-558, enquanto as menores foram observadas em
comparagdo com o naproxeno e flurbiprofeno. Conclui-se deste estudo que, de acordo com as
simulacdes realizadas, o metil eugenol ndo apresenta potencial antiinflamatério significativo.

Palavras-chave: Oleo essencial, metil eugenol, docagem molecular, COX-2, anti-
inflamatario.
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O ESTUDO DA SOLUBILIDADE E SAIS COM A AJUDA DO PhET

Maria Luisa Farias Grangeiro (E. E. E. P. Otilia Correia Saraiva)

Débora Ayeska de oliveira santos(Escola Estadual de Educagdo Profissional Otilia
Correia Saraiva)

Andrevaldo Glaidson Pereira Tavares(Escola Estadual de Educacdo Profissional Otilia
Correia Saraiva)

Francisco Augusto Silva Nobre(Universidade Regional do Cariri — URCA )

Os educandos passam por uma desmotivacdo em sala de aula em relagéo ao estudo das
Ciéncias. Em grande parte dos casos essa desmotivacdo é pelo fato das ciéncias serem
apenas passada de forma verbal, do educador para o educando, e pelo fato de nem
sempre existir um Laboratério de Quimica, Fisica e Biologia com laboratorista
preparado ou ate mesmo nem ter laboratorio na escola. Para mudar a realidade da
desmotivacdo e o pensamento de que é muito dificil aprender Quimica, o presente
trabalho tem como objetivo fazer com que os alunos possam aprender os conteidos de
Quimica fazendo interdisciplinaridade com a Informatica. Com o auxilio do software
educacional PhET, mostraremos que as aulas de Quimica serdo mais participativas, e 0
uso do computador sera um incentivo a mais para a participacdo do educando na aula,
chegando-se ao aprendizado esperado. Com o auxilio da simulagdo “Sais e
Solubilidade”, que aborda principalmente a area relacionada a solu¢des quimicas, o
aluno poderé conhecer os sais, como sao dissolvidos na agua, sua solubilidade, os tipos
de sais e como estes se formam, além de poder ainda criar seus proprios sais e ver como
0 mesmo se comporta em uma solucdo. A partir do trabalho apresentado, concluimos
que a participacdo do educando nas aulas é de extrema importancia, e que existem
materiais alternativos que podem ser utilizados para se obter tal participacdo, sendo o
PhET, um auxiliador nas aulas de Quimica.

Palavras-chave: PhET, Solubilidade, Sais, Quimica
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PREVENCAO DA NEFROPATIA EM PACIENTES HIPERTENSOS E

DISLIPIDEMICOS: IMPORTANCIA DO CONTROLE GLICEMICO

Adriana Andrade Arraes (Faculdade de Ciéncias Aplicada Dr. Ledo Sampaio)

José Geraldo de Alencar Santos Janior (Faculdade de Ciéncias Aplicada Dr. Leédo
Sampaio)

José Janior dos Santos Aguiar (Faculdade de Ciéncias Aplicada Dr. Ledo Sampaio)
Helenicy Nogueira Holanda Veras (Faculdade de Ciéncias Aplicada Dr. Ledo Sampaio)

A desordem renal caracteriza-se por proteindria, hipoalbuminemia, hiperlipidemia e edema generalizado.
Os ndo efeitos funcionais da parede capilar glomerular podem advir de etiologias variadas. A nefropatia é
uma complicacdo cronica, afeta cerca de um terco dos pacientes hipertensos e diabéticos, a deteccdo
precoce possibilita a atuacdo nos fatores de risco modificaveis, intervindo favoravelmente no curso da
doenca. Objetivou-se analisar a estima da prevencdo das nefropatias em pacientes hipertensos e
dislipidémicos e a importancia do controle glicémico. Trata-se de uma revisdo de literaria extraidas de
artigos disponiveis no Pubmed, SciELO utilizando com descritores: insuficiéncia renal, diabetes mellitus,
dislipidemia, nefropatia, nefroesclerose, publicados no periodo de 2005 a 2012. A hipertensdo arterial,
hiperglicemia e a dislipidemia apresentam-se relevante como componentes da sindrome metabdlica. A
hiperglicemia promove uma maior susceptibilidade a nefropatia e doenca cardiovascular. O controle
glicémico reduz os riscos de desenvolvimento e progressdo das complicagdes cronicas. A proliferacdo
celular mesangial e a producéo excessiva de matriz extracelular decorrem do aumento da taxa glicose. A
glicose aumenta o fluxo da via dos polidis, nessa via a glicose é reduzida a sorbitol sob a acdo da aldose
redutase, 0 acimulo do sorbitol ocasiona estresse hiperosmético para as células, diminuicdo do
mioinositol intracelular e da atividade da ATPas e Na'/K*. O aumento dos produtos da glicagdo n&o
enzimaética, proteinas glicadas e lipoproteina sdo reconhecidos por macréfagos, podendo formar placas
aterosclerdticas. Ativa fosfolipases intracelular, promove a formagéo de acido araquidénico, que pode ser
metabolizado em prostaglandina pela ciclooxigenase. A ativa¢do da via da PKC estimula a sintese
proteica e via das hexosaminas estimula a sintese de citocinas, TGF-b e endotelinas. O aumento
angiotensina Il nas células mesangiais pelo aumento intracelular de renina eleva a pressdo sanguinea. A
hipertensdo e as dislipidemias aceleram o desenvolvimento da aterosclerose diminuindo o limen do vaso
sanguineo ocasionando isquemia, 0 aumento da pressdo intraglomerular também pode levar a
glomerulonefrose. O tratamento da hipertensao arterial pode modificar o perfil lipidico e a aterosclerose
induzida pela hiperlipidemia, atenuando a disfun¢éo endotelial e diminuir o dano renal. Portadores de
diabetes mellitus estdo susceptiveis a alteragdes microvasculares causadas por lesdes nos capilares renais,
por alterar a permeabilidade vascular na microcirculacdo através de reacdes bioquimicas, favorecendo a
passagem de macromoléculas nos glomérulos. O uso de IECA pode reduzir os niveis de excre¢do de
albumina em pacientes diabéticos e hipertensos, uma dieta com restricdo proteica pode retardar a
progressdo da nefropatia. A incidéncia da doenga renal crénica tem aumentado a cada ano no nosso pais,
tornando-a um problema de salde publica, tendo com principal fator doencas cronicas degenerativas
como, hipertenséo arterial e o diabetes mellitus ndo controlados, sendo fundamental o diagndstico precoce
através do controle dos niveis glicémicos, lipidicos, sumario de urina, dosagem e depuracdo de creatinina
e microalbumindria.

Palavras-chave: Dislipidemia, Hipertensdo, Diabetes mellitus, Sindrome metabdlica,
Nefropatia.
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CONFECCAO DE DESTILADOR A VACUO COM MATERIAIS

DESCARTADOS

Ana Carolina de Oliveira Nobre (EEEP Santa Rita)

Ana Carolina de Oliveira Nobre (Escola Estadual de Educacéo Profissional Santa Rita)
Luiz Carlos Nunes da Silva (Escola Estadual de Educacdo Profissional Santa Rita)
Antdnio Marcelo Vieira Batista (Escola Estadual de Educacao Profissional Santa Rita)

A crescente busca pelo enquadramento do Brasil nos parametros de desenvolvimento
sustentavel e quimica verde representa um interesse industrial e econdmico das grandes
empresas da atualidade. O desenvolvimento de novos materiais é uma vertente que esta
agregada a inovacdo tecnoldgica, proporcionando a instalacdo de uma bioeconomia
favoravel ao crescimento do pais (MELO, 2010). Com o aproveitamento correto de
residuos domésticos, pode-se incluir um novo ramo para os instrumentos laboratoriais
indispensaveis, o que auxilia no aparato de laboratérios escolares. Dessa forma, o
presente projeto teve como objetivo a construcdo de destilador a vacuo a partir de
materiais reutilizaveis, os quais foram conectados a um destilador simples, presente no
Laboratdrio de Ciéncias da escola E.E.E.P. Santa Rita. Na construcdo deste aparelho,
foram utilizados: destilador simples, mangueira de borracha, condensador, dois suportes
universais com garra, baldo de fundo chato, adaptador, tubo de ensaio com saida lateral.
Apos a confeccdo foi observado a reducdo da presséo interna e do tempo de destilacéo
de duas solucdes: hexano-0leo e &gua-etanol. A pressdo interna foi alterada de
780mmHg para 546mmHg e 750mmHg para 528mmHg, respectivamente. O tempo de
duracdo do processo teve um intervalo de redugdo de 8 minutos, para ambas as misturas.
A construcdo do destilador a vacuo obteve éxito no resultado final, por promover a
diminuicdo no tempo de processos de separagdo de misturas. Paralelamente, este
trabalho permitiu o incentivo dos alunos a projetos de pesquisas cientificas, bem como a
preservacao ambiental.

Palavras-chave: Robética, Inovacdo, Sustentabilidade, Tecnologia, Engenharia
Quimica.



