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2 1976861 Felisberto Arauio De Funcionais Rsh Fisicamente Inspirada No Principio
19 1 pa Minima Polarizabilidade Em Polimeros Orgénicos
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Leonardo Matos

Deteccao Molecular Do Virus Sars-Cov-2 Por Rt-Lamp-

26 8973119 Ferreira Lfa
Leonardo Silva Uma Nova Abordagem Para Discriminagéo Entre Etanol
27 2324678 Combustivel Aditivado E Comum Utilizando Gc-Ms E
Goncalves i, L
Analise Multivariada
Leyllanne Y S .
28 2765958 Katharinne Araujo Uso De EIetrPdos qutatels E Nanocristais De Tio2-Co
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- Caracterizac¢é@o Do Perfil De Fame Para Produg&o De
29 2343172 Lilian Fe_rna_ndes Biodiesel A Partir Do Oleo De Sementes De Carthamus
De Oliveira ; .
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Lucas De Sousa [Analise Da Geracdo De Emaranhamento Em Sistemas
30 1250853 ; . - T
Silva Carbonicos Bidimensionais
Lucas Ferrio Craqueamento Catalitico De Polietileno, Polipropileno E
31 1911328 . Poliestireno Utilizando Rejeito De Barragem Como
Marinho ;
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Estudo De InteragGes Farmaco-Excipiente Entre
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Presenca De Alguns Excipientes Por Andlise Térmica
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Nikaele Sousa ; L ; . .
34 8337991 Moreira Micropogos De Poliéster Para Diagnéstico De Covid-19
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Paulo Felipe Neves |Deteccédo Colorimétrica De Variantes Do Sars-Cov-2
35 2480101 Estrela Por Rt-Lamp
Desenvolvimento De Uma Nova Metodologia Para
36 7912769 Pedro Henrique |Otimizac¢do De Funcionais
Ferreira Matias |Rsh Pelo Esquema J-Gap Em Sistemas Solvatados
Orgéanicos
Renato Santana |Dados Oficiais Da Fiscalizac@o Do Abastecimento Pela
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De Oliveira Anp: Uma Analise Abrangente
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N-Nitrosaminas Em Esséncia De Cigarros Eletrénicos:
39 8126867 Yuri Arrates Rocha |Avaliagcdo Da 4-Metilnitrosamino-1-3-Piridil-1-Butanol
Por Espectrometria De Massas




ANALISE DA GERACAO DE EMARANHAMENTO EM SISTEMAS
CARBONICOS BIDIMENSIONAIS

Lucas de Sousa Silvaa*, Wesley Bueno Cardoso 2, Guilherme Colherinhas 2

2 Instituto de Fisica, Universidade Federal de Goias.
*Email: lucas _sousa@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Estudo da geracdo de emaranhamento quantico em sistemas carbbnicos bidimensionais.
Utilizando a Teoria Funcional da Densidade e softwares avancados, descobrimos que o emaranhamento
pode ser gerado e manipulado em sistemas com ions de litio e placas de GQD e grafino. Resultados
promissores com fidelidades altas entre os estados emaranhados. Avancos significativos para a computacao
quéntica e informagao quéntica.

Palavras Chave: emaranhamento quéantico, Teoria Funcional da Densidade, GQD, grafino.

RESUMO: E de conhecimento geral que sistemas nanoestruturados sdo comumente utilizados em varias
areas da ciéncia, como por exemplo, medicina personalizada [1], projetos de novos catalizadores [2] e
energias renovaveis [3]. Além desses cenarios, destaca-se o &mbito da mecénica quantica. Neste ultimo, por
sua vez, existe um conceito de suma importancia no uso da computacao quantica e informacdo quantica, o
chamado emaranhamento quantico [4]. Neste trabalho, buscamos estudar a possibilidade de geragdo de
emaranhamento em sistemas carbbnicos bidimensionais utilizando conceitos da Teoria Funcional da
Densidade. Para isso, foram analisadas possiveis transicoes eletrdnicas em dois sistemas especificos, o
primeiro composto por um ion de litio armadilhado em duas placas de GQD (do inglés, Graphene Quantum
Dot) e o segundo formado por dois ions de litio separados simetricamente a uma placa de grafino. No que
diz respeito aos calculos foram utilizados os softwares Avogrado [5] para a modelagem dos sistemas e
Gaussian 16 [6] para a realizagao dos calculos computacionais. Os resultados mostraram que em ambos os
sistemas € possivel a geracdo e manipulacdo de emaranhamento, sendo que a fidelidade entre o estado
gerado e o estado maximamente emaranhado em ambos os casos foram altas.

Referéncias:

1. VIVO, M. D. et al. Role of molecular dynamics and related methods in drug
discovery. Journal of medicinal chemistry, ACS  Publications, v. 59, n. 9, p. 4035-4061,
2016.

2. GREELEY, J.; MAVRIKAKIS, M. Electronic structure and catalysis on metal
surfaces. Annual Review of Physical Chemistry, Annual Reviews, V. 59, p. 471-
498, 2008.

3. ALMEIDA, J. S. et al. Electronic structure calculations of materials for energy
applications: a review. Journal of Materials Science, Springer, v. 52, n. 2, p. 666-685,
2017.

4.  GRIFFITHS, D. J. Introduction to Quantum Mechanics. [S.L]: Pearson
Prentice Hall, 2005.

5. HANWELL, M. D. et al. Avogadro: an advanced semantic chemical editor, visuali-
zation, and analysis platform. Journal of cheminformatics, Springer, v. 4, n. 1, p. 17,
2012.

6. FRISCH, M. J. et al. Gaussian 16. Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2016.
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Analise de “boa noite cinderela” usando microssistemas eletroforéticos

Hellen |. Santos,” Kemilly M. P. Pinheiro,2 Eduardo M. Richter,?¢Wendell K. T. Coltroac

2 |nstitute of Chemistry, Federal University of Goias, Goiania, Brazil. ° Institute of Chemistry, Federal University of Uberlandia,
Uberlandia, Brazil. ¢ National Institute of Bioanalytical Science and Technology, Campinas, Brazil.
* Corresponding Email: hellendossantos16@gmail.com

HIGHLIGHTS: Escopolamina (SCO) e butilescopolamina (BSCO) foram analisadas usando microchip de
eletroforese (MSE) acoplado com deteccdo condutométrica sem contato (C*D). O método proposto foi
aplicado em amostras de bebidas e urina, demonstrando ser uma ferramenta promissora em investigacdes
criminais.

Palavras Chave: drogas facilitadoras de crime e/ou abuso, quimica forense, microchip de eletroforese, microfluidica

RESUMO/ABSTRACT: Nos ultimos anos, houve um aumento significativo nos casos de agressfes sexuais
e crimes facilitados pelo uso de drogas, conhecidas pelo termo inglés "drug-facilitated sexual assault" (DFSA)
ou como "boa noite cinderela", no Brasilt. A SCO é uma das substancias comumente utilizadas para esses
fins. Embora a SCO seja adquirida apenas por prescricdo médica, relatos na literatura indicam que ela pode
ser produzida a partir da degradaco térmica da BSCO — principio ativo do Buscopan® —, um medicamento
de venda livre, aumentando o risco de obtencdo a SCO?. Este trabalho demonstra pela primeira vez o uso
de MSE-C*D para identificacdo e separacdo da SCO e BSCO em amostras de bebidas (cachaca, vodca,
uisque, cerveja, Coca-cola e suco de uva) e urina. O método proposto permitiu a separacéo da SCO e BSCO
em cerca de 115 segundos, com resolucéo de 1,3 e valores de eficiéncia de separagéo variando de 1,4x10°
a 1,5x10°%placas m™. A melhor performance analitica obtida foi utilizando um tampao composto por 40 mmol
L! de Acido butirico e 25 mmol L de NaOH (pH = 5,0). O método proposto alcancou limites de deteccdo de
1,1 ymol L'* para ambas as substancias. Além disso, apresentou satisfatéria linearidade com coeficientes de
correlagéo linear acima de 0,99 para concentracées entre 25 e 200 umol L. A repetibilidade foi aceitavel
(quarenta e oito inje¢bes), com desvio padrdo (DPR) abaixo de 3,3% para o tempo de migracéo e entre 4,8%
e 9,4% para as &reas dos picos. A precisdo interdiéria foi avaliada para dezesseis inje¢des (uma sequéncia
de quatro injecBes realizadas em quatro dias) e os valores de RSD foram inferiores a 6,6% para areas de
pico e 2,2% para tempo de migragéo. Por fim, os valores de recuperacdo da SCO e BSCO nas amostras de
bebidas e urina variaram entre 95% e 114%. Com o uso de MSE-C*D foi alcancado resultados satisfatérios,
demonstrando ser uma ferramenta simples, rapida e promissora na analise de drogas com fins criminosos,

contribuindo em investigacdes forenses.

Acknowledgments: We thank CAPES, UFG and INCTBio (grant 465389/2014-7) for the financial support and grants awarded.

References:
Ribeiro, M. M. A. C.; Barreto, D. N.; Petruci, J. F. S.; Richter, E. M. Microchemical Journal. 2022, 172, 106985.
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Selenilacdo de cromonas através de acido tricloroisocianurico (TCCA) sob
condicdes verde

Isis J. A. Granja,>* José Sebastido S. Neto 2, Jamal Rafique @b, Sumbal Saba?

2 |nstituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil. ® Instituto de Quimica, Universidade Federal do Mato Grosso do
Sul - UFMS, Campo Grande, MS-Brasil
* Corresponding Email: isisgranja@discente.ufg.br
HIGHLIGHTS: Metodologia ambientalmente adequada através de acido tricloroisocianirico (TCCA) para a
sintese de selenilacéo de cromonas, com formagé&o oxidativa de C-Se por meio da funcionalizacao direta de
C(sp?)-H de cromonas.

Palavras Chave: Selenilagédo, cromona, acido tricloroisociandrico, condig8es verde.

A cromona possui nucleo heterociclico encontrado em diversos produtos naturais bioativos e representa um
privilegiado grupo. Diversos tipos de atividade bioldgica estdo associados com cromonas e similares,
incluindo anti-inflamatério, antiplaquetério, anticancerigeno, anti-HIV, imunoestimulante, anti-Alzheimer e
antimicrobianos.? Varios medicamentos comercialmente disponiveis possuem uma parte de cromonas em
sua estrutura principal. Ultimamente pesquisas sobre compostos de organoselénio vem crescendo,* pois
possuem vasta aplicagdes em ciéncias materiais, em catalise e bioquimica.* Funcionalizag&o do selénio em
heteroarenos resulta estruturas biologicamente importantes. Nosso grupo de pesquisa atua na
funcionalizagéo direta de organocalcogenos e o desenvolvimento de processos ecologicamente corretos.*
Relatamos, a selenilagcdo de cromonas através do acido tricloroisocianurico (TCCA) a temperatura ambiente.
Sob condigdes de reacgdo otimizadas, as cromonas reagiram com, 0,51 equiv molar. de varios disselenetos
de diorganil, 0,36 equiv molar. de TCCA em EtOH a temperatura ambiente para resultar nos produtos

desejados com rendimentos bons a excelentes (Esquema 1).

o} 0o
. SeR
Rl A | + Rse), TCCA (0.36 equiv.) . A |
! = EtOH, r.t. ! =
o] 05-4h o
10 examples

upto 95% yield
Esquema 1: Selenilagédo de cromonas através TCCA

References:
1. Gaspar, A.; Matos, M. J.; Garrido, J.; Uriate, E.; Borges, F. Chem. Rev. 2014, 114, 4960.
2. Emami, S.; Ghanbarimasir, Z. Eur. J. Med. Chem. 2015, 93, 539; (b) Fletcher, A. C.; Porter, L. J.; Haslam, E.; Gupta, R. K. J. Chem.
Soc. Perkin Trans. 1977, 1, 1628.
3. Lenardao, E.J.; Santi, C.; Perin, G.; Alves D. (Editors). Organochalcogen Compounds: Synthesis, Catalysis and New Protocols with
Greener Perspectives. Elsevier, 2022. b) Rafique, J.; Rampon, D.S.; Azeredo, J.B.; Coelho, F.L.; Scheneider, P.H.; Braga, A.L. Chem.
Rec. 2021, 21, 2739.

4. Franco, M.S.; Saba, S.; Rafique, J.; Braga, A.L. Angew. Chem. Int. Ed. Engl. 2021, 60, 18454; b) Neto, J.S.S.; Balaguez, R.A.;
Franco, M.S.; Machado, V.C.S.; Saba, S.; Rafique, J.; Galetto, F.Z.; Braga, A.L. Green Chem. 2020. 22, 3410; c) Rafique, J., Saba, S.;

Franco, M.S.; Bettanin, L.; Schneider, A.R.; Silva, L.T.; Braga, A.L. Chem. Eur. J. 2018, 24, 4173.

S

ISTEMA

Sl
CFQ/s

ICRQs



Estrutura tridimensional do peptideo Hp-MAP3 derivado da Temporina-PTa
Isabela B. Borghi'*, Carlos Daniel P. Freitas?, Patricia Souza e Silva?, Ludovico Migliolo?, L.M.Liao?!

!Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, CEP 74690-900, Goiania, GO; 2S-Inova Biotech, Programa de P6s-Graduag&o
em Biotecnologia, Universidade Catélica Dom Bosco, Campo Grande 79117-900, Mato Grosso do Sul, Brasil

HIGHLIGHTS

Na busca por novos agentes na agdo contra patdgenos multirresistentes, o peptideo Hp-MAPS3 foi estudado
a partir da RMN 2D a fim de obter sua estrutura 3D e analisar sua interacdo com meios biomiméticos.
Palavras Chave: Hp-MAP3, peptideo, PAMs, RMN

ABSTRACT

O aumento dos casos de resisténcia a antibiéticos ocasionados por microrganismos super-resistentes tem
gerado uma grande preocupagdo na comunidade cientifica, inspirando a procura e o desenvolvimento de
drogas alternativas para combater tal ameaca . Tendo isso em vista, os peptideos antimicrobianos (PAMSs)
séo biomoléculas que tém atraido atengéo devido a sua a¢@o contra microrganismos multirresistentes, contra
bactérias, virus, fungos e protozoarios . Destaca-se entre eles o Hp-MAP3, um peptideo catiénico
constituido por 13 residuos de aminoacidos e derivado da familia da temporina, extraido da secrecéo da pele
de anuros da espécie Hylarana picturata. O peptideo Hp-MAP3 é ativo contra bactérias Gram-positivas e
Gram-negativas. Por esse motivo, torna-se necessaria a determinagéo e analise de sua estrutura 3D, a fim
de obter informagdes estruturais que possam ser associadas a sua a¢éo antimicrobiana frente a membranas.
As anélises de RMN foram realizadas com a utilizacdo de um espectrdmetro BRUKER AVII 500 (11,75T), a
partir de uma amostra preparada com 1,5 mM do peptideo e 75 mM de SDS-d2sem 500 L de H20/D20 (9:1,
v/v). Foram obtidos experimentos 2D de TOCSY, NOESY e HSQC H-3C. As 10 estruturas de menor energia
obtidas apresentaram-se bem definidas como evidenciado pelos dados de RMSD (1.00 + 0.30 A) e a
gualidade das estruturas foram confirmadas pelos angulos ¢ e y, no grafico Ramachandran, localizados em
regibes mais favorecidas caracteristicas de a-hélice. O calculo estrutural mostrou que o peptideo Hp-MAP3
adota uma estrutura a-helicoidal entre os residuos Lys3-Lys11, em 75 mM micelas de SDS-dzs. As analises
estruturais do peptideo sao necessérias para o melhor entendimento do comportamento da molécula em
contato com membranas de microrganismos patogénicos. Dito isto, os resultados estruturais obtidos, permitiu
compreender melhor seu mecanismo de agdo na perturbagdo/permeabilizacao de membranas de patégenos,
mediado por atracdes eletrostéaticas e intera¢des hidrofébicas sobre a superficie de membranas, conduzindo
aos resultados de eficicia apresentados pelo peptideo considerado promissor candidato a antimicrobiano.

Agradeco ao CNPq pelo suporte financeiro, ao LabRMN, 1Q e UFG pelo espaco e apoio.
[1]. PRATES, Maura Vianna; BLOCH JR, C. Peptideos antimicrobianos. Revista Biotecnologia, Ciéncia & Desenvolvimento, v. 3, n.
17, p. 30-36, 2000.

[2]. GUINDO, Alexya Sandim et al. Evaluation of the Synthetic Multifunctional Peptide Hp-MAP3 Derivative of Temporin-PTa. Toxins,
v. 15, n. 1, p. 42, 2023.
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Craqueamento catalitico de polietileno, polipropileno e poliestireno
utilizando rejeito de barragem como catalisador
Lucas F. Marinho,a'* Marithiza G. Vieira,b Nelson R. Antoniosi Filho °

& nstituto de Quimica, Universidade de Goias, Goiania, Brasil

* E-mail correspondente: lucasferrao@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Objetiva-se analisar os compostos formados a partir do cragueamento catalitico de polietileno,
polipropileno e poliestireno, utilizando rejeito de barragem como catalisador, por GC/MS, como alternativa
para derivados de petrdleo.

Palavras Chave: cragueamento,platicos,cromatografia

RESUMO/ABSTRACT: A poluicéo plastica tem aumentado na Gltima década, a presenca desses materiais no meio
ambiente, causa uma serie de maleficios tais como, contamina¢do da agua e do solo, degradacdo do habitat, morte dos
animais, entre outras. Uma das formas de remediacdo da poluicdo plastica é o craqueamento, chamado também de
pirélise, que consiste na quebra de cadeias carbdnicas maiores para formar cadeias carbdnicas menores, podendo variar
entre craqueamento térmico que utiliza apenas o calor ou cragueamento catalitico, quando se utiliza um catalisador
juntamente com a temperatura, 0 que consiste em um processo bastante utilizado na industria petrolifera. Com o propdsito
de encontrar formas alternativas para producao de derivados de petroleo, o presente trabalho emprega a técnica de
craqueamento, para a conversdo de residuos plasticos de polietileno (PE), polipropileno (PP) e poliestireno (PS),
utilizando rejeito de barragem como catalisador. Para isso, foi utilizado uma temperatura de 300 °C, 20% de catalisador
e tempo de 90 min. Para a andlise dos 6leos obtidos foi utilizado a técnica de cromatografia gasosa acoplada a
espectrometria de massas, de forma a caracterizar o produto liquido (6leo). O rendimento de 6leo obtido para o PE foi
de 63,9 % ¢ o produto consistia em hidrocarbonetos alifaticos entre C8-C27, dos quais 43,8% de Alcanos e 41,6% de
alcenos. J& o rendimento de 6leo obtido para PP foi de 84,4 %, com a faixa de hidrocarbonetos entre C8-C24 &tomos de
carbono, 41,6% de alcenos ramificados e 8,8% de cicloalcanos. Por fim, o rendimento em 6leo obtido para o PS foi de
87,7 %, o produto apresentou hidrocarbonetos aromaticos entre 6 e 24 dtomos de carbono, composto majoritariamente
por estireno (56,8%), seguido de 10,2 % de a-metilestireno. Embora, sejam necessérias etapas de melhoramento
(destilacdo e hidrogenagdo) para o uso desses produtos como substituintes aos derivados do petréleo, os produtos
mostram grande potencial para producdo de formas alternativas de combustiveis e outros produtos de valor agregado,
tendo em vista a grande variedade no nimero de hidrocarbonetos.

Referéncias Bibliograficas:

KARTIK, S. et al. Valorization of plastic wastes for production of fuels and value-added chemicals through pyrolysis — A review.
Thermal science and engineering progress, v. 32, n. 101316, p. 101316, 2022.
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Desenvolvimento de uma metodologia de otimizacao de funcionais RSH
fisicamente inspirada no principio da minima polarizabilidade em polimeros

organicos
Ana Carolina Felisberto Araujo*2, Pedro Henrique Ferreira Matias (PG)?, Mateus Rodrigues Barbosa (PG)?, Heibbe
Cristhian Benedito de Oliveira (PQ)2

2 Laboratério de Estrutura Eletrénica e Dinamica Molecular, Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil
* Corresponding Email:carol.felisberto@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Uma proposta de otimiza¢édo do parametro 6mega (w) de funcionais RSH baseada no principio
da minima polarizabilidade, visando minimizar os custos computacionais. A sugestdo metodologica
evidenciou resultados positivos para o esquema de otimizacao.

Palavras Chave: RSH, Polarizabilidade, Polimeros Organicos.

A Teoria do Funcional de Densidade (DFT) é capaz predizer propriedades optoeletrénicas de polimeros
organicos com elevada preciséo e baixo custo computacional.! Entretanto, existe uma grande demanda em
protocolos para correcdo de descricdes de propriedades de carater local obtidas pela DFT, por isso,
utilizamos a otimizagdo do parametro dmega (w).?

Os protocolos convencionais como por exemplo a varredura do pardmetro w dentro do esquema
JGAP?3, requer dados a respeito da estrutura eletronica dos sistemas neutros, catidnicos e anidnicos,
totalizando um numero grande de calculos. Em contrapartida, a varredura utilizando o esquema da minima
polarizabilidade, aqui proposta, requer apenas informag8es sobre a resposta éptica de primeira ordem dos
sistemas no estado fundamental, por conseguinte, reduzindo o nimero de célculos necessarios em trés
vezes.

A escolha de polimeros organicos para validagdo da metodologia proposta ocorreu devido a seu papel
essencial na ciéncia de materiais, tendo potencial para compor dispositivos 6pticos como sensores e
fotocatalisadores.»*>6  Os polimeros épticos podem ter suas propriedades optoeletrénicas aprimoradas
seguindo o principio da minima polarizabilidade, logo, espera-se que a otimizacdo do parametro omega
visando a minimizag&o da polarizabilidade linear acarrete em uma melhora sensivel de suas propriedades.”8

A implementagao do algoritmo de busca para otimizag&o do funcional LC-BLYP® baseando-se na minima
polarizabilidade forneceu resultados satisfatérios de dmega/polarizabilidade (ESU) conforme: 0,67/677,625
(Politiofeno); 0,96/617,441 (poli(1,4-fenileno)); 0,54/447,225 (cis-poliacetileno); 0,59/519,984 (trans-
poliacetileno). A metodologia alternativa proposta por este trabalho indica polarizabilidades menores,
enquanto que a varredura do parametro 6mega via JGAP resulta em valores maiores até mesmo em relacdo
a polarizabilidade indicada pelo funcional puro, isto €, sem otimizacdo. A medida que os valores de
polarizabilidade linear obtidos pelo esquema JGAP foram: 859,081 (Politiofeno); 636,965 (poli(1,4-fenileno));

529,151 (cis-poliacetileno); 678,635 (trans-poliacetileno).
Agradecimentos: CNPQ, LAMCAD, UFG, I1Q-UFG, LEEDMOL
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Disposable Gold-modified Electrochemical Sensors for Quantification of
Nitrite and Nitrate in Drinking Water

Jo3o Vitor Fernandes Paiva (PG)!*, Daniel A. de Azevedo (PG)?, Pedro V. V. Romanholo (PG), Sergio A. S. Machado
(PQ)3, Livia Florio Sgobbi (PQ)?.

! Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil. 2 Instituto de Fisica, Universidade Federal de Goias, Goiania,
Brasil. ® Instituto de Quimica de S&o Carlos, Universidade de S&o Paulo, S&o Carlos. Brasil.
* Corresponding Email: joaoouvittor97@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Disposable electrochemical sensors made of conductive carbon ink and modified with gold
and cadmium nanoparticles to detect nitrite and nitrate, sequentially. Fast analysis, cost-effective and low
volume sampling technology.

Palavras Chave: Electrochemical sensors, screen-printed electrodes, modified electrodes, nitrite, nitrate.

RESUMO/ABSTRACT: Nitrite and nitrate ions are inorganic compounds available in nature from the nitrogen
cycle and are also part of metabolic processes in various organisms. However, at high concentrations, these
ions causing eutrophication of rivers and lakes, as well as endocrine changes in living aguatic organisms. In
humans, nitrate reduces to nitrite forms nitrosamines that are carcinogenic, causing esophageal and gastric
cancer. The conversion of hemoglobin to methemoglobin also occurs, which can lead to death from respiratory
failure due to low oxygen transport. Due to their toxicities, the Ministry of Health and the National Council for
the Environment (CONAMA) defined that the maximum limit of nitrite and nitrate in drinking water should be
1.0 mgL? and 10.0 mgL?, respectively. The conventional analytical techniques, such as chromatography,
spectrophotometry and chemiluminescence present precise results and high selectivity. However, they are
expensive, time-consuming and require highly qualified professionals. Based on this, electrochemical sensors
have emerged as a viable alternative, since they are easy-to-construct, portable, low cost and they are highly
sensitive and enable on-site fast analyses. This work presents the sensor modification based on the
electrodeposition of gold and cadmium nanoparticles on the surface of a conductive carbon ink electrode
fabricated by screen printing on polyethylene terephthalate (PET) substrate for detection and quantification of
nitrite and nitrate in drinking water. Gold electrodeposition was performed by chronoamperometry, applying -
0.3 V for 600 s in a 1.5 mmoL* tetrachloroauric acid solution. The characterization of the modified electrodes
was performed by Cyclic Voltammetry, Scanning Electron Microscopy and Energy Dispersive Spectroscopy.
The detection was performed by cyclic voltammetry, monitoring the oxidation of nitrite in NaClO4 (0.1 molL™?)
+ H2S04 (pH 3) and the reduction of nitrate catalyzed by the electrodeposition of cadmium (1.0 mmolLY) in
NaClO4 (0.1 moL1) +H2S0a4 (pH 3). The analytical curve of NO3z obtained a linear range from 0.30 to 0.80
mmol L (R? = 0,980) and the NO> curve had a linear range from 2.0 pmolL™ to 70.0 pmolL* (R? = 0,987).
The next steps will be recovery tests, analysis of interferents and application in real samples, initially, drinking
water.

Acknowledgements: We thank Universidade Federal de Goias, Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e

Tecnologico and the Laboratério de Espectroanalitica Eletroanalitica e Sensores.
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Dados Oficiais da Fiscalizacdo do Abastecimento pela ANP: Uma Analise

Abrangente
Renato S. Oliveira,2* Kairo M. P. Morais?

2 Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias.
* Email: renatosantana@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: A fiscalizacdo do abastecimento pela Agéncia Nacional de Petroleo, Gas Natural e
Biocombustiveis (ANP) revela importantes ndo conformidades no etanol, gasolina e diesel. S&o mostrados
dados sobre as ndo conformidades, afirmando a necessidade de fiscalizacdo continua na garantia da
gualidade dos combustiveis nacionais.

Palavras Chave Qualidade, Fiscalizacdo, Combustiveis, ANP.

RESUMO/ABSTRACT: A fiscalizacdo do abastecimento pela Agéncia Nacional de Petréleo, Gas Natural e
Biocombustiveis (ANP) revela importantes ndo conformidades nos combustiveis, como etanol, gasolina e
diesel. No caso da gasolina, a principal infragdo encontrada esta relacionada a porcentagem de etanol. Para
o etanol hidratado combustivel, as principais infracdes envolvem a massa especifica, o teor de metanol, a
condutividade, o teor de etanol e o pH. Quanto ao diesel, a principal infracéo diz respeito ao ndo cumprimento
da mistura com biodiesel, que deve ser de 12% (podendo chegar a 15% até 2026). A fiscaliza¢@o continua
dessas nao conformidades é fundamental para garantir a qualidade dos combustiveis e proteger os
consumidores. Devido a toxicidade do metanol e seu potencial como adulterante do etanol combustivel e da
gasolina, existem riscos a salude humana e a seguranca publica e privada quando ele é armazenado e
manipulado sem as devidas precaucdes. Para lidar com essas questfes, a Agéncia Nacional do Petroéleo,
Gas Natural e Biocombustiveis (ANP) regulamentou o metanol por meio das Resolu¢des ANP n° 696/2017 e
n® 697/2017, que incluem o metanol na definicdo de solvente e ajustam os regulamentos existentes para
garantir um controle mais efetivo do metanol no mercado nacional. Mesmo assim, observa-se um aumento
desta fraude nos ultimos 3 anos, tanto no etanol quanto na gasolina, representando, em 2022 por exemplo,
17,4% das ndo conformidades registradas na gasolina e 30,9% no etanol. Como esta adulteracdo ocorre
tanto no etanol quanto na gasolina, somando as duas, no recorte do ano passado, tem-se incriveis 48,3%,
ou quase metade de todas as ndo conformidades nestes combustiveis, 0 que mostra a gravidade, a
intensidade e uma verdadeira ‘epidemia’ deste tipo de fraude no pais. A fiscalizagdo continua dessas nao
conformidades é crucial para garantir a qualidade dos combustiveis e proteger os consumidores, evitando
danos aos veiculos e impactos negativos no meio ambiente. A ANP desempenha um papel fundamental na
aplicacdo das regulamentacdes e na promogdo de um abastecimento seguro e confiavel para o mercado
nacional.

Referéncias Bibliogréaficas:1. Agéncia Nacional do Petrdleo, Gas Natural e Biocombustiveis (ANP). (2022). Painel
Dinamico da Fiscalizagao do Abastecimento. 2. Brasil. Lei n° 9.478, de 6 de agosto de 1997.
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CARACTERIZACAO FUNCIONAL E ESTRUTURAL DO PEPTIDEO MASTOPARANO-R1

Carlos Daniel P. Freitas?*, Karen G. N. Oshirob¢, Maria Ligia Rodrigues Macedod, Marlon H. CardosoP<4d, Octavio L.
FrancoP¢de Luciano Morais Lido2.

2 Laboratdrio de RMN, Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Brasil; ® S-Inova Biotech, Programa de P6s-Graduagio
em Biotecnologia, Universidade Catélica Dom Bosco, Brasil; © Centro de Andlises Protedmicas e Bioquimicas, Pés-Graduacdo em
Ciéncias Gendmicas e Biotecnologia, Universidade Catélica de Brasilia, Brasil; ¢ Laboratério de Purificagéo de Proteinas e suas
Funcdes Bioldgicas, Universidade Federal de Mato Grosso do Sul, Brasil.

* Corresponding Email: carlosdaniel@discente.ufg.br
Peptideos antimicrobianos, como o mastoparano-R1, mostra-se promissor substituto aos medicamentos
convencionais ineficientes no tratamento de doenca causada por microrganismo multirresistente. Sua

caracterizagao revelou atividade contra bactérias gram-positvas/negativas e uma estrutura em a-hélice.

Palavras Chave: Peptideos antimicrobianos (PAMs), Estrutura tridimensional, Mastoparano.

De acordo com a OMS, doencas resultantes da Resisténcia Antimicrobiana (RAM) j& causam pelo
menos 700 mil mortes por ano em todo o mundo [1]. Nessa perspectiva, os peptideos antimicrobianos (PAMSs)
tém se mostrado fortes candidatos para substituir os medicamentos convencionais, que ndo sdo mais
suficientemente eficazes. Entre os PAMs, destaca-se a classe dos peptideos mastoparanos, que sao em sua
maioria peptideos catidnicos anfipaticos e tendem a se organizar em uma estrutura em a-hélice.

O peptideo mastoparano-R1 se destacou nos ensaios bioldégicos e mostrou-se promissor farmaco
contra bactérias gram-negativas e gram-positivas. O mastoparano-R1 (INLKALAALAKKIL -NH2) é um
peptideo sintético composto por 14 residuos de aminoacidos, projetado computacionalmente usando o
algoritmo Joker. Os dados de atividade bioldgica para o R1, mostraram uma reducéo na citotoxicidade e
atividade hemolitica em comparacdo com o peptideo parental, mastoparano-L. Além disso, R1 demonstrou
atividade in vitro e in vivo contra bactérias suscetiveis e resistentes, bem como acdo contra biofilmes
bacterianos [2].

Nesse contexto, a estrutura tridimensional do peptideo mastoparano-R1 foi determinada por
Ressonancia Magnética Nuclear (RMN), devido seu reconhecimento como um farmaco antimicrobiano. O R1
revelou uma estrutura em a-hélice entre os residuos Leu3-lle3. Os resultados estruturais mostram uma boa
convergéncia das estruturas de menor energia obtidas, evidenciado pelo baixo valor de RMSD 0.0987+ 0.
0.0406. Por fim, a determinagéo da estrutura tridimensional do peptideo R1 por meio da RMN proporcionou
uma melhor compreensdo do seu mecanismo de acdo, permitindo associar caracteristicas estruturais e
dinamicas da molécula com sua fungao biolégica.

Agradecimentos: Ao LabRMN, 1Q, UFG, PPGQ e CAPES.
References:

[1]. World Health Organization. Global Priority List of Antibiotic- Resistant Bacteria to Guide Research, Discovery, and Development of
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Computer-aided design of mastoparan-like peptides enables the generation of nontoxic variants with extended antibacterial
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Uma nova abordagem para discriminacéo entre etanol combustivel aditivado
e comum utilizando GC-MS e analise multivariada

Leonardo Silva Gongalves*, Dyovanna de Sousa Costa, Rhyan César Santos Dias, Jodo Marcos Gongalves Barbosa,
Nelson Roberto Antoniosi Filho

Laboratério de Métodos de Extragdo e Separacéao, Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil

* Corresponding Email: gonc.leonardo@gmail.com

HIGHLIGHTS: Essa é a primeira metodologia desenvolvida para identificacdo da presenca de aditivos em
etanol hidratado utilizado como combustivel. Para isso empregou-se a andlise desse biocombustivel por GC-

MS seguida da utilizacdo de PLS-DA para montagem de um modelo classificatério.
Palavras Chave: biocombustivel, cromatografia gasosa, espectrometria de massas, quimiometria.

RESUMO: O Etanol é utilizado em larga escala como um biocombustivel em muitos paises. No Brasil, esse
biocombustivel € amplamente comercializado, sendo encontrado em duas versdes: comum e uma versao
chamada de ‘aditivado’ em que sdo adicionados pacotes de compostos quimicos multifuncionais, o que
geralmente faz elevar seu preco de venda. Os pacotes de aditivos sdo adicionados em combustiveis e
biocombustiveis em baixas concentracdes e tem como objetivo melhorar as caracteristicas de combustao,
armazenamento e transporte. No entanto, ndo ha metodologias para discriminacéo entre etanol aditivado e
comum. Sendo assim, este estudo visa o desenvolvimento de uma metodologia para discriminagéo entre
etanol combustivel aditivado (EHA) e comum (EHC) e determinar quais compostos sdo 0s principais
marcadores responsaveis por essa discriminagdo. Para realizacdo do estudo, utilizou-se a cromatografia
gasosa acoplada a espectrometria de massas (GC-MS) seguida de analise multivariada. Foram analisadas
80 amostras comerciais de etanol combustivel, sendo elas 41 amostras comuns e 39 aditivadas. Para andlise
exploratéria dos dados foi utilizada a técnica de reducéo de dimensionalidade ndo supervisionada Principal
Component Analysis (PCA) e para o modelo classificatério foi utilizado a Partial Least Square Discriminant
Analysis (PLS-DA). A andlise cromatogréfica das amostras de etanol combustivel apresentou um perfil
guimico diverso para ambos os grupos, porém as amostras do grupo EHA apontam para uma possivel regiao
caracteristica, que pode ser de dificil detec¢do visual a depender da variabilidade quimica presente na
amostra. Dessa forma, o modelo supervisionado proposto apontou para 8 compostos como marcadores
discriminantes, com uma acuracia nas matrizes de treino, teste e validacdo de 98%, 95,2% e 92,3%,
respectivamente. Assim, desenvolveu-se um método analitico rapido, robusto, e com alta acuracia dos
modelos estatisticos para certificacdo de pacotes de aditivos em etanol, sendo uma nova ferramenta

tecnoldgica no controle de qualidade desse biocombustivel.

Agradecimentos: LAMES, 1Q, UFG, Fundagdo RTVE, ANP, FUNAPE.
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Caracterizacado do perfil de FAME para producédo de biodiesel a partir do 6leo
de sementes de Carthamus tinctorius L.

Lilian F. de Oliveira,@ Aline M. Aguiar,2 Dayane C. da Costa,2 Juliana E. Lichston,” Nelson R. Antoniosi Filho2
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PDepartamento de Botanica, Ecologia e Zoologia, Centro de Biociéncias, Universidade Federal do Rio Grande do Norte, Natal, Brasil
* E-mail correspondente: lilianfernandes@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Este trabalho apresenta uma analise sobre o 6leo da semente de cartamo (Carthamus
tinctorius L.) como matéria-prima para a producéo de biodiesel. O perfil de ésteres metilicos de 4cidos graxos

do ¢6leo, caracterizado via GC-MS foi utilizado para avaliagdo da qualidade do biocombustivel.

Palavras Chave: 6leo de cartamo; ésteres metilicos de acidos graxos; transesterificagéo; biodiesel.

RESUMO/ABSTRACT: O consumo global de energia tem crescido significativamente devido ao constante
aumento da populacdo mundial e expansao nos setores de transportes e comércio em funcao dos avangos
tecnoldgicos e da industrializacao. Diante das implicagdes do uso continuo das reservas de petroleo, fonte
de energia nédo renovavel, associada a diminui¢cdo desse recurso e a elevacédo dos custos para a producao
de energia, a necessidade de diversificacdo da matriz energética tem direcionado pesquisas na busca por
fontes alternativas que sejam sustentaveis, economicamente viaveis e renovaveis para a substituicdo dos
combustiveis fosseis. Nesse contexto, os combustiveis provenientes de biomassa como o biodiesel e o etanol
se tornaram parte da politica energética de varios paises ao redor do mundo em ordem de solucionar ou
amenizar os problemas relacionados a producéo de energia. Para a andlise da aplicabilidade da matriz
oleaginosa como fonte de biodiesel, o presente trabalho emprega a caracterizagdo do 6leo extraido via
sistema Soxhlet da espécie Carthamus tinctorius L., a partir da identificacdo dos ésteres metilicos de acidos
graxos (FAMES) obtidos por processo de transesterificagdo direta (DT) pelo método de Hartman e Lago
adaptado para microescala, com o uso da técnica de cromatografia gasosa (GC) e espectrometria de massas
(MS). A composigao de FAMES obtida do 6leo de cartamo apresentou uma predominancia de acidos graxos
insaturados, correspondente a 80,92% dos acidos graxos totais. O alto teor de insaturacéo proporciona baixa
estabilidade oxidativa e a alteragdo nas propriedades de combustdo que comprometem a qualidade do
biocombustivel. Apesar das limitagdes do 6leo de cartamo para a producao de biodiesel, o refinamento dessa
matéria-prima graxa que se adapta bem ao clima semiarido com um curto ciclo de cultivo (110 a 160 dias) e
alto teor lipidico apresentado nesse estudo, a literatura propde o uso de aditivos antioxidantes que

viabilizariam o uso como matriz energética alternativa.

References:
Vieira, M. G., Batista, L. R., Muniz, A. S., Lichston, J. E., Oliveira, A. R. S., César-Oliveira, M. A. F., & Filho, N. R. A. (2021). Synthesis
of antioxidant additive from safflower seed oil. Journal of the Brazilian Chemical Society, 32(1), 40—46. https://doi.org/10.21577/0103-
5053.20200151
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Deteccédo colorimétrica de variantes do SARS-CoV-2 por RT-LAMP
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HIGHLIGHTS:

Desenvolvemos, pela primeira vez, testes RT-LAMP para inferéncia especifica de sublinhagens émicron.
Os testes, em 267 amostras, obtiveram acuracia de 98% comparado ao sequenciamento genético.

Os ensaios apresentam custo 60 vezes inferior ao método padrdo e com resultados em até 1 hora.
Palavras Chave: COVID-19, Omicron, sublinhagens, POCT.

RESUMO: O virus SARS-CoV-2, agente etiolégico da COVID-19, atualmente representa o maior risco a
saude publica mundial. Embora a imunizagdo ativa tenha corroborado para minimiza¢éo dos casos graves
da doenga, a adaptacao do virus através de mutagdes gendmicas tem sido motivo de recente preocupacao
em relacdo ao curso da pandemia, uma vez que o surgimento de novas variantes resistentes aos agentes
imunizantes disponiveis pode retornar-nos ao cendrio inicial de alta taxa de mortalidade. Desta forma, o
monitoramento de variantes do SARS-CoV-2 é essencial & seguranca em salde publica mundial. Apesar da
atual disponibilidade de diversificados testes para COVID-19, a possibilidade de inferéncia de variantes ainda
se restringe aos métodos moleculares convencionais, que em geral apresentam elevado custo, tempo e
laboriosidade.* Em consequéncia, 0 monitoramento de variantes permanece irrisorio, sobretudo em paises
em desenvolvimento.? Visando contornar essa vulnerabilidade, desenvolvemos como prova de conceito
testes point-of-care baseados na técnica Loop Mediated Isothermal Amplification (LAMP) para inferéncia de
variantes Omicron (sublinhagens BA.1 e BA.2) do SARS-CoV-2. Os ensaios consistem na adigéo de 1,5 (L
de amostra de RNA a mistura reacional RT-LAMP, seguida por aquecimento em banho a seco por até 40
minutos e, por fim, detecg¢éo visual utilizando indicador de pH, que muda a coloracéo da solucéo de rosa para
amarelo na presenca do alvo. Com as condigdes reacionais otimizadas, confirmamos a alta especificidade
dos testes em reagfes com diferentes variantes do SARS-CoV-2. Em seguida, os testes foram avaliados em
um painel de 267 amostras clinicas e obteve-se acuricia de 98% em comparacdo ao sequenciamento
genético. A elevada exatidao, aliada a simplicidade de todo o processo, demonstra o grande potencial para
ensaios colorimétricos RT-LAMP serem usados como testes de inferéncia para vigilancia gendmica,
principalmente na racionalizacdo do sequenciamento genético em locais com recursos escassos,

possibilitando a antecipacéo na identificagdo de novas variantes.
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Sintese Verde de Selanil-Imidazopiridinas Mediada Por Acido
Tricloroisocianurico (TCCA)

José S. S. Neto, 2" Isis J. A. Granja 2, Jamal Rafique 2, Sumbal Saba?, Felipe Lange Coelho 2, Luciano Morais Li&o 2
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HIGHLIGHTS: Metodologia para a sintese de selanil-imidazopiridinas mediada por tricloroisociandrico por

meio da funcionalizac&o direta de C(sp?)-H de imidazopiridinas.
Palavras Chave: Selenilagdo, imidazopiridinas, &cido tricloroisociandrico, condigfes verde.

Os selanil imidazopiridinas constituem uma classe de compostos de grande interesse tanto do ponto de vista
sintético como farmacoldgico, pois pode reunir as atividades bioldgicas descritas para o andaime
imizadopiridina regular com o potencial poder farmacolégico de compostos organoselénio.® Algumas
metodologias para a sintese dessa classe de compostos foi relatada mas fazem uso de altas temperaturas,
ou solventes de fontes ndo renovaveis ou caras, ou ainda, utilizando sistemas oxidantes fortes.? Aqui
relatamos o desenvolvimento de um novo método sintético para a sintese de 3-selanil-imidazopiridinas a
partir imidazopiridinas, empregando disselenetos como fonte de selénio e &cido tricloroisocianutico (TCCA)
como mediador ambientalmente amigavel. Primeiramente, um processo de otimizagao foi realizado para
avaliar as melhores condi¢des de reacdo. Um total de dezessete conjuntos de condi¢cdes foram testados,
variando parametros como solvente, tempo, temperatura e quantidades estequiométricas de reagentes. O
conjunto ideal de condi¢Bes consistiu em usar 0,55 eq. de disseleneto de difenila, 0,33 eq. de TCCA, etanol
seco como solvente, a temperatura e atmosfera ambientes por 10 minutos, obtendo-se o produto desejado
com 96% de rendimento. Em seguida, procedemos a expansdo da reagdo escopo usando o método
otimizado. Até agora, trinta exemplos de 3-selanil-imidazopiridinas foram obtidos, com rendimentos de 38%
até 97%.

.-“compostos TCCA (0,35 equiv.) .~"compostos
:\\flt?terociclicos H + RYYR EtOH, t.a. ‘\\fle‘terOCI'Cli(ECfs YR

compostos heterociclicos = Imidazopiridinas
R = alquila, arila, heteroarila; Y = Se
Esquema 1: Sintese Verde de Selanil-Imidazopiridinas
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Fixacdo de CO2 em Epicloridrina Para Producéo de Carbonatos Ciclicos

Jonas X. Torres,2" Vinicius K. Tomazett® Muhammad I. Qadiri b

@ Department of Chemistry, University of UFG, Goiania, GO.

* Corresponding Email: jonas torres@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: A captura do CO2 é importante para enfrentar o desequilibrio climatico. A fixacdo de CO2 em
epoxidos se destaca como uma abordagem propicia. A reacdo foi testada em diferentes condicdes,
resultando na producdo de carbonatos ciclicos, tendo um potencial na sintese de materiais quimicos

sustentaveis.
Palavras Chave: CO2, Epoxido , Epicloridrina

RESUMO/ABSTRACT: O CO2 em excesso, um dos principais fatores responsaveis pelo desequilibrio
climéatico do planeta, tem sido uma questdo amplamente discutida. Para lidar com esse desafio, varias
abordagens tém sido investigadas visando a retencéo e conversdo do CO2 em matérias-primas quimicas,

como metanol, monéxido de carbono, combustiveis e carbonatos ciclicos.

Dentre as diferentes técnicas analisadas, a fixacdo de CO2 em epdxidos tem se destacado como uma
abordagem promissora devido a sua sustentabilidade e potencial para processos econdémicos benéficos ao
meio ambiente. Esse método despertou um interesse consideravel devido & utilizagao de carbonatos ciclicos

como intermediarios na sintese de policarbonatos.

A técnica consiste da adi¢do de um epoxido a epicloridrina (ECH) em uma atmosfera de diéxido de carbono
(C0O2) a 1 bar de pressao, foi utilizado um liquido idnico suportado em éxido de aluminio como

catalisador, a reacdo foi testada em diferente condi¢des, temperatura indo dos 25 até os 70°C e tempo indo
de 2 até 24 horas, enquanto se mantinham parametros constantes como pressédo, quantidade de epdéxido e
guantidade de catalisador, esse sistema resulta na producédo dos carbonatos ciclicos

mencionados anteriormente, um esquema da reagdo pode ser visto na imagem 1.

L

Figura 1: esquema da reacdo de cicloadigio
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Através dos experimentos realizados e por meio de analises de RMN de H, foi possivel compilar e
dimensionar os rendimentos e seletividade na obtencédo do carbonato ciclico, o experimento foi feito com
base em dois parametros, variacdo de tempo e variagdo de temperatura, esses dados resultaram em dois

gréficos que expressam quantitativamente o que foi descrito.
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Figura 1. Teste catalitico com variagdo apenas de temperatura, tempo fixo em 24h e pressdo a 1 bar.
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Figura 2. Teste catalitico com variac@o apenas de tempo, temperatura fixa em 70°C e pressao a 1 bar.

Ambos os gréaficos demonstram uma tendéncia no aumento da conversédo tanto em fungéo da temperatura
quanto do tempo, sendo o melhor resultado obtido nas condigBes de 24 horas a 70°C, chegando a uma
conversao de ~92%, todos os resultados demonstraram uma alta taxa de seletividade o que é positivo na
obtencéo de um produto especifico, como os carbonatos ciclicos.
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Cerumen em estudos volatoldmicos: Potenciais e Limitacfes

Ana Luiza R. R. Da Cunha”, Anselmo E. Oliveira, Nelson Roberto Antoniosi Filho

Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil.

* Email: analuizarrcunha@gmail.com

HIGHLIGHTS: Nesse trabalho é descrita a otimizagdo da andlise de VOCs do cerimen via HS/GC-MS. Os
fatores significativos foram a massa e a homogeneidade da amostra, o que € contornado com a coleta de

amostras em quantidades superiores a 10 mg, feita ap6s acumulo de ceramen por alguns dias.
Palavras Chave: Cerimen, HS/GC-MS, ROS

RESUMO: O cerimen é uma matriz biolégica pouco explorada composta de células descamadas e secre¢des
de glandulas sebaceas e ceruminosas. No organismo, o cerumen tem as funcbes biolégicas de
impermeabilizar e limpar o canal auditivo, manter o timpano flexivel, além de possuir agdo antibacteriana®.
Entretanto, sua importancia vai além das fungBes biolégicas convencionais, pois devido os compostos
organicos volateis (VOCs) presentes nessa bhiomatriz, o cerimen apresenta grande potencial para a
identificacdo de desordens metabdlicas, como diabetes e cancer?. Nesse sentido, esse estudo objetivou
otimizar a extracdo dos VOCs presentes no cerimen via headspace e analise por cromatografia gasosa
acoplada a espectrometria de massas (HS/GC-MS), bem como destacar as potencialidades e limitacbes
dessa biomatriz em estudos volatoldmicos. Logo, foi realizado um planejamento fatorial completo 24 para
avaliar a significancia da massa de amostra, tempo de amostragem, tempo de extracdo e temperatura de
extracdo na resposta nimero de VOCs analisados, sendo que, todos os fatores, exceto o tempo de extragéo,
foram significativos considerando p-valor<0,01. A massa de amostra foi o fator mais significativo para a
andlise de cerimen, sendo este também o fator mais limitante para o uso dessa biomatriz em estudos
volatoldmicos. A maioria dos compostos identificados na andlise (78%) pertenciam as fungBes acido
carboxilico, alcool, aldeido, amidas, aminas, cetonas, ésteres, éteres e hidrocarbonetos, sendo que parte
desses compostos sdo produtos estaveis da peroxidacao lipidica, uma das principais vias de acdo das
espécies reativas de oxigénio (ROS) que estdo intrinsicamente ligadas ao estresse oxidativo. Portanto,
através da cera de ouvido, é possivel identificar VOCs oriundos de processos oxidativos que podem se
relacionar com diversas patologias, evidenciando o potencial dessa matriz em estudos volatolémicos.
Entretanto, é necessério garantir a coleta e o uso de quantidades adequadas em massa de amostras que

sejam homogéneas.

Agradecimentos: LAMES, 1Q, UFG, Fundagdo RTVE, ANP, FUNAPE.
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Estruturas de CRAMPS e peptideos derivados determinadas por RMN de
solugcdo em meio mimético de membranas

Juliana B. Barra,2” Bruno P. O. Santos,® Mariana T. Q. Magalh&es,? Octavio L. Franco, ¢ Luciano M. Lido.2

2 LabRMN, Inst. de Quimica, Universidade Federal de Goias, Brasil; ® Lab. de Biofisica de Macromoléculas, Dept. de Bioguimica e
Imunologia, Inst. de Ciéncias Biolégicas, Universidade Federal de Minas Gerais, Brasil; °‘Centro de Andlises Protedmicas e
Bioquimicas, Pés-Graduacéo em Ciéncias Gendmicas e Biotecnologia, Universidade Catdlica de Brasilia, Brasil.

* Corresponding Email: buuenobarra@gmail.com

A partir da peconha das serpentes Crotalus durissus terrificus e Bothrops atrox, foram identificados dois peptideos
viperideos, relacionados a catelicidina crotalicidina e batroxicidina, respectivamente. Ambas apresentam atividade
antimicrobiana. As estruturas tridimensionais foram determinadas a fim de compreender os mecanismos de acao.

Palavras Chave: Peptideos antimicrobianos, Catelicidinas, Estrutura 3D.

A disseminacgédo de patégenos multirresistentes tornou-se uma preocupacéo no ambito da salde publica. Os
peptideos antimicrobianos sdo potenciais agentes terapéuticos devido a sua interacdo especifica com a
membrana de patégenos, como bactérias, fungos e parasitos [1]. Por uma estratégia de minimizacao das
sequéncias, originou-se os peptideos derivados Ctn[15-34] (KKRLKKIFKKPMVIGVTIPF-NH2) e Btn[15-34]
(KKRVKKFFRKPRVIGVTFPF-NH>). Estes, por sua vez, foram minimizados e aprimorados em duas novas
sequéncias, os peptideos CrotAMP14 (KRLKKIFKKMIKIF-NH2) e BotrAMP14 (KRWKKFFRKVIKFF-NH?2) [2].
Os espectros foram obtidos em espectrémetro Bruker Avance 111 500 (IQ-UFG) a partir de soluges com 1,5
mM de peptideo e 75 mM de SDS-d2s, e pH de 3,5 (derivados da batroxicidina) e pH 6,5 (derivados da
crotalicidina). Para o peptideo Btn[15-34] (20-mer), correlagdes do tipo HN-HN foram identificadas entre as
regibes 2Lys-17Thr, enquanto que correlagdes do tipo Ha-HN (i,i+2) e (i,i+3) foram identificadas na porgéo
N-terminal. Para o peptideo derivado BotrAMP14 (14-mer), correlagdes do tipo HN-HN foram identificadas
na faixa entre 2Arg-13Phe, bem como correlagdes Ha-HN identificadas entre 1Lys-13Phe. Observou-se
correlagdes do tipo Ha-HN (i,i+2) entre os residuos 2Arg-4Lys, 6Phe-8Arg e 8Arg-10Val e ainda correlacbes
do tipo Ha-HN (i,i+3) entre os residuos 9Lys-12Lys e 10Val-13Phe. Para o CRAMP Ctn[15-34] poucas
restricbes de média distancia foram observadas, Ha-HN (i,i+3). Por fim, o CrotAMP14 (14-mer) apresenta
correlagBes HN-HN e Ha-HN sequenciais em toda sua extensdo, além de algumas correla¢des médias (i,i+2),
(i,i+3) e (i,i+4) na sua porcao central. Esses resultados indicam que, mesmo na presenca de micelas, os
peptideos Btn[15-34] e Ctn[15-34] apresentam uma porgdo N-terminal enovelada e uma por¢édo C-terminal
desenovelada.

Acknowledgements: INCT, CNPq, CAPES, FINEP, FAAPEG.
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Estudo de interacfes farmaco-excipiente entre Tartarato de Brimonidina e
Maleato de Timolol na presenca de alguns excipientes por analise térmica

Lucas Y. Sato (IC)2*, Maria Inés G. Leles (PQ)a.

2Laboratério de Métodos de Extragdo e Separacéo, Universidade Federal de Goias (UFG), Goiania, Brazil
* Corresponding Email: yugosato@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Neste trabalho Tartarato de Brimonidina, Maleato de Timolol, Cloreto de Benzalcénio, Fosfato
de Sddio dibéasico anidro e Fosfato de s6dio monobasico monoidratado foram analisados por TGA e DSC
para checar por interacdes farmacéuticas entre ingrediente ativo e excipientes.

Palavras Chave: Brimonidina, Timolol, Excipientes, Compatibilidade, TGA, DSC.

RESUMO/ABSTRACT: O Tartarato de Brimonidina (BMT), um agonista az-adrenérgico altamente seletivo e
o Maleato de Timolol (TM), um bloqueador 3 ndo seletivo, sdo ambos medicamentos topicos comumente
utilizados na forma de colirios para tratar o glaucoma [1]. E importante realizar testes de pré-formulagéo com
o ingrediente farmacéutico ativo (IFA) e os excipientes para checar por incompatibilidades entre eles. Isso é
normalmente feito por meio de andlise térmica (TGA e DSC). No presente trabalho, BMT, TM, Cloreto de
Benzalcdnio (BAC), Fosfato Dissddico Anidro (DSPA) e Fosfato Monossédico Monoidratado (MSPM) foram
estudados termicamente, analisando tanto o IFA isolado quanto as misturas binarias de IFA + excipientes
1:1 (m/m). As curvas TG foram obtidas utilizando um TG/SDTA/851¢ Mettler Toledo, aquecendo
aproximadamente 7,000 mg de amostra de 25 a 1000 °C em um cadinho de a-Al20s. As curvas DSC foram
obtidas utilizando um DSC 822¢ Mettler Toledo, aquecendo aproximadamente 5,000 mg de amostra em um
cadinho de aluminio perfurado de 25 a 300 °C. Em ambas as andlises, foi utilizada uma atmosfera de N2 com
fluxo de 50 mL min? e taxa de aquecimento de 20 °C min?. A curva de DSC do BMT mostrou um pico
endotérmico de fusdo a 220 °C e dois picos exotérmicos em torno de 270 °C atribuidos a sua decomposigéo.
A curva de DSC do TM mostrou dois eventos endotérmicos sucessivos em 210 °C e 220 °C, atribuidos a sua
fusé@o e decomposicéo, respectivamente. Para as curvas de DSC das misturas binarias, em todas elas, cada
evento térmico que ocorreu quando os componentes foram aquecidos separadamente ocorreram, também,
na mesma temperatura quando combinados na mistura. Em conclusdo, uma formulagado de BMT ou TM na

presenca dos excipientes BAC, DSPA e MSPM ¢é possivel ja que ndo ocorreram interacdes entre eles.
Acknowledgements: Os autores gostariam de agradecer a FUNAPE pela gestéo do projeto.
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Oxidacdao catalitica da hidroguinona por um complexo metalaciclofano de
cobre(ll) irradiado

Jackson J. Santos (IC),! Maria Clara Oriol Edimio Souza (PG),! Pedro Victor Valadares(PG),! Renato Rabelo (PQ),!
Lucas Hoffmann Greghi Kalinke (PQ),2 Joan Cano (PQ),* Livia Fl6rio Sgobbi(PQ),! Danielle Cangussu (PQ).t

1Departamento de Quimica, UFG; 2Instituto Federal de Goias, Campus Anépolis IFG; 4Instituto de Ciéncia Molecular, Universitat de Valéncia.

Jackson.souza@discente.ufg.br; danielle_cangussu@ufg.br

HIGHLIGHTS: Neste trabalho realizou-se o estudo da fotoatividade de um complexo metalaciclofano de
cobre(ll) com um ligante oxamato e um estudo comparativo da atividade catalitica do complexo antes e
depois da irradiacdo, frente a oxidacao da hidroquinona.

Palavras Chave: Quimica de coordenacao, Fotoquimica, Catalise, Biosensores.

RESUMO/ABSTRACT:
Enzimas a base de Cu(ll) sdo amplamente estudadas por desempenhar importantes funcdes biolégicas. As
enzimas oxidase possuem diversas aplica¢gdes biotecnoldgicas, em especial biosensores. Apesar da
importancia dessas enzimas, seu uso € limitado devido a baixa estabilidade térmica e a meios néo
fisioldgicos. Visando minimizar esses problemas, pesquisas na area de sintese de complexos podem levar
a compostos que mimetizam as fungdes enzimaticas como a de catalisadores de reagfes-modelo para
biosensores. Neste trabalho estudou-se o dimero de Cu(ll) de formula [Cuz(acriba)2(H20)2]* (1) utilizando o
ligante Et:H.acriba [onde acriba = N,N-2,7-diaminoacridina-bis (oxamato)], que apresentou fungbes
cataliticas para oxidacdo da hidroquinona (HQ). O composto 1 irradiado (Amax=250nm) apresentou uma
mudanca na sua fungdo catalitica aumentando a velocidade da reagao de oxidacéo da hidroquinona (HQ)
para benzoquinona (BQ) (Figura 1).

(a) (b)

1.5
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Absorbance
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Figura 1. Evolugdo do espectro de absor¢cdo de uma solucdo aquosa de HQ 75uM e composto 1 (15uM)

antes (a) e depois (b) da irradiacdo com luz UV por 5 minutos. As setas indicam o curso da reacao de

oxidagéo.
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PEROXIDO DE HIDROGENIO DE UREIA (UHP) E LACTATO DE ETILA COMO
SISTEMA MAIS VERDE NA SELENILACAO DE IMIDAZO-HETEROARENOS

Jodo Vitor Souza de Oliveira 2*, Isis Juliane Arantes Granja 2, Antonio Marciel de Souza @, Jamal Rafique 2 b, Sumbal
Saba 2

 |nstituto de Quimica — Universidade Federal de Goias. Goiania, Brasil
* Autor correspondente: oliveira.joao@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Protocolo sustentavel para a selenilac@o regiosseletiva de imidazo-heteroarenos, livre de
metais e sem catalisadores. A reacdo formou a molécula alvo com 92% de rendimento e possui bom
desempenho em escala grama.

Palavras Chave: Selenilagéo, imidazo[2,1-b]tiazol, imidazo[1,2-a]piridina e quimica verde

RESUMO/ABSTRACT: Nos ultimos anos, a funcionalizagdo de compostos heterociclicos nitrogenados de 5
membros tem sido um tema emergente em sintese organica. Tais compostos sdo conhecidos por sua
bioatividade, apresentando propriedades anti-Alzheimer, anti-inflamatoria, antioxidante e anticancerigena. A
construcdo da ligacdo C-Se é muito importante em sintese organica, pois essas estruturas exibem
propriedades bioldgicas fascinantes e propriedades medicinais. Assim, este trabalho relata pela primeira vez
a C(sp2)-H selenofuncionalizagéo do nucleo imidazo[2,1-b]tiazol mediada por perdxido de hidrogénio-ureia,
utilizando lactato de etila como solvente. Essa abordagem é regiosseletiva, ampla e livre de metal, e atuou
de forma eficaz usando meio equivalente molar de disselenetos diorganilicos, sem necessidade de qualquer
catalisador, em pressao atmosférica. A reagao também foi estendida com sucesso para imidazo[1,2-a]piridina
e imidazo[1,2-a]pirimidina. O lactato de etila € uma alternativa sustentavel e economicamente viavel quando
comparado a solventes tradicionais. Da mesma forma, o peréxido de hidrogénio-ureia é considerado um
agente oxidante seguro, barato, estavel e verde. Com as condi¢bes otimizadas, a aplicabilidade de varios
disselenetos de imidazotiazois, além de imidazois como a imidazo[1,2-a]piridina e imidazo[1,2-a]pirimidina,
foram avaliadas. A selenilagio de imidazotiazois funcionou de forma eficaz para diferentes disselenetos, e a
utilidade desta metodologia, a ampliacdo do escopo em relagdo ao substrato e a influéncia da fracédo

imidazo[2,1-b]tiazol substituida foram avaliadas. A reacao formou a molécula alvo com rendimento de 92%.

References:
Obaid, R. J., Mughal, E. U., Naeem, N., Al-Roogi, M. M., Sadiq, A., Jassas, R. S., ... & Ahmed, S. A. (2022). Pharmacological significance
of nitrogen-containing five and six-membered heterocyclic scaffolds as potent cholinesterase inhibitors for drug discovery. Process
Biochemistry. DOI: https://doi.org/10.1016/j.prochio.2022.06.009
Rafique, J., Rampon, D. S., Azeredo, J. B., Coelho, F. L., Schneider, P. H., Braga, A. L. (2021). Light-Mediated Seleno-
Functionalization of Organic Molecules: Recent Advances. The Chemical Record, 2739-2761. DOI:
https://doi.org/10.1002/tcr.202100006
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Prospeccédo de compostos aromaticos em Couroupita guianensis por HS-
GC/MS para aplicagcdo naindustria de cosméticos

Aline M. Aguiar,2 Lilian F. de Oliveira,2 Dayane C. da Costa,2 Nelson R. Antoniosi Filho?2

2 Laboratério de Métodos de Extragdo e Separacdo (LAMES), Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil.
* E-mail correspondente: aline_moreira@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Objetivou-se caracterizar os principais compostos organicos volateis (VOC’s) da flor Abrico-
de-macaco (Couroupita guianensis) por HS-GC/MS visando a determinacdo de moléculas aromaticas
relevantes para aplicacdo na indUstria de cosméticos, sob o viés da quimica ambiental.

Palavras Chave: Couroupita guianensis; compostos orgéanicos volateis; GC; cosméticos; quimica ambiental.

RESUMO/ABSTRACT: As empresas de aromas e fragrancias inseridas no mercado global da industria 4.0
estdo constantemente em busca de produtos inovadores, ecofriendly, eficientes e de baixo custo. A
competicdo nesse segmento industrial demanda pesquisas de dmbito sustentavel para prospectar novas
espécies aromaticas que se compde de moléculas ja consolidadas para uso em produtos de higiene pessoal
e cosméticos. Essencialmente, os ingredientes de alto valor agregado para perfumaria carecem de grande
guantidade de matéria-prima para producao de poucas quantidades de extratos de plantas, denominados de
Oleos essenciais, que sé@o constituidos por complexas misturas de metabdlitos secundarios, os terpenos.
Dado essa informacéo, a extragcdo infrene do 6leo essencial e o extrativismo exacerbado de espécies
aromaticas potencializa a escassez de plantas no ecossistema, ameacando espécies de extingdo, como € o
caso em especial da arvore pau-rosa (Aniba rosaeodora), cujo 6leo essencial extraido da madeira é
constituido, majoritariamente, por linalol (3,7-dimetilocta-1,6-dien-3-ol), ingrediente usado no perfume Chanel
n°5. Com o propésito de encontrar opgdes para o abastecimento do mercado de perfumaria, enaltecendo a
biodiversidade local e a preferéncia por métodos de extragdo e analise inerentes aos principios da quimica
ambiental, o presente trabalho emprega técnica de extragdo via headspace (HS) juntamente com a
cromatografia gasosa (GC) e espectrometria de massas (MS), a fim de minimizar a quantidade de matéria-
prima utilizada nessa triagem, proporcionando resultados confidveis do perfil do éleo essencial. A espécie
Couroupita guianensis Aubl., popularmente conhecida pelo nome Abricé-de-macaco, apresentou uma fracéo
volatil com alto teor de linalol (33,45%) e de eugenol (47,96%) quando comparado com trabalhos na literatura
gue utilizam grande quantidade de biomassa (planta) e grandes volumes de solvente para extragao da porgao
volatil, tendo potencial de se tornar matriz alternativa para producao desses ingredientes de uso no setor de

perfumaria.

Referéncias bibliograficas

a) COSTA,D.C. TESE. 2021. b) KHAN, A. M.; SHIVASHANKARA, K.S.; ROY, T.K. Journal of Horticultural Sciences, 2014, 9(2):161-
165. c)May, P.H.; Barata, L.E.S. Economic Botany, 2004, 58(2):257-265.
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Uso de eletrodos portéateis e nanocristais de TiO2-Co
para deteccao seletiva de AMX

Leyllanne K. A Souza?', Habdias A Silva-Neto?, Danielly S Rocha?, Fabiane C de
Abreu °, Anielle CA Silva b, Wendell K T Coltro2, Paulo T Garcia¢

2 Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil. ® Instituto de
Ciéncias, Universidade Federal do Sul e Sudeste do Para (UNIFESSPA), Marab4, Brasil.
‘Universidade Federal de Alagoas (UFAL), Instituto de Quimica, Macei6, Brasil,

* Corresponding Email: leylanearaujo@gmail.com

HIGHLIGHTS: Eletrodos portateis modificados via drop casting com
nanocristais de TiO2-Co para determinacdo eletroquimica de AMX em

formulag¢es farmacéuticas.

Q &

Palavras Chave: Penicilina, Andlise farmacéutica; Eletroanalitica; Plataformas portateis;

Nanomaterial.

RESUMO/ABSTRACT:

A amoxicilina um dos antibiéticos mais amplamente utilizados no mundo?.
No Brasil, nos ultimos sete anos, foram produzidos aproximadamente 800
milhdes de antibidticos, e 32% desse total corresponde ao consumo de
amoxicilina 2. Além disso, cerca de 60% da amoxicilina ingerida é excretada
praticamente inalterada apés algumas horas 2. Dessa maneira € importante
propor métodos analiticos que permitam o monitoramento ambiental, bem
como o controle de qualidade da AMX. Nesse estudo, propomos a
combinacédo de eletrodos portateis, confeccionados pela combinacdo de
stencil-printed carbon electrodes (SPCE) e nanocristais de didxido de titanio
dopado com cobalto (TiO2-Co) para deteccdo eletroquimica de AMX. O
SPCE foi fabricado com uma geometria de trés eletrodos: trabalho (ET),
referéncia (ER) e auxiliar (EA). As caracteriza¢des morfolégicas, estruturais
e eletroguimicas foram cuidadosamente realizadas. As caracterizacdes
morfoldgicas mostraram que os nanocristais de TiO2-Co foram distribuidos
sobre a superficie do ET. Considerando as condi¢cdes quimicas e
eletroquimicas para a voltametria de onda quadrada (VOQ), as medidas
foram realizadas em tampéo fosfato (PBS) 0,1 mol L™ em pH 7,0 utilizando
0os parametros otimizados de frequéncia, step, amplitude, tempo de
deposicao e potencial de deposicdo e de 5 Hz; 0,004 V; 0,04 V; 10s 0,0 V
vs Ag, respectivamente. A deteccdo de AMX (pH 7,0) por VOQ obteve uma
linear (R?=0,99) na faixa de 20 a 150 umol L%, os limites de deteccédo (LOD)

e de quantificacdo (LOQ) foram estimados em 5,8 ymol L™ a 19,5 ymol L
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respectivamente. Estudos de repetibilidade (intra-dia e inter-dia) dos
eletrodos modificados revelaram valores de desvio padrdo relativo que
variaram de 5,8 a 8,1%. A seletividade indicou baixa interferéncia (< 5%) aos
principais compostos tradicionalmente encontrados em formulagfes
farmacéuticas. Além disso, os resultados obtidos com TiO2-Co/SPCE para
amostras reais farmacéuticas foram comparados com espectroscopia UV-
Vis e foi possivel inferir que ndo houve diferencas estatisticas entre os
métodos com nivel de confianga de 95%. A combinacao proposta de SPCE
modificado com novos nanocristais de TiO2-Co é uma estratégia atraente

para analise AMX.

References:

1. Wong, A. et al. Talanta 206, 120252 (2020)
2. W.H. Organization, WHO Report on Surveillance of Antibiotic Consumption (2018)
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Producéo e aplicacao de extratos de flores e frutos como
indicadores acido-base em aulas de Quimica Analitica Quantitativa
Experimental
Karina Eliane Quege, Antonio Marciel de Souza Neto, Dion Carlos Moreira Filho, Frederico Gomes Pinheiro Fraga,
Gabriel Brito Carneiro, Gabriel Dioara Silva Garcia, Igor Gabriel Assis Melo, Joao Paulo Santos Ferreira, Renata

Ester dos Santos Ribeiro, Rhyan César Santos Dias, Paulo Cesar de Souza Guerra, Sandro Alves Nogueira,
Wendell Karlos Tomazelli Coltro, Nelson Roberto Antoniosi Filho*

Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil.

* Email: nelsonroberto@ufg.br

HIGHLIGHTS: Esse trabalho explora o uso de indicadores acido-base naturais, obtidos de frutas e flores,

em aulas de Quimica Analitica Qualitativa Experimental, visando o ensino de Quimica Verde.
Palavras Chave: Antocianinas,Sustentabilidade, Extracdo, Titrimetria,Volumetria

RESUMO: Apesar de se saber que a fenolftaleina causa cancer e que a maioria dos Indicadores acido-
base convencionais tém sua ecotoxicidade, mutagenicidade e genotoxicidade deconhecidas, a maioria
desses produtos sintéticos ainda é normalmente utilizada em titrimetria em aulas experimentais de
graduacdo, e até mesmo em operacdes analiticas industriais. O problema se agrava quando se observa
gue os produtos gerados pela titrimetria, contendo tais indicadores sintéticos, sdo descartados em
efluentes domésticos e industriais, sem que se conheca sua capacidade de depuracdo e seus impactos
sobre os seres vivos, em especial da biota aquatica. Nesse sentido, a escolha de indicadores acido-base
mais seguros e sustentaveis vem ganhando forca', especialmente pelo fato de algumas flores e frutos
apresentarem substancias como antocianinas que mudam de cor em funcdo do pH do meio. Assim,
aproveitando as aulas de Quimica Analitica Quantitativa Experimental para a Graduagédo em Quimica da
UFG no primeiro semestre de 2023, efetuou-se a obtencao de extratos de pigmentos de flores e frutos, os
guais foram avaliados em funcdo da adequabilidade para uso como indicadores acido-base em titulacées
acido forte-base forte (HCIl e NaOH) e acido fraco-base forte (AAS e NaOH). Para isso produziu-se extratos
das flores de Primavera, Hibisco, Capota Vermelha, Crista Pluma, Alamanda Vermelha e Rabo de Arara e
dos frutos de Amora e Uva Vitéria. Os extratos de Amora e de Primavera se mostraram como sendo 0s
mais adequados comparados a indicadores convencionais como fenolftaleina e vermelho de metila. Assim
comprovou-se que utilizando plantas altamente disponiveis e que ndo apresentam toxicidade, é possivel
obter indicadores acido-base de alta qualidade, capazes de serem aplicados em aulas de graduacéo e
também em outras atividades académicas e industriais, estimulando o discente a conhecer

simultaneamente, de forma pratica, sobre Quimica Analitica e Quimica Verde.

Agradecimentos: 1Q-UFG
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Estudos Reacionais Para a Sintese Branda de Cetoimidazois

José S. S. Neto,® Filipe T. Coelho,2Leonardo V. E. Guimaréaes,? Luciano Morais Liéo,2 Felipe Lange Coelho 2

2 Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil.
* Corresponding Email: joseneto.gmc@gmail.com

HIGHLIGHTS: Investigacdo de condi¢des reacionais sustentiveis para a obtencdo de cetoimizazois.
Palavras Chave: Sintese organica, imidazol, quimica verde, amidinas, chalconas
O nucleo imidazol é considerado como um esqueleto heterociclico proeminente! devido as suas amplas
aplicacdes que podem ser encontradas extensivamente, a exemplo de farmacos 2, pesticidas® além de suas
potenciais aplicacbes em areas fotofisicas, como dispositivos eletroluminescentes organicos (OLEDS)“.
Diversas metodologias para a sintese de imidazois sdo relatadas na literatura. Entretanto, muitas delas fazem
uso de alta temperatura, usos de metais de transicdo como sistema catalitico e atmosfera inerte.®> Assim, o
desenvolvimento de métodos altamente eficientes, com condi¢des brandas e sustentaveis para a obtencao
de tal nacleo é altamente desejavel e de grande importancia para a quimica moderna. Considerando a
importancia do ndcleo imidazol e nosso constante interesse no desenvolvimento de metodologias
sustentaveis, realizamos a sintese de 4-acil-1H-imidazol a partir de fenilamidina e trans-chalcona. Para tanto,
realizamos um estudo sistematico investigando abordagens sintéticas diferentes a fim de se encontrar a
condi¢do Otima para a obtencdo do produto de interesse. Diversas condi¢des reacionais foram testadas,
sendo aquelas com rendimentos inferiores a 20% descartadas. Algumas das condi¢8es estudadas estdo no
Esquema 1, onde o melhor resultado foi obtido empregando N-bromosuccinimida (50
mol%) em acetonitrila, aquecendo a reacao a 80 °C por 10h, o que levou a obten¢éo do produto em 60% de
rendimento. A partir desse resultado, 0 método esta em fase de otimizacéo (solvente, tempo de reacéo,
temperatura, quantidade dos reagentes).

TBCA, NaBr, EtOH, t.a, 10 h

NBS, PhCOOH, MeCN, 80 °C, 12 h

Oo
:
7

Oxone, NaBr, EtOH, 60 °C, 10 h H
N

* (NH,),[Ce(NO3)g], NH,4Br, MeCN, 80 °C O | N/>_©
o)

TBCA, NaBr, EtOH, t.a, 10 h

% 1

NBS, MeCN, 80 °C, 12 h

Esquema 1: Estudo das condi¢des reacionais na sintese de cetoimidazéis.
Referéncias:
1. a) X. Zhao, G. Wu, Y. Zhang, J. Wang, J. Am. Chem. Soc. 2011, 133, 3296-3299; b) D. Wang, N. Li, M. Zhao, W. Shi, C. Ma, B. Chen,
Green Chem. 2010, 12, 2120- 2123; ¢) D. Wang, M. Zhao, X. Liu, Y. Chen, N. Li, B. Chen, Org. Biomol. Chem. 2012, 10, 229-231; d)
Y. Yang, Y. Zhang, J. Wang, Org. Lett. 2011, 13, 5608— 5611;
2 a) S. Kantevari, S. V. Vuppalapati, D. O. Biradar, L. Nagarapu, J. Mol. Catal. A 2007, 266, 109-113; b) L. Nagarapu, S. Apuri, S.
Kantevari, J. Mol. Catal. A 2007, 266, 104-108; c) Z. Zhao, D. D. Wisnoski, S. E. Wolkenberg, W. H. Leister, Y. Wang, C. W. Lindsley,
Tetrahedron Lett. 2004, 45, 4873-4876.
3.a) W.-J. Li, Q. Li, D.-L. Liu, M.-W. Ding, J. Agric. Food Chem. 2013, 61, 1419-1426; b) J.-H. Choi, N. Abe, H. Tanaka, K. Fushimi, Y.
Nishina, A. Morita, Y. Kiriiwa, R. Motohashi, D. Hashizume, H. Koshino, J. Agric. Food Chem. 2010, 58, 9956—9959.
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Complexos RuClz(p-cimeno)-Aminas como catalisadores bifuncionais para a
fixacdo quimica de CO. com epo6xidos

Emily T. Silva2, Vinicius K. Tomazett?, Gustavo H. C. Masson®, Valdemiro P. Carvalho?”*, Rafael Pavdo Das Chagas®”

2 Instituto de quimica, Universidade Federal De Goias, Goiania, GO, Brasil.
b Universidade Estadual Paulista Julio de Mesquita Filho, Faculdade de Ciéncias e Tecnologia de Presidente Prudente.
Corresponding Email: rpchagas@ufg.br; valdemiro.carvalho@unesp.br, viniciustomazett2@ufg,br, emily.teles@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Complexos de ruténio como catalisadores na sintese de carbonatos ciclicos sob condi¢bes
brandas com baixa carga catalitica e com bons resultados de converséo e seletividade.

Palavras Chave: carbonato ciclico, complexos de ruténio, CO2, catélise.

Introducéo

A Converséo de CO: a carbonato ciclico tem se mostrado uma alternativa para fixagéo quimica do CO..
Diversas substancias tem sido testadas como catalisadores para a sintese de carbonatos ciclicos a partir da
cicloadicdo de CO2 a epoxidos entre elas estdo complexos metalicos, sais organicos?.

Resultados

Seis complexos do tipo [RuClz(p-cimeno)(amina)]?> com diferentes aminas como ligantes ancilares, foram
testados para a sintese de carbonatos ciclicos a partir da cicloadi¢cdo de CO2a epdxidos conforme Esquema

01, onde utilizou-se a epicloridrina como substrato modelo.

Ox© HO  OH
0
A _q +CO; \\g{ v =
Cl Cl

Esquema 01: Condigdo reacional: Substrato (6,25 mmal), catalisador (0,25 mol%), 80 °C, 24 h, 1 bar de CO, sem solvente.

Os resultados de conversdo e seletividades foram obtidos por analise de RMN H da mistura reacional e

estdo listados na tabela abaixo (Tabela 01).

Tabela 01: Resultados dos testes cataliticos.

RuN (PIP) RuN (POP) RuN (PEP) Ru N7 Ru N6 RU N5
Catalisador O 0 O
N i N HoN
H H H NH, NH, 2
Conv. (%) 35,5 75,6 58,5 96,5 18,0 40,8
Selet. (%) 93 97 96 91 73 96
Concluséo

Foi observado que os complexos apresentaram boa atividade catalitica, com destaque para o complexo

RuN7 com 96% de conversdo e RuN(POP) com 75% de conversao.

Agradecimentos: Agradecimentos ao CNPQ (350717/2023-0) e a CAPES pelo auxilio financeiro.
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CO2: Capture and Fixation to Epoxides by Supported lonic Liquids

Blendo Almeida da Silva,aVinicius Kalill Tomazettia, Rafael Pavao das Chagas?, Muhammad Irfan Qadir 2

a Institute of Chemistry, University Federal of Goias, Goiania, Brazil.
* Corresponding Email: ablendo@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: The fixation of CO- for the formation of cyclic carbonates is an excellent strategy to reduce this
gas in the atmosphere and invests in the production of chemical products with high added value. Determining

the conversion and selectivity through tests varies the pressure and temperature.
Palavras Chave: COz, cyclic Carbonate,epoxides.

RESUMO/ABSTRACT: Carbon dioxide (CO2) capturing and activation with more efficient catalysts, is an
excellent strategy to reduce this gas in the atmosphere and, at the same time, invest in the production of
value-added chemical products. This approach is particularly notable in the formation of cyclic carbonates,
formaldehyde and methanol [1]. Fixation of CO2 to generate cyclic carbonates is widely recognized as one of
the most efficient synthetic routes due to its atom economy and broad applicability [2]. The scheme below

illustrates the CO: fixation process for the formation of cyclic carbonates.

O CO, o)
R » R
\/Q /\[ >:O
O

Scheme 1. CO; fixation for carbonate formation.

(Schemel)

Thus, this work aims to carry out the catalytic study of the SILPs (supported ionic liquid phases) catalysts for
the epoxide conversion to cyclic carbonates under mild reaction conditions. For the tests, a Fischer-porter
reactor was used in which 50 mg of catalyst and 6.25 mmol of epichlorohydrin were used for 24 h. Conversion
and selectivity was determined by 1H NMR analysis using CDClIs. Initially, tests were carried out keeping the
temperature constant at 100°C and changing the pressure and later tests were carried out keeping the

pressure constant and varying the temperature. The results are shown in Figure 1 and 2 below.

Figure 1. Catalytic tests with temperature variation and Figure 2. Catalytic tests with pressure variation and
constant pressure at 4 bar. constant temperature at 100°C.
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Through the above results, it was possible to observe a trend of increase in the conversion as the pressure
and temperature increased. Thus, it was observed that the optimal reaction temperature was 4 bar and 100°C,
where obtaining the best conversion and selectivity results with the BMI catalyst in epichlorohydrin was
possible.

References:
a) Sheng, T., Ou, J., Zhao, T., Yang, X., & Peng, Y. X. (2023). Efficient fixation of CO2 into cyclic carbonate catalyzed by
choline bromide/imidazole derivatives-based deep eutectic solvents. Molecular Catalysis, v. 536, p. 112907, 2023. b) Yang, J.,
Chen, P, Pan, Y., & Liang, Y. (2022). Fixation of Carbon Dioxide with Functionalized lonic Liquids. Asian Journal of Organic
Chemistry, v. 11, n. 11, p. €202200527, 2022.
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Digital microfluidics as lab-on-a-chip: from sample preparation to
colorimetric sensing of S-Nitrosocysteine

Danielly S. Rocha, *" Richard P. S. de Campos,? Habdias A. Silva-Neto,2 Gerson D. F. Junior,2 Fethi Bedioui,® Wendell
K. T. Coltroad

3Institute of Chemistry, Federal University of Goias, Goiania, Goias, Brazil. "National Research Council Canada, Edmonton, Alberta,
Canada. “Institute of Chemistry for Life and Health Sciences i-CLeHS, Chimie ParisTech, Paris, France. “National Institute of Science
and Technology in Bioanalysis, Campinas, Sao Paulo, Brazil.
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HIGHLIGHTS: A strategy for background light control and colorimetric detection on DMF was proposed
Sample preparation and colorimetric detection of S-nitrosocysteine was performed
Biological sample were successfully analyzed

Key words: luminosity control, droplet movement, on-chip decomposition, colorimetric sensor, S-nitrosothiols.

ABSTRACT: Digital microfluidics (DMF) is a versatile lab-on-a-chip platform that allows integration with
several types of sensors and detection techniques, including colorimetric sensors. However, there is a
challenge involving integration of DMF with optical detection techniques regarding light homogeneity. Here,
was proposed, for the first time, the integration of DMF chips into a mini studio containing a 3D-printed holder
with UV-LEDs to promote sample degradation and colorimetric sensing directly on chip by using of webcam.
As a proof of concept, the feasibility of the integrated system was successfully used for indirect analysis of
nitrosocysteine (CySNO); an important biomarker for diseases such as Parkinson and Alzheimer. The droplets
movement were controlled by MicroDrop software. Droplet driving potentials ranged from 90 and 120 V,
frequency of 10 kHz and time intervals ranging from 1 to 5 s. To promote the sample preparation, the photolytic
cleavage of CySNO to nitrite (NO2") was performed using a low-cost 3D printed holder. For decomposition of
CySNO on the DMF chip, an aliquot of standard solution or sample (9 uL) was positioned on reservoir region
and exposed to UV light for 15 minutes. Posteriorly, the samples volume of approximately 1 uL were moved
to the detection zones to be mixed with a drop of Griess reagent. Finally, the colorimetric analysis was

performed. Considering the analytical parameters, the proposed approach revealed linear behavior in the

CySNO concentration range between 12.5 and 400 ymol L-' and a limit of detection equal to 2.8 pmol L.

Synthetic serum and human plasma samples were successfully analyzed, and the achieved results did not
statistically differ from the data recorded by spectrophotometry at the confidence level of 95%, thus indicating
the huge potential of the integration between DMF and mini studio to promote complete analysis of low-

molecular weight compounds.
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Aplicacdo do modelo classificatorio de Linear Discriminant Analysis na
investigacao de similaridades e dissimilaridades do perfil quimico do
cerumen entre animais domeésticos e selvagens.

jcaro do Nascimento Camelo,2* Jodo Marcos G. Barbosa,® Nelson Roberto Antoniosi Filho?

a LAMES, Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil.?
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Palavras Chave: Ceriumen, cromatografia gasosa, Linear Discriminant Analysis (LDA), hierarchical cluster analysis (HCA).
HIGHLIGHTS: A analise quimica de volateis em cerdmen permite diferenciar animais domesticados e selvagens.

RESUMO: Desde a pré-histdria o ser humano submete variados animais ao processo de domesticagao,
implicando em alteraces fisicas e quimicas das caracteristicas entre os animais selvagens e domesticados™
0 que vem sendo evidenciado por estudos genémicos?. O intuito deste trabalho € ilustrar a capacidade de
discriminagdo entre animais domésticos e selvagens a partir de informacgdes dos metabdlitos obtidos no
cerimen (cerumendmica) analisados por HS/GC-MS, aplicando um método de classificagdo Linear
Discriminant Analysis (LDA). Ao todo amostras de 20 animais foram analisadas, sendo 10 selvagens e 10
domesticados. A matriz de dados foi adquirida através dos cromatogramas do HS/GC-MS e para cada
amostra foram integrados e gerados uma lista dos compostos alinhados. Cada linha da matriz representou
uma amostra e cada coluna uma “feature” (relagdo massa/carga). Em seguida aplicou-se uma analise néo
supervisionada de agrupamento hierarquico (HCA). Para a visualizagdo do agrupamento de amostras foi
utilizada a distancia de Hamming para estimar a similaridade entre as observacdes. Os metabdlitos mais
importantes para a discriminacdo de domésticos e selvagens foram incluidos de acordo com o método de
classificagdo LDA, na qual verificou-se alguns parametros para a realizacdo da mesma. Obteve-se um erro
estimado de 10% em cada classe, ou seja, dos 20 animais analisados, 9 foram corretamente classificados
como selvagens e 9 foram classificados corretamente como domésticos, mostrando o potencial da técnica
cerumendmica. Os metabdlitos responsaveis por essa discriminacdo evidenciam as diferencas de estresse
oxidativo entre animais domesticos e selvagens.. Assim, o método LDA se mostrou eficaz para a classificagédo
das amostras de animais selvagens e domésticos, visto que ndo houve limitagdes do mesmo com o banco

de dados.
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Desenvolvimento de uma nova metodologia para otimizagéo de funcionais
RSH pelo esquema J-GAP em sistemas organicos solvatados

Pedro H. Ferreira Matias (PG)*2, Mateus Rodrigues Barbosa (PG)?, Heibbe Cristhian Benedito de Oliveira (PQ)?2
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HIGHLIGHTS: Uma metodologia alternativa foi desenvolvida para otimizacdo de funcionais da classe RSH
para sistemas orgéanicos solvatados, como forma de suprir a lacuna presente na literatura. A metodologia
proposta provou-se efetiva em propriedades fotofisicas.

Palavras Chave: DFT, JGAP, Sistemas Solvatados.

Discrepancias entre resultados tedricos e experimentais podem ser atribuidos pela modelagem molecular

utilizada®. Combinar o efeito do ambiente quimico com a adigdo da otimizagéo de funcionais ocasionam em
barreiras tedricas. Ao empregar metodologias de solvatagdo implicita em conjunto do processo de

otimizagdo, s3o obtidos valores artificialmente baixos do parametro o (bohr*)2. Em contraste, metodologias

de solvatagdo explicitas dos orbitais HOMO e LUMO apresentam-se espalhados pelo solvente ao contrario
do soluto®.

Para circunvir estas barreiras, a otimizacéo de funcional na presente metodologia sera aplicada por meio
do esquema J-GAP, utilizando a metodologia de solvatagdo explicita realizada pelo método S-QM/MM, onde
as moléculas de solvente ser&o substituidas por pontos de carga pela aproximagdo ASEC* em conjunto com
a aproximagao FEG® para permitir o relaxamento da geometria do soluto em relagdo as cargas do solvente.
O objeto de estudo “Para-Nitroanilina” foi selecionado por ser utilizado como sistema teste de propriedades
na literatura devido a seu sistema 1-conjugado com alta deslocalizagao 1 € mecanismo push-pull.

Todas as simulagfes foram executadas pelo programa computacional DICE em conjunto com o pacote
de guimica computacional Gaussian 168, como descrito nos trabalhos de Coutinho e colaboradores*>7. A
otimizagcdo de funcional foi realizada pelo programa de autoria prépria Golden Omega desenvolvido na
linguagem de programacgédo Python 3.x/C++. O Algoritmo de busca Golden Ratio foi implementado para
reducdo do custo computacional. O procedimento foi realizado de forma a minimizar a funcéo custo J-GAP.

A insercao do algoritmo de busca levou a uma redugé&o de 10 vezes o custo computacional, saindo de um
escopo de 300 célculos quanto-mecanicos para 27. Munido do sistema solvatado e otimizado obtemos os
seguintes erros para absor¢cdo maxima em relacdo ao experimental®®. 10.76% (Ciclohexano); 14.15%
(Dioxano); 17.23% (Dimetilsulfoxido); 9.92 (Agua). Dentre todas as metodologias testadas a proposta no
presente trabalho foi com a maior acuracia.

Agradecimentos: CNPQ, LAMCAD, UFG, IQ-UFG, LEEDMOL
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N-Nitrosaminas em esséncia de cigarros eletronicos: Avaliacao da 4-
metilnitrosamino-1-3-piridil-1-butanol por espectrometria de massas

Yuri Arrates Rocha?* Almir Custodio Batista Junior2, Andréa Rodrigues Chaves?

@ Laboratério de Cromatografia e Espectrometria de Massas, Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil,
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HIGHLIGHTS: Uso da espectrometria de massas para identificagdo de substancias cancerigenas em esséncia de
cigarro eletrénico. Analise de 4-(metilnitrosamino)-1-(3-piridil)-1-butanol presente nas esséncias de cigarro eletrdnico.
Palavras Chave: Nicotina, Cigarros eletronicos, N-Nitrosaminas, Espectrometria de massas.

O uso do cigarro eletrénico vem sendo uma tendéncia nas Ultimas com a popularizacéo de vapes e pods. O
intensivo uso de nicotina e outras substancias provenientes da queima das esséncias, utilizadas nestes
cigarros, estdo reportadas na literatura como sérios problemas para a saude, se mostrando causadora dos
canceres de pulm@o, pancreas, esbdfago e cavidade oral [1,2]. A nicotina € percussora de substancias
cancerigenas como as nitrosaminas especificas do tabaco (NAT). Das NAT’s conhecidas, destacamos a 4-
(metilnitrosamino)-1-(3-piridil)-1-butanol (NNAL) que é potencialmente carcinogénica [3]. Portanto, este
estudo objetivou a identificacdo da NNAL nas esséncias de marcas diferentes de cigarro eletrdnico
comparada a quantidade de nicotina. Assim, 6 esséncias comerciais utilizadas nos cigarros eletrdnicos foram
alvo do estudo. As amostras foram diluidas com metanol para concentragdo 10 pg/mL, com adi¢éo de padréo
interno cafeina — 3C*® - 0,5 pg/mL. As analises foram feitas por injecéo direta no espectrémetro de massas
(micrOTOF-Q 11l Bruker), utilizando a ionizacdo por eletrospray no modo positivo. Os resultados (figura 1)

mostraram que todas esséncias analisadas apresentaram a NNAL, confirmado pelo baixo erro de massa

— e obtido experimentalmente (-1,1 ppm, m/z 210,1239). A esséncia da
[ INNAL

»
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L

marca 5 e 6 apresentaram quantidade significante da NNAL em relacéo
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~
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a nicotina, o que € preocupante, considerando-se o potencial

]
L

carcinogénico dessas substancias. Esses achados destacam a

importancia de avaliar a presenca de nitrosaminas nos cigarros

m H ’—l_lﬂ_\ eletrbnicos, uma vez que essas substancias representam riscos
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significativos para a salde dos usuarios.
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Figura 1: Relagéo do teor de Nicotina e NNAL presente nas esséncias analisadas.

Agradecimentos: CNPq, LaCEM, e IQ-UFG.

Referencias:

1. EVANGELIA KONSTANTINOU; FOTEINI FOTOPOULOU; DROSOS, Athanasios; et al. Tobacco-specific nitrosamines: A
literature review. v. 118, p. 198-203, 2018.

2. GE SONG, et al., Urinary tobacco-specific nitrosamine 4-(methylnitrosamino)- 1-( 3-pyridyl)-1-butanol (NNAL) and cognitive
functioning in older adults: The National Health and Nutrition Examination Survey 2013—2014. 2023;21(May):68,

3. E.MELINDA MAHABEE-GITTENS; MATT, Georg E ; MERIANOS, Ashley L. High Levels of the Carcinogenic Tobacco-Specific
Nitrosamine NNAL and Associated Findings in Children of Smokers: A Case Series. v. 17, p. 117727192211188-
117727192211188, 2022.

44

=

SISTEMA
CFQ/CRGs



Deteccdao colorimétrica da proteina S em placa de micropocos de poliéster
para diagnoéstico de COVID-19 em amostras de swab e saliva
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HIGHLIGHTS: Imunoensaio direto de detecc¢do colorimétrica do virus SARS-CoV-2 em amostras de swab e
saliva usando placa alternativa e de baixo custo para o diagndstico de COVID-19 com boa precisdo e menor
geracdo de residuos.

Palavras Chave: Imunoensaio direto; deteccao colorimétrica, covid-19.

RESUMO: A pandemia de COVID-19 trouxe a tona a necessidade de desenvolver testes diagndsticos
guantitativos rapidos, acessiveis, descentralizados, de baixo custo, para garantir um melhor manejo dos
pacientes e, consequentemente, reduzir a transmisséo do virus.! Nesse sentido, este trabalho apresenta o
desenvolvimento de uma microplaca de poliéster para detecgdo de proteina S especificamente relacionada
ao SARS-CoV-2 em amostras de saliva e swab nasofaringeo com base em ensaios de imunoabsorcao
enzimatica direta (ELISA). A placa de micropogos de poliéster possui 96 micropogos (diametro de 3 mm) que
contém 2-3 pL, reduzindo assim o reagente e o desperdicio. As condi¢Bes 6timas de concentracéo e tempo
de reacdo nas etapas foram: sensibilizacdo (30 min), BSA 1% (10 min), anticorpo de deteccado a 2 pg/mL (30
min), estreptavidina-HRP [1:1000] (60 min) e revelador (5 min). Portanto, o imunoensaio foi realizado em
aprox. 2,5 horas. A imagem da placa foi capturada e analisada no canal de cor ciano utilizando o scanner e
o software grafico, respectivamente. A faixa linear obtida entre as concentragfes de proteina S e intensidade
de pixel foi de 0-10 pg.mL-%, com r? de 0,99 e limite de deteccéo de 0,44 ug.mL*. A metodologia desenvolvida
mostrou repetibilidade intraplaca e interplaca satisfatéria com valores de RSD para quatro concentra¢des
analisadas (n=3) entre 3,7-7,8% e 2,3-7,7%, respectivamente. Os resultados foram consistentes com o
método RT-PCR e mostraram sensibilidade de 100% e 90%, e especificidade de 85,71% e 100%, para
amostras de saliva e swab respectivamente. O imunoensaio direto proposto apresentou uma alternativa aos
imunoensaios convencionais realizados em placas de poliestireno, dado o baixo custo do aparelho, baixo
consumo de amostras e reagentes e menor geracdo de residuos e tempo de andlise. Além disso, o
imunoensaio tem mostrado grande potencial para diagnosticar a covid-19 com preciséo e exatiddo.

Agradecimentos: Agradecemos ao INCTBio, CNPq, CAPES e a UFG.

References:
1. a)Hogan, C.A; etal. J. Clin. Virol. 2020, 128, 104410. b) Li, Q. et al. N. Engl. J. Med. 2020, 382, 1199-1207.

45

=

SISTEMA
CFQ/CRGs


mailto:nikaele_sousa@hotmail.com

i A I
L]
. ; ! NORKSHOP DA POS

Extracdo do Oleo Essencial de Capim Lim&o (Cymbopogon citratus)
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Conceigdo Borba,2
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HIGHLIGHTS: Compostos quimicos de interesse bioldgico. Principais caracteristicas dos 6leos essenciais e
seu respectivo método de extracdo. Otimizacéo da extracdo do 6leo essencial de capim limao. Compostos

volateis encontrados no 6leo essencial de capim limao.

Palavras Chave: Oleo essencial; Capim Lim&o; Extraces.

RESUMO: Os 6leos essenciais sao uma mistura de compostos volateis, extraidos de partes de vegetais
como caule, folhas e frutos, que apresentam odor caracteristico. Na atualidade, vem sendo alvo de estudos
acerca de suas atividades biol6gicas e antioxidantes, principalmente por conta de sua composigdo quimica®.
Uma das plantas que essa extracdo pode ser realizada é o Capim liméo, este, € uma planta da familia
Poaceae, também conhecida como familia das gramineas, cultivada inicialmente em paises asiaticos.
Apresenta folhas alongadas, asperas e finas, que, quando maceradas, exibem odor caracteristico, ao qual,
muitas das vezes remete ao odor de limao, vindo dai seu nome. Na cultura popular, é utilizado na forma de
chas e extratos, sendo atribuido a efeitos medicinais. Seu 6leo essencial apresenta como composto
majoritario o citral, mistura isomérica dos compostos neral e geranial 2. Logo, esse estudo, teve por objetivo
realizar a extragdo do 6leo essencial de capim liméo, a partir de suas folhas em trés estados diferentes:
recém-colhida, desidratada por duas semanas em temperatura ambiente, e imersa em agua em temperatura
ambiente por 24 horas depois de secas por duas semanas; e posteriormente, verificar o efeito da amostra no
rendimento do éleo essencial. O método utilizado foi a extracdo por arraste a vapor, utilizando o aparelho
Clevenger, se baseando na Farmacopeia Brasileira®4.0s resultados foram expressos em mililitros de éleo a
cada 100g de folha pesada. A amostra em que o 6leo foi extraido das folhas frescas apresentou menor
rendimento (~1mL/100g), ja as duas amostras que foram desidratadas por duas semanas apresentaram
rendimentos similares (~1,5mL/100g), no entanto, as folhas que foram imersas em &gua, apresentaram,
depois desse tempo, evidéncias de reac¢des secundarias, como escurecimento das folhas e formagédo de
bolhas de gases; seu 6leo essencial, também apresentou odor desagradavel e diferente dos anteriores.
Esses resultados corroboram com o de Sfredo et. al.5, ao qual, extraiu volumes préximos dos apresentados
pelo presente estudo. Logo, conclui-se que os objetivos deste estudo foram atingidos e a amostra com maior
rendimento foi aquela em que se deixou secar por duas semanas. Por fim, estudos futuros seréo realizados
a fim de se analisar a possibilidade de degrada¢édo dos compostos no processo de secagem e se dentre eles

ha algum de interesse biol6gico.
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Automatizando Calculos de Estrutura: Desenvolvimento de um Software

Robotico

Bérbara Julia G. Dutra,®” Freddy F. Guimarées,®
2 |nstituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania, Brasil,. ° Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Goiania,
Brasil.
* Corresponding Email: barbara_dutr@discemte.ufg.br

HIGHLIGHTS: Como resposta dos atuais avanc¢os tecnoldgicos se faz necesséria agilidade nos processos.
Neste trabalho é proposto a criagdo de um rob6 do tipo bot para automatizacdo de submisséo e coleta de
dados de calculos de estrutura eletrbnica.

Palavras Chave: Robd, Automatizacdo e Célculos de Estrutura Eletronica.

RESUMO/ABSTRACT: Quando séo realizados célculos de estrutura eletrdnica algumas especificidades sao
solicitadas. Usando como exemplo o software Gaussian, € necessario informar a geometria da molécula, tipo
do célculo, bases a serem usadas, funcionais de troca e correlagdo, entre outros. Para se decidir o nivel de
calculo a ser usado é necessario realizar um estudo sobre os resultados dos niveis obtidos, podem ser
empregados milhares de célculos nessas analises. Buscando otimizar esse trabalho foi desenvolvido um
robd do tipo bot, apenas virtual, o qual monta o arquivo de submissé@o a partir dos dados necessarios e
submete o calculo, minimizando o trabalho do usuario. Mesmo com essas facilidades a etapa de coleta de
resultados desse montante ainda é trabalhosa, uma vez que o arquivo de retorno contém informacdes as
guais podem néo ser relevantes para o estudo em questdo. Sendo assim foi implementado ainda a opcéo de
coleta de resultados dos calculos concluidos, onde as informag8es a serem coletadas podem também serem
personalizadas. O funcionamento do robd em etapas esté explicitado na Imagem 1.

Figura 1: Etapas de Funcionamento do Robd para otimizacéo de calculos
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Insercéo de Dioxido de Carbono em Epicloridrina
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HIGHLIGHTS: A fixacdo do CO2 em carbonatos ciclicos € possivel através do uso de um catalisador com
piridina suportada em 6xido de aluminio. Nesse processo, a epicloridrina atua como substrato. Esse método
oferece uma abordagem eficiente para a transformacéo do CO2 em compostos com maior valor agregado.

Palavras Chave: CO3, conversao, catalisador.

RESUMO: Os liquidos idnicos sdo solventes verdes que sdo liquidos a temperatura ambiente eles sdo
formados pela combinagdo de um cation volumoso assimétrico com um &nion de baixa capacidade de
coordenacéo. Como (Franzoi et al, 2011)* apresentou a utilizag&o do cation piridinio e o &nion cloroalumitado
obtidos a partir de uma mistura de cloreto de aluminio (lll) e N-alquilpiridinio. Essa formulagéo tem sido
amplamente utilizada na investigacao eletroquimica de compostos organometdlicos e alquilaromaticos.

Segue abaixo o catalisador de piridina suportando em 6xido de aluminio(Al203).

O TN : o >
ALO; @ :OO7S| or N \ /

Scheme : Estrutura do Catalisador usado neste estudo

Assim pretende-se com o respectivo trabalho, o estudo catalitico do CO2 em epicloridrina, utilizando-se um
liquido idnico de piridina suportado em 6xido de aluminio para a inser¢do do diéxido de carbono dentro de
epoxidos. Para conseguir os valores que foram analisados, foi necessério o uso de 50mg de catalisador e de
6,25mmol de epicloridrina. Os valores de conversao foram obtidos utilizando o método de ressonancia
magnética nuclear de Hidrogénio, usando-se CDClz para analise. Uma vez que os testes foram realizados,
observa-se um aumento de conversdo em func@o da temperatura, onde a conversdo maxima foi dada
proximo de 80°C. Também foram analisados a seletividade de carbonato, que mostra o quanto do diéxido de
carbono de fato, reagiu com o epéxido colocado para teste, ja que, instaura-se como objetivo principal, inserir
CO:2 dentro da molécula de epicloridrina.
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Deteccdo molecular do virus SARS-CoV-2 por RT-LAMP-LFA

Leonardo Matos Ferreira,®” Paulo Felipe Neves Estrela,2 Gabriela Rodrigues Mendes Duarte 2
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DESTAQUES: O teste RT-LAMP-LFA desenvolvido possui alta especificidade e o tempo total de analise é
inferior & 60 minutos. A simplicidade metodoldgica do teste possibilita aplicacdes como point-of-care test
(POCT).

Palavras Chave: COVID-19, POCT, diagnostico molecular, fluxo lateral.

RESUMO:

Em maio de 2023, a Organizacdo Mundial da Salde decretou o fim da emergéncia de saude global da
pandemia de COVID-19.! Embora o estado de pandemia tenha se encerrado, essa doenga, causada pelo
coronavirus SARS-CoV-2, ainda apresenta alto risco de salde publica sendo responsavel por uma morte a
cada trés minutos.! Isso evidencia a necessidade de metodologias simples que visam a testagem
populacional com o fito de diminuir a propagacdo do virus. As deteccGes moleculares, apesar de
apresentarem alta acuracia, sdo comumente caracterizadas por demandar equipamentos sofisticados
tornando-as incompativeis na modalidade de testes point of care (POCT).2 Assim, visando a simplicidade e
aplicabilidade do teste em locais com recursos escassos, 0 objetivo deste trabalho foi realizar uma detecgéo
molecular de SARS-CoV-2 utilizando a técnica de amplificacéo isotérmica RT-LAMP (do inglés, Reverse
Transcription - Loop-Mediated Isothermal Amplification) combinada com o teste de fluxo lateral (LFA, do
inglés Lateral Flow Assay). Para isso, foi realizada uma mistura reacional com volume final de 16 uL contendo
7,5 pL de kit colorimétrico LAMP WarmStart, 0,2 uM de primers externos, 1,6 uM de primers internos e 0,8 uM
de primers de lopp, 1 ppm de FAM e 1,5 pL de amostra de RNA do SARS-CoV-2. A reacéo foi incubada a
65 °C por 30 minutos e, em seguida, adicionou-se uma fita de fluxo lateral para deteccdo de produtos de
amplificacéo. A deteccéo foi realizada pela observacao da presenga ou auséncia de uma banda vermelha na
regido teste da fita e a viabilidade do ensaio foi determinada pela banda controle. Apés otimizado, o teste
demonstrou ndo sO elevada especificidade da deteccéo de SARS-CoV-2 como também simplicidade (facil
execucdo) e rapidez (tempo inferior a 60 minutos) metodoldgica durante todo o processo, desde a
amplificacdo a leitura do resultado. Ao aliar a elevada acuracia do ensaio molecular com a simplicidade da
técnica RT-LAMP-LFA, viabilizamos a detec¢ao confiavel do SARS-CoV-2 em locais descentralizados e com

recursos escassos, fornecendo uma ferramenta a mais de combate ao avanc¢o da disseminacéo do virus.

Agradecimentos: a CAPES pela concesséo da bolsa de mestrado.
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Analise por FTIR e de componentes principais visando a distin¢éo de
aditivacado e do teor de enxofre em Oleo Diesel B S10 e S500

Marcos Filipe R. e Silva*, Leonardo Silva Gongalves, Nelson Roberto Antoniosi Filho
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* Corresponding Email: mfilipers@discente.ufg.br

HIGHLIGHTS: Este trabalho demonstra que utilizando a técnica de FTIR e a andalise quimiométrica € possivel
distinguir entre amostras de 6leo diesel S10 e S500, mas nao é possivel distinguir a presenca ou nao de
aditivos.

Palavras Chave: 6leo diesel, enxofre, aditivos, FTIR, quimiometria

O dleo diesel é o combustivel mais utilizado no Brasil, sendo denominado 6leo diesel B devido a adicdo de
biodiesel, e S10 e S500, pois pode possuir até 10 ou até 500 miligramas de enxofre por quilograma de 6leo
diesel. Além disso, h& a presenca de aditivos que séo utilizados para melhorar a qualidade e a eficiéncia
desse combustivel. Nesse sentido, este trabalho busca investigar o perfil quimico de amostras de 6leo diesel
B S10 e S500, para verificar uma possivel discriminagdo quimiométrica das amostras pelo teor de enxofre e
pela presenca ou nédo de aditivos.

Para isso fez-se a andlise dos residuos de destilacdo de 6leo diesel em um espectrofotdmetro de
infravermelho com transformada de Fourier (FTIR), na regido do infravermelho médio (650 a 4000 cm™),
seguido de pré-tratamento dos dados obtidos e analise exploratéria por meio de analise de componentes
principais (PCA). Em seguida, foram realizados trés pré-tratamentos dos dados, dois deles com o método de
Savitzky-Golay, com 21 e 15 janelas, e outro com Standard Normal Variation (SNV), para corrigir efeitos
aditivos e multiplicativos. Foram realizadas PCAs para cada um dos pré-tratamentos, escolhendo-se o0 SNV
para analise, pois este foi 0 que mais explicou a variancia dos dados com duas componentes principais.

Com base na primeira analise, suspeitou-se de uma possivel separagdo dos grupos quanto ao teor de
enxofre. Assim, realizou-se outra PCA, dividindo os dados em 4 grupos, quanto ao teor de enxofre e a
presenca de aditivos. Observou-se uma discriminacdo natural das amostras quanto ao teor de enxofre, sendo
gue isso se déa devido a bandas dos espectros de infravermelho relativas & presenca de enxofre. Entretanto,
nao houve discriminacdo quanto a presenc¢a ou ndo de aditivos.

Assim a metodologia aplicada é eficiente para a discriminagédo de amostras quanto ao teor de enxofre, mas
ndo permite a discriminacdo de amostras aditivadas e nao aditivadas.

Agradecimentos: LAMES, 1Q, UFG, Fundagdo RTVE, ANP, FUNAPE.
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Cragueamento termocatalitico de polimeros empregando catalisador de

nidbio
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HIGHLIGHTS: O polietileno (PE) é composto por carbono e hidrogénio. Quando aquecido em um processo
de craqueamento, forma parafinas, olefinas, entre outros. As parafinas sdo muito almejadas para o presente
trabalho, por serem a matéria-prima de derivados de petréleo.

Palavras Chave: polietileno, catalisador, cragueamento, Random Forest

RESUMO/ABSTRACT: Os polimeros sdo macromoléculas constituidas por pequenas unidades, os
mondmeros, unidos por ligagdes covalentes. Eles podem ser naturais, como a celulose, ou sintéticos, como
o PE. O PE, quando sujeito a um processo de craqueamento, forma parafinas, olefinas, aromaticos, entre
outros, como moléculas ramificadas. A formacgéo de parafinas € muito cobi¢ada, por ser matéria-prima para
a producédo de derivados de petréleo, como combustiveis e lubrificantes. Nos experimentos realizados, foi
utilizado o catalisador de niébio, Nb20s, com o objetivo de verificar em quais condi¢Ges reacionais ocorre
maior producdo das parafinas contendo de 8 a 16 carbonos, componentes do querosene de aviagdo. Os
Oleos obtidos foram caracterizados por cromatografia gasosa acoplada a espectrometria de massas (GC-
MS) utilizando um GC 2010 Plus — MS QP2010 Shimadzu e uma coluna DB-5-MS. Os dados foram
submetidos a um método ndo supervisionado, a Hierarchical Cluster Analysis (HCA), que busca construir
uma hierarquia de agrupamentos. Ela foi divida em grupos 1, 2 e 3. O grupo 1 é composto por reagfes que
ndo utilizaram catalisador de Nidbio. Porém, a amostra PEO70, utilizou-o, e est4 neste grupo, sendo
considerado um outlier. J4 os grupos 2 e 3 sé@o reagdes com o uso de catalisador. Portanto, os dados foram
submetidos a um novo método de classificagdo, o Random forest, que cria “arvores de decisdo” de forma
aleatoria, no qual cada “arvore” é usada na escolha do resultado final. A formacao de parafinas de C17-C32 €
favorecida com o uso do catalisador, por conta da area superficial do mesmo e o tamanho dos seus poros.
A formagéo de parafinas de Cg-Cis € olefinas de Cs-Ci6 € de C17-Ca2 foi favorecida sem o uso de catalisador.
Portanto, o uso de catalisador de Niébio ndo é favoravel para a obtengcdo do querosene de aviacéo. Vale
salientar que foi obtido um resultado mais favoravel para a formagdo de parafinas Ci7-Cz2, que é a
composicdo de 6leo base de lubrificantes, importantes para diversas propriedades tribolégicas.!

Acknowledgements: LAMES, 1Q, UFG, FUNAPE.
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Determinacdo Metabdlica do Gérmen de Milho cru e fermentado, por RMN
Quantitativa

Christian D. Gomides,2 Gabriella L. Magalhdes,” Manoel S. S. Junior,? Luciano M. Li&o.2

3Instituto de Quimica, Universidade Federal de Goias, Brasil. "Escola de Agronomia, Universidade Federal de Goias, Brazil.
E-mail: christiancdg@discente.ufg.br

O Gérmen de Milho é um subproduto da indudstria alimenticia usado na extracdo de 6leo e racéo.
Limitagdes para consumo humano incluem alto teor de &cidos graxos, micotoxinas e fatores antinutricionais.
Estudos visam estabiliz4-lo por meio de fermentagéo para uso na industria de panificacéo.?

Uma das etapas desse projeto é a determinagdo do perfil metabélico do gérmen de milho, utilizando
a técnica de ressonancia magnética nuclear (RMN). Essa abordagem permite uma compreensdo mais
aprofundada da composi¢do e das transformacdes metabdlicas ocorridas durante a fermentacéo solida,
fornecendo informag8es essenciais para o aprimoramento do processo.

A gquantificacdo em RMN é possivel pela relagédo direta entre a intensidade do sinal e o nimero de
nacleos responsaveis pelo sinal. Essa informacéo é traduzida através da &rea do sinal, obtida pela integracéo
do mesmo, que reflete a concentracdo da substancia. Para uma quantificacéo precisa, é importante seguir
determinadas condi¢des experimentais, como calibrar os pulsos de excitacéo, usar um tempo de repeticdo
adequado (> 5 T1), relacdo sinal/ruido apropriada, temperatura controlada e um padréo de quantificacdo. A

sintonia da sonda e a homogeneidade do campo também s&o essenciais.?

Tabela 1- Conteido dos compostos detectados no extrato de D-O do Gérmen de Milho Cru. "Média + Erro
padrdo N=9),

Composto Conteudo (mg/g) = E.P.M. Composto Conteudo (mg/g) = E.P.M.
Acetato 0,254 + 0,005° Glicerol 9,438+ 0,3

Acido Glutamico 0,466 £+ 0,02 Glutamina 0,851 £ 0,04
Acido y-aminobutirico 0,483 + 0,05 Isoleucina 0,062 + 0,006
Alanina 0,395+0,01 Leucina 0,058 £ 0,004
Arginina 1,150 £ 0,08 Lisina 0,487 + 0,02
Asparagina 1,616 +0,1 Piruvato 0,056 + 0,005
Aspartato 1,485+0,1 Tirosina 0,319+ 0,02
Colina 0,846 £ 0,02 Treonina 0,342 £ 0,02
Formiato 0,020 + 0,002 Valina 0,087 £ 0,007

Agradecimentos: Ao LabRMN - 1Q UFG, Instituto de Quimica — UFG, Escola de Agronomia — UFG, CAPES, PPGQ - UFG.
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SELENILACAO DIRETA DA LIGACAO C(sp2)-H DE IMIDAZO[2,1-b] TIAZOL NA
PRESENGCA DE PEROXIDO DE HIDROGENIO DE UREIA (UHP) E LACTATO DE
ETILA

Jhefferson dos Santos Guilhermil, Thiago Silva Limal, Marcos F. O. Cavalcantel,

Muhammad Adil Ali2, Jamal Rafique®l-3, Sumbal Saba*!
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RESUMO

Este trabalho teve como finalidade investigar um escopo reacional mais sustentavel em
etapa Unica da selenilacdo direta da ligacdo C(sp2)-H de imidazo[2,1-b]tiazol na
presenca de peroxido de hidrogénio de uréia como catalisador organico. As
investigacbes apontam alto desempenho na presenca de lactato de etila como um
solvente mais verde, em 60°C por 3h de reacdo. O protocolo investigado apresenta
excelentes condi¢des reacionais que remetem a altos rendimentos, facil desempenho de
escala em gramas e condicdes livre de metal. Deste modo, o presente trabalho se
demonstra de grande interesse uma vez que moléculas de organoselénio vem

demonstrando atualmente grandes aplicabilidades biolégicas e medicinais.

Palavras-chave: Quimica-verde, organoselénio, catalisador organico.
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Polimero de coordenacéo de érbio (Ill) baseado em um ligante
oxamato: propriedades magnéticas

Jhonny Willians Maciel (PG)," Renato Rabelo (PQ),® Meiry Alvarenga (PG),2 Felipe Terra Martins (PQ), 2 Danielle
Cangussu de Castro Gomes (PQ), 2

a Instituto de Quimica, UFG, Goiania, Brasil
* Corresponding Email: jhonnywmaciel@gmail.com

HIGHLIGHTS: In this work, we present the preparation, magnetic properties and structural results
concerning the formation of the complex between the Erbium(lll) ion with the N-(4-carboxyphenyl)oxamic
acid (EtHzpcpa).

Palavras Chave: Oxamato, EtHzpcpa, Er(lll).

RESUMO/ABSTRACT: A preparacao e compostos de coordenacao com ligantes do tipo oxamato tem sido

bastante explorada nas ultimas décadas com inUmeros 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 érbio(lll) com o ligante acido N-(4-carboxifenil)

oxamico etil éster (EtHzpcpa). O complexo foi obtido na forma de monocristal por difuséo lenta em tubo na
forma de H na estequiometria de 1:1 (ligante:metal) em 4gua. Rendimento: 72%. A estrutura do complexo

metalico de férmula [Erz(Hpcpa)3(H20)s]n foi determinada por difragdo de raios X de monocristal. Os

resultados cristalogréaficos revelam que o complexo cristaliza no sistema monoclinico grupo espacial Cc. A
unidade assimétrica compreende dois ions metalicos Er'" cristalograficamente independentes (Erl e Er2),

trés ligantes Hpcpa® e seis moléculas de agua. O polimero obtido é isoestrutural aos relatados

anteriormente3. O grafico de ymT versus T do complexo Er mostra um valor de ymT & temperatura ambiente

de 17,5 cm®mol~1K, que diminui continuamente com o resfriamento devido ao despovoamento térmico dos
estados M;e atinge 7,5 cm®molK a 1,9 K. Nenhum sinal yu" foi encontrado na auséncia de um campo

magnético dc aplicado (Hdc) devido a efeitos QTM. No entanto, quando um Hdc diferente de zero é aplicado,

os sinais ym" aparecem abaixo de 6,0 K, indicando a ocorréncia do fenémeno de relaxamento lento da

magnetizagdo induzida por Hdc.

2T lem*K mol?)

o1A

X" fem” mor™)
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