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temadtica: medicamentos avaliados para o tratamento da
COVID-19.
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Enquanto todo mundo espera a cura do mal

E a loucura finge que isso tudo é normal

Eu finjo ter paciéncia

E o mundo vai girando cada vez mais veloz

A gente espera do mundo e o mundo espera de nds.
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+MANUAL BASICO DE ORIENTACAO
DO SOFTWARE ARGUSLAB

1> O QUE E O ARGUSLAB?

O Arguslab (Figura 1) é um software de modelagem molecular, graficos e
design de farmacos que possibilita, in silico, multiplas representagdes de
estruturas moleculares, utilizando métodos semi-empiricos e métodos
quanticos (THOMPSON, ArgusLab 4.0.1). E distribuido gratuitamente na
internet, sendo assim, de facil acesso para professores e alunos do ensino médio
ao superior. O software apresenta sua interface em inglés, compativel com os
sistemas operacionais Windows, e desde seu licenciamento mais de 20,000
downloads foram realizados.

Figura 1: Interface do programa.
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Fonte: Autores (2023).

O ArgusLab é uma ferramenta que permite multiplas representagdes de
estruturas moleculares em 3D, desde configuragdes moleculares complexas

como proteinas até estruturas di ou triatémicas como as do acido cloridrico
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(HCl) e da agua (H20). Também possibilita plotar o mapa da superficie de
potencial eletrostatico (MESP), os orbitais moleculares HOMO (Orbital
Molecular Ocupado de maior energia) e LUMO (Orbital Molecular desocupado
de menor energia), além de identificar caracteristicas quimicas como medida
do angulo de ligacdo, distancia da ligacdo, grupos reativos nas estruturas,
polaridade da molécula, estabilidade da molécula, energia entre outros
parametros. Soma-se a possibilidade de manipular as estruturas
tridimensionalmente e salvar os projetos feitos em formato jpeg e outras
extensdes disponiveis no proprio programa (.pdb, .mol, .xyz, .agl).
Considerando as possibilidades de utilizagao desse software gratuito em
sala de aula em diversos niveis de formagao (basico ou superior) traremos aqui
formas de realizar a instalagio do programa em computadores e orientagdes
para o professor de como explorar as principais funcionalidades do programa
com vista a dinamizacio das atividades em sala de aula do ensino basico.
Ressaltamos que escolhemos explorar apenas as funcionalidades basicas e que
estio de acordo com os contetidos abordados em nivel médio, No entanto,
outras funcionalidades estdo disponiveis e poderao ser exploradas pelo
professor-usudrio a medida em que novas demandas forem surgindo e que essa

instrumentagao inicial tiver sido contemplada.
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2-> INSTALAGAO DO PROGRAMA

2.1 Download

Para realizar o download do arquivo de instalagdio do ArgusLab é

necessario acessar o site do software (www.arguslab.com). No site serdo

disponibilizadas informagdes gerais sobre o software e um link para realizacao

do download (Figura 2). Ndo sera necessario a efetivagdo de nenhum cadastro

ou registro no site, apds clicar no link de download o arquivo sera baixado

automaticamente.

Figura 2: Layout da pagina web do software com link para realizacdo do download.

Welcome A ArgusLab for iPad Publications Music & Ancestors Critters

Tree Frogs Peetie Pics Bearded Dragon Warhammer

\
A

ArgusLab sussidenconciten

rug design program for
ut remains surprisingly

4

don't need to sign anything
where your

In addition. I've
nt in an effort to

Fonte: Autores (2023).
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2.2 Instalacdo

Todo o processo de instalagio do ArgusLab, sera demonstrado ao longo
dessa descrigdo. Esse processo € de facil compreensdo e intuitivo. Apos a
realizagio do download, o professor-usudrio devera buscar o arquivo
arguslab.exe, com aproximadamente 13 KB, e executd-lo conforme os passos da
instalagdo descritos a seguir (Figuras 3-9). As setas vermelhas destacam onde os

cliques devem ser realizados.

12 Passo: Informacoes gerais

Figura 3: InformagGes da instalagdo do programa.
#5 ArgusLab Setup &= X

Welcome to the ArgusLab
Installation Wizard

It is strongly recommended that you exit all Windows programs
befare running this setup program.

Click Cancel to quit the setup program, then close any programs
you have running. Click Nest to continue the installation.

WARNING: This program is protected by copyright law and
interational treaties.

Unauthorized reproduction or distribution of this program, or any

portion of it, may result in severe civil and criminal penalties, and
will be prosecuted to the maximum extent possible under law.

\

< Back Next > \ Cancel |

Fonte: Autores (2023).

Apesar da mensagem de aviso contida na pagina, informando ao usuario
que o programa € protegido por leis de direitos autorais, o desenvolvedor
disponibiliza a versdo para download. Além disso, € informado no proprio site
do programa que é permito o download e uso de copias, mas que ndo sera

permitido a redistribui¢do do ArgusLab em outros sites e fontes.
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22 Passo: Aceitacdo do termo da licenca de uso

Figura 4: Informagdes do acordo da licenga de instalagdo.

15 ArgusLab Setup = X

License Agreement
You must agree with the license agreement below to proceed.

IMPORTANT: READ CAREFULLY BEFORE OBTAINING AND A
USING THE SOFIWARE

This is a legal agreement (the "Agreement”)
between You (either an individual

or a single entity, hereafter "You”" or
"Licensee") and Planaria Software LLC (hereafter
"Licensor") for the enclosed ArguslLab software
product, which includes computer software and any

associated materials (hereafter "Software”"). BY
DOWNLCAD OR
OPENING THE SOFTWARE PACKET(S). INSTALLING. .

@) | accept the license agreement
(O | do not accept the license agreement

‘Wise Installation Wizard®
Resst | | <Back | News | | Cancel

Fonte: Autores (2023).

32 Passo: Informacdes da instalacao

Figura 5: Informacées adicionais de instalac&o.

15 ArgusLab Setup - X
Readme Information
The following information describes this installation.
B\
~

README for ArgusLab 4.0

Contents

1. Before you install.

2. Install

3. Quick Start & Tutorial

4. System Requirements.

5. Feedback, bug reports, etc.

1. Before you install v
Wise Installation Wizard®

ook [How ] | Coce

Fonte: Autores (2023).
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42 Passo: Opcoes de personalizacdo da instalacdo.

Figura 6: Informacoes adicionais de personalizagéo.

The settings for this application can be installed for the current user or for all users that
share this computer. You must have administrator rights to install the settings for all
users. Install this application for:

(®) Anyone who uses this computer
O Only for me [Windows 10)

Wise Installation Wizard®

< Back } Cancel

1 ArgusLab Setup - X
User Information
Enter the following information to personalize your installation.
B\
Full Name:
Organization: I

Fonte: Autores (2023).

52 Passo: Destino do arquivo

Figura 7: Informagoes do local destino do arquivo.

#5 ArgusLab Setup — X
Destination Folder
Select a folder where the application will be installed.
.

The Wise Installation Wizard will install the files for ArgusLab in the following folder.
To install into a different folder, click the Browse button, and select another folder.

‘You can choose not to install ArgusLab by clicking Cancel to exit the Wise Installation
Wizard.

Destination Folder
C:\Program Files (x86)\ArgusLab\ Browse |

Wise Installation Wizard®

= ==

Fonte: Autores (2023).
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62 Passo: Pronto para iniciar a instalacdao

Figura 8: Inicializagdo da instalagdo.

# ArgusLab Setup . X

Ready to Install the Application
Click Next to begin installation.

Click the Back button to reenter the installation information or click Cancel to exit
the wizard.

Wise Installation Wizard®

| <Back [ _Newt> | | Cancel

Fonte: Autores (2023).

72 Passo: Finalizacdo da instalacdo

Figura 9: Finalizagdo da instalagdo.

ﬂ ArgusLab Setup

ArgusLab has been
successfully installed.

Click the Finish button ta exit this installation.

< Back Finish Cancel

Fonte: Autores (2023).
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3->UTILIZAGAO DO PROGRAMA

3.1 Passos iniciais para utilizagdo do programa.
1° Passo: Ao abrir o programa, para dar inicio as suas funcionalidades,

selecione a opgdo Create New Molecule (criar nova molécula ou Ctrl+N), e serd

disponibilizado a tela para desenho e suas ferramentas (Figura 10).

Figura 10: Passo inicial para criar nova molécula (Create New Molecule).

@ Argustab
le Help
B =

| Create New Molecule (Ctri=N)| 2 =

Fonte: Autores (2023).

2° Passo: Para facilitar o uso adicione a barra lateral ao layout do programa,
assim ficara disponivel a tabela periddica e outras funcionalidades, pressione
tools — Builder tool e a tabela sera disponibilizada (Figura 11).

Figura 11: Insercdo da barra lateral no layout do programa.

® Arguslab

@ File Edit View Calculetion Surfaces Mu-.md—ﬁh’ Tools Window Help

B =EE B Y 6 GER| L Y e |8 & i

Molecule Tree View

S S 2l ~[(3 330 - :

Solvate

Atoms | Rngs | arin acik |

5 i ]
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Ceometry

urspecilied
Inear |
e | N

Current Atam

[ [£ [Fabon

Fonte: Autores (2023).
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3° Passo: Para desenhar uma nova molécula é necessario seguir a orientagdo do
cursor “L” (Figura 12).

Figura 12: Indicagdo da orientagdo para desenhar a molécula.

® ArgusLab
it View Calculation Surfaces Monitor Lebel  Settings Tools Window Help

B EsEE s2daly o GRE LODO0OOD
PO EIR Al = —|3 330

Atoma | fings | Amiro Acids

 C tewrancdral)
}

Perindic T able. |

Fonte: Autores (2023).
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4->BARRAS DE FERRAMENTAS
4.1 Visdo geral da interface do ArgusLab

Com o objetivo de facilitar a compreensao das principais funcionalidades
do ArgusLab, serdo apresentadas as principais barras de ferramentas do

programa (Figura 13). Vejamos, o detalhamento das suas funcionalidades.

Figura 13: Barras de ferramentas do ArgusLab

1, ArgusLab - [C:\Users\Windows 10\Desktop\PRODUTO\ArgusLabetanc 1.ag]]

20 File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tocls Window Help
38 |2 @E B|Y ¢ Y G L0 DB 09%¥|HEBHRX b

4+ﬁf{¥ RA[ o e|[— 3830

Atoms | Rings | Amino Acids

[E] 0 o] ¢ ]
Pls| o e w
e s o]
o |51 o
]
Perodic T able. 5
Geomelry
urspectied ’;
Inezer
tigonal planar /k.
Cunent &tom
F[F [
21 -12.461940 5.5567c-008 0.000145 0.000054 4.0000c-001
Geometry optimization converged !! 7
Calculaling Propertics
Calculation Finished
Fonte: Autores (2023).
1. Barra de titulo- mostra o nome do programa e o nome do arquivo

atualmente aberto.

2 Barra de menu- contém uma série de palavras. Cada palavra é um link
para abrir uma lista “menu” de comandos relacionados para trabalhar no
programa.

3. Barra de ferramentas 1- inclui diversas funcionalidades do programa,

. 4

desde salvar ou abrir molécula, como adicionar e remover hidrogénios
da estrutura e outras.
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Barra de ferramentas 2- também segue com mais funcionalidades do
programa, como: zoom, rota¢do da molécula, plotar o mapa de potencial
eletrostatico e outras.

Barra de ferramentas lateral- Exibida verticalmente a esquerda da tela,
contém botdes que representam atomos (destacando a geometria do
atomo selecionado) e uma Tabela Periddica dos Elementos Quimicos.
Além disso, contém uma tabela com as representacdes de ciclos e
heterociclos aromaticos ou ndo, a exemplo do benzeno, naftaleno,
antraceno, piridina, indol, ciclopentano cicloexano (conformagdes de
cadeira e barco), dentre outros. Ha ainda uma tabela de representagao
dos principais aminodacidos, possibilitanto assim adicionar essas
estruturas a area de edi¢io ou a outras estruturas em construcao.

Area de trabalho- é o espago, no centro do programa, onde as estruturas
sdo desenhadas. Esse espago pode aparecer em preto ou outras cores de
acordo com a necessidade do usuadrio.

Barra de status- contém informagdes do arquivo que esta sendo
trabalhado no momento, como nome, local e informagdes quimicas dos
calculos e agdes realizadas no programa.
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4.2 Detalhamento das barras de ferramentas do ArgusLab

4.3 Barra de ferramentas 1

A figura 14 mostra em detalhes a barra ferramentas 1 do ArgusLab. E a

seguir, temos suas funcionalidades.

Figura 14: Detalhamento dos itens barra de ferramentas 1.

1. X 3 4 5.6 7 8 9 10 11 12 13 14- 15

P EsEE| 2B Yo rGRERILOD

16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30

D B|e % ¥ |HBHKO|ALWLS

Fonte: Autores (2023).

1- Abrir uma janela do programa.
2- Abrir uma estrutura ja salva no computador.
3- Salvar um trabalho.

4- Visualizar os ultimos calculos realizados na estrutura.
5- Cortar.

6- Copiar.

7- Criar uma pasta.

8- Calcular a energia molecular.

9- Optimizar a geometria molecular.

10- Calcular o espectro de absorcdo eletrénica molecular.
11- Configurar para o Gaussian.

12- Configurar o calculo de docking.

13- Configurar o calculo de docking em database.
14- Executar célculos.

15- Finalizar o calculo da janela ativa.
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16- Suspender o calculo da janela ativa.
17- Resumir o cdlculo da janela ativa.

18- Mostrar as configuragdes da janela ativa.

19- Mostrar as configuragdes da molécula da janela ativa.
20- Centralizar a molécula na janela.

21- Adicionar hidrogénios (H) a molécula.

22- Remover hidrogénios (H) a molécula.

23- Ocultar hidrogénios (H) a molécula.

24- Melhorar geometria.

25- Anexar parte selecionada para manipular.

26- Mostrar a distancia entre dois atomos na estrutura molecular.
27- Mostrar o angulo entre dois atomos.

28- Mostrar os angulos de torsdo entre quatro atomos.
29- Mostrar eixos XYZ.

30- Orientar a molécula usando dois ou trés atomos selecionados.

4.4 Barra de ferramentas 2

A figura 15 mostra em detalhes a barra ferramentas 2 do ArgusLab.
Vejamos, suas funcionalidades.

Figura 15: Barra de ferramentas 2.
3 4 5 6 T 8 9 10 11 12 13

1 .2
O ER I/ E|— 3 330

Fonte: Autores (2023).

1- Mover na diregao esquerda e direita.
2- Mover em rotagdo (rotacionar).

3- Aplicar zoom.

4- Rotacionar na dire¢ao do eixo X.

5- Selecionar.

6- Adicionar atomos.
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7- Abrir a barra de ferramentas lateral.

8- Guia um guia de janelas da molécula.

9- Selecionar um tipo de ligagdo quimicas.

10- Mostrar o Orbital Molecular Ocupado de maior energia.
11- Mostrar o Orbital Molecular Ocupado de menor energia.
12- Mostrar o mapa da superficie de potencial eletrostatico.

13- Mostrar a Superficie de densidade eletronica.

4.5 Barra de ferramentas lateral

A figura 16 mostra detalhadamente a barra ferramentas lateral do

ArgusLab. Vejamos, suas funcionalidades.

Figura 16: Barra de ferramenta lateral.
Atoms |Rings | Amino Acids |
1 8 9

€] n o] <] s]
ol
B
B

B e [
E] Sl LI :
Mn l]

Zn

Periodic Table... |3

Geometry

Current Atom
- [Gon
5 6 7

Fonte: Autores (2023).
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1-Janela de atomos.

2- Lista de atomos.

3- Acesso a tabela periddica.

4- Geometria do atomo selecionado.

5- Numero atomico.

6- Simbolo do atomo.

7- Nome do atomo (em inglés).

8- Janela de acesso para a visualizagdo e escolha de ciclos ou heterociclos
(aromaticos e ndo aromaticos) disponiveis. Para copiar selecione aquele
desejado (Figura 17a).

9- Janela de acesso para a visualizagdo e escolha de aminodcidos (essenciais e
ndo essenciais) disponiveis. Para copiar selecione aquele desejado (Figura 17b).
Figura 17: a) Ciclos disponiveis prontos no programa, b) aminodcidos disponiveis no
programa.

Atoms  Rings lAm'm Acids | Atoms | Rings ~ Amino Acids l

o (5] 0] n] 0]

Gly

>

2 fslefs
szl [o
BEED

A | &7
Ser
@ oD @@:ﬁ p| Tw ﬂ]
SI; (0)
@ @ [ Polypeptide builder
NH S, S alpha helix
vikvikS e
G
Q| o
phi [57.00
psi [4700
Sequence

l

Fonte: Autores (2023).
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5 = CRIANDO ALGUMAS ESTRUTURAS MOLECULARES

O ArgusLab permite a criagio desde moléculas simples como a agua, a

amonia, o etanol e os aminoacidos até outras muito mais complexas, como as

proteinas (a-hélices) e os nucleotideos do DNA. Nesse sentido para praticar o

procedimento de criagdo de estruturas moleculares no programa, veremos a

seguir alguns exemplos.

Exemplo 1: Construindo a molécula diatomica do acido cloridrico (HCI) e
triatobmica da agua (Hz20).

- Passo a passo para a molécula de acido cloridrico (HCI):

1-

Inicialize o programa para ter acesso as suas funcionalidades como
descrito na segao 2 ( vide 2.1 passos iniciais para utilizacdo do
programa).

Acesse a tabela periddica no lado esquerdo e selecione o atomo de cloro
(C1).

Clique com o botdo esquerdo do mouse na area de trabalho e o atomo
selecionado (Cl) sera adicionado.

Va até a barra de ferramentas 2 (Figura 15) e selecione a opgdo

ad

Em seguida, acesse a tabela periddica e selecione o dtomo de hidrogénio
Periodic Table...

automatic bonds para formar a ligagdo quimica entre os atomos

(H). Clicar em tabela periodica l para ter acesso aos
demais dtomos

Posicione o cursor na posigao escolhida para adicionar o atomo de
hidrogénio (H) e clique com o botdo esquerdo do mouse.

Salve a estrutura criada. Selecione a opgao File (Barra de titulos 1)e

Save, e em seguida nomeie a estutrura e clique em salvar.

- Passo a passo para a molécula de agua (H20)

1-

2.

Inicialize o programa para ter acesso as suas funcionalidades como
descrito na segdo 2 (2.1 Passos iniciais para utilizagdo do programa).
Acesse a tabela periodica no lado esquerdo e selecione o atomo de
oxigénio (O).
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3- Para adicionar os hidrogénios da molécula, ir em barra de ferramentas 1

(Figura 14) e clicar em adicionar hidrogénios
4- Salve a estrutura criada. Ir em barra de titulos (Figura 13), selecione a

opgao File e Save, e em seguida nomeie a estrutura e clique em salvar.

Exemplo 2: Construindo as moléculas de amoénia (NH3), do metano ( CHa)
e do propano (CsHs).

-Passo a passo para a molécula de amdnia (NHs):

1- Inicialize o programa para ter acesso as suas funcionalidades como
descrito na se¢do 2 (2.1 Passos iniciais para utilizagdo do programa).

2- Acesse a tabela peridodica no lado esquerdo e selecione o atomo de
nitrogénio (N).

3- Para adicionar os hidrogénios da molécula, ir em barra de ferramentas 1

(Figura 14) e clicar em adicionar hidrogénios
4- Salve a estrutura criada. Ir em barra de titulos 1 (Figura 13), selecione a

opgao File ¢ Save, e em seguida nomeie a estrutura e clique em salvar.

-Passo a passo para a molécula de metano (CHa):

1- Inicialize o programa para ter acesso as suas funcionalidades como
descrito na segdo 2 (2.1 Passos iniciais para utilizagao do programa).

2- Ao inicializar o programa o cursor ja indica o atomo de carbono
(C).selecionado, posicione o cursor no local desejado e clique com o
botdo esquerdo do mouse para adicionar o atomo de carbono na drea de
trabalho.

3- Para adicionar os hidrogénios da molécula, ir em barra de ferramentas 1

(Figura 14) e clicar em adicionar hidrogénios
4- Salve a estrutura criada. Ir em barra de titulos 1 (Figura 13), selecione a

opgao File o Save, e em seguida nomeie a estrutura e clique em salvar.

-Passo a passo para a molécula de propano (CsHs):

1- Inicialize o programa para ter acesso as suas funcionalidades como
descrito na se¢do 2 (2.1 Passos iniciais para utilizagdo do programa).

2- Ao inicializar o programa o cursor ja indica o atomo de carbono (C)
selecionado, posicione o cursor no local desejado e clique com o
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botdo esquerdo do mouse para adicionar o atomo de carbono na drea de
trabalho.
V4 até a barra de ferramentas 2 (Figura 15) e selecione a opgao automatic

d
bonds para formar a ligacdo quimica entre os atomos decarbono.
Posicione o cursor na posicdo escolhida para adicionar o outro atomo de
carbono (C) e clique com o botdo esquerdo do mouse.
Repita o processo para adcionar o outro atomo de carbono.

Para adicionar os hidrogénios da molécula, ir em barra de ferramentas 1

(Figura 14) e clicar em adicionar hidrogénios
Melhore a geometria da molécula na barra de titulo (Figura 13) escolha a

opgao calculation em seguida e optimize-geometry.

Salve a estrutura criada. Ir em barra de titulos 1 (Figura 13), selecione a
opcao File o Save, e em seguida nomeie a estrutura e clique em salvar.
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PROPOSTAS DE ATIVIDADES IN SILICO
CONTEXTUALIZADAS COM ATEMATICA DOS
MEDICAMENTOS AVALIADOS PARA O

TRATAMENTO DA COVID-19




6—>ATIVIDADE 1: ESTUDO DA ISOMERIA ESPACIAL (ESTEREOISOMERIA)
DOS MEDICAMENTOS CLOROQUINA E HIDROXICLOROQUINA.

1. OBIETIVO:

Esta atividade trata do estudo da isomeria espacial (estereoquimica) de
compostos organicos, mais especificamente utilizar os medicamentos
cloroquina e hidroxicloroquina, substancias polémicas no contexto da COVID-
19, como objeto de investigagdo contextualizada para explorar os conceitos
quimicos de estereoisomeria. A atividade tem como objetivos de
aprendizagem: 1) Pesquisar e organizar dados por meio de fontes
diversificadas, confiaveis e cientificas; 2) Sistematizar os conhecimentos
adquiridos relacionando a importancia da conscientizagdo da populagao sobre
o covid-19 e os riscos da automedicagdo; 3) Compreender o conceito deisomeria
optica e suas implicagOes fisiologicas; 4) Reconhecer centros de quiralidade e a
existéncia de isomeria Optica a partir da estrutura de uma molécula.

Essa proposta busca ter uma abordagem alinhada as demandas da BNCC
(Base Nacional Comum Curricular), em que deixa para tras um modelo
conteudista de aprendizagem e passa a considerar a formacao integral do aluno,
nesse sentido essa proposta contempla, em especial, a competéncia geral 5-
Compreender, utilizar e criar tecnologias digitais de informagdo ecomunicagao
de forma critica, significativa, reflexiva e ética nas diversas praticas sociais
(incluindo as escolares) para se comunicar, acessar e disseminar informagdes,
produzir conhecimentos, resolver problemas e exercer protagonismo e autoria
na vida pessoal e coletiva.

A area de Ciéncias da Natureza e suas tecnologias (CNT) é formada pelos
diferentes componentes curriculares Biologia, Fisica e Quimica, e a partir da
articulagdo dos mesmo, seja possivel desenvolver um cidaddo letrado
cientificamente, com uma formagdo que proporciona nao s6 o entendimento de
fendmenos simples presentes no cotidiano, mas passa por uma visdo critica
sobre a construcdo do conhecimento. Nesse sentido as habilidades especificas

que almejam ser alcangadas serdo descritas a seguir.
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2. HABILIDADES DA BASE NACIONAL COMUM CURRICULAR:
(EM13CNT104), (EM13CNT302), (EM13CNT303)

(EM13CNT104) Avaliar os beneficios e os riscos a saude e ao ambiente,
considerando a composicdo, a toxicidade e a reatividade de diferentes
materiais e produtos, como também o nivel de exposi¢do a eles, posicionando-
se criticamente e propondo solugdes individuais e/ou coletivas para seus usose

descartes responsaveis.

(EM13CNT302) Comunicar, para publicos variados, em diversos contextos,
resultados de andlises, pesquisas e/ou experimentos, elaborando e/ou
interpretando textos, graficos, tabelas, simbolos, cddigos, sistemas de
classificagdo e equagdes, por meio de diferentes linguagens, midias, Tecnologias
Digitais de Informacdo e Comunicagao (TDIC), de modo a participar e/ou
promover debates em torno de temas cientificos e/outecnologicos de relevancia

sociocultural e ambiental.

(EM13CNT303) Interpretar textos de divulgagdo cientifica que tratem de
temdticas das Ciéncias da Natureza, disponiveis em diferentes midias,
considerando a apresentacao dos dados, tanto na forma de textos como em
equagdes, graficos e/ou tabelas, a consisténcia dos argumentos e a coeréncia das
conclusdes, visando construir estratégias de selecdo de fontes confiaveis de

informacgoes.
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3. PROBLEMATIZAGAO INICIAL

Considerando a repercussio na sociedade em torno do uso dos
medicamentos Cloroquina e Hidroxicloroquina para o tratamento da COVID-
19e as diversas fake news relacionadas ao assunto, o professor podera comecara
sua aula promovendo um debate com os alunos para entender o que eles ja
sabem sobre o assunto “fake news”. Pergunte se lembram de algumanoticia que
viralizou e depois descobriu-se que era falsa. Faca uso de questdesdisparadoras

como:

- O que sao fake news?
- E facil identificar quando a noticia é falsa?

- Existe alguma ferramenta que vocé possa utilizar para verificar a fonte de

uma noticia?
- Vocé se lembra de alguma noticia falsa que falava da COVID-19? Qual?

Ap0s o debate, organize os estudantes em duplas, trios ou de acordo com
a disponibilidade de equipamentos eletronicos que permitam o acessoa
internet. Solicite que leiam o texto referente a desinformacdo em época de
pandemia (A desinformacdo e seus efeitos em tempos de pandemia)

disponivel no link:

http://periodicos.saolucas.edu.br/index.php/dialogos/article/view/422/138
8,acesso em 15/12/2022.

Em seguida, faca a discussao do texto com os estudantes solicitando que
cada grupo de estudantes destaquem itens que chamaram sua atengdo no
texto. Leve a discussdo as informagoes do texto sobre quais os perigos da
desinformacao e fake news em tempos de pandemia e como evitar acreditar e

disseminar informacdes falsas.
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4 CONCEITO

Para que os estudantes possam realizar as atividades que serao
posteriormente propostas, nesse momento o professor devera propor uma
discussdo em torno da Isomeria. Isomeria é o ramo da quimica organica que
estuda os compostos que apresentam a mesma férmula molecular, porém
diferem em suas estruturas e fun¢des. (SARDELLA, 2005). Para seu estudo este
conceito é dividido em dois grupos que comportam uma grande variedade de
isdbmeros que sdo: isomeria plana ou constitucional e isomeria espacial, vejamos

(Figura 18):

Figura 18:Classificagdo da Isomeria.

Fonte: Autores (2023).
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A isomeria plana ocorre quando a diferenca entre os isdmeros pode ser
explicada por férmulas estruturais planas. Os casos mais comuns de isomeria

plana sao:

Isomeria de cadeia- 0s compostos pertencem a mesma fungdio e diferem notipo de
cadeia carbonica. Exemplo:

CH,
& _on |
P R O CH
HyC ¢ TN
Butano 2-Metilpropano
(Hidrocarboneto de cadeia aberta e normal) (Hidrocarboneto de cadeia aberta e ramificada)
Isomeria de funcdo- os compostos pertencem a funcoes quimicas diferentes.Exemplo:
He
C o
He” “N\OH HC~” “\CH,
I-etanol metoximetano

Diferem-se no tipo de funcio em I-etanol fungcio dlcool e no metoximetano funcio éter.

Isomeria de posicdo- 0os compostos tém a mesma cadeia carbonica, mas diferem pela
posicdo de ramificagoes, grupos funcionais ou de ligacoes duplas ou triplas. Exemplo:

/\//\/

1-buteno 2-buteno
Diferem-se pela posicio da dupla ligacdo.

Isomeria de compensagdo- os compostos diferem pela posicido de umheterodtomo na
cadeia carbonica. Exemplo:

Ha
C HsC o CHs
He H» Hy
metoxietano etoxietano

Diferem-se pela mudanca de posicdo do heterodtomo oxigénio.

Tautomeria-é o caso particular de isomeria funcional em que os dois isomeros ficam em
equilibrio quimico dindmico. Os casos mais comuns de tautomeria ocorrem entre:
aldeido e enol; cetona e enol. Exemplos:

o} OH 0 TH
H3C/ ™~ H H,C H HiC CH3 H,C CH,
etanal (aldeido) etenol (enol) propanona (cetona) etenol (enol)
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A isomeria espacial (ou estereoisomeria) € aquela em que adiferenciagao
dos compostos se da na configuracdo das moléculas, ou seja, pela disposigao
espacial dos 4tomos que a constituem. A isomeria espacial divide-se em:

isomeria geométrica e isomeria Optica:

Isomeria geométria (ou cis-trans) - Pode ocorrer em compostos com ligagoesduplas e

em compostos ciclicos.

R R
Ry Ry 2 1
R, R, Ry Ry
Ry R, Ry R Ry R, Ry R
Composto cis Composto trans Composto cis Composto trans

Isomeria dptica - A isomeria dptica é um caso particular da isomeria espacialque s6

ocorre em moléculas assimétricas ou quirais.

Para compreender melhor a isomeria 6ptica, deve-se conhecer o conceito de
quiralidade. Quando um objeto ndo é sobreponivel a sua imagem especular
(imagem no espelho), diz-se que esse objeto € QUIRAL. Um exemplo, sdo
nossas maos. Elas sdo imagens especulares, mas nao se sobrepoem
perfeitamente. Ao tentar colocar uma mao sobre a outras com as palmasviradas
para cima, por exemplo, percebe-se que os dedos nao coincidem(Figura 19). Na
pratica, se tentarmos encaixar a luva da mao direita a da mao esquerda com a
palma ou dorso na mesma direcao, observamos que ndo se encaixam. Isso
ocorre porque o par de luvas é um objeto quiral.

Figura 19: Quiralidade das maos

A X .

méo esquerda maéo direita

espelho n3o superponiveis

Fonte: Google imagens (2023).
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No entanto, quando o objeto se sobrepde a sua imagem no espelho
dizemos que este objeto ¢ AQUIRAL. Em quimica organica a quiralidade,
geralmente, ocorre em moléculas que contém um atomo de carbono ligado a
quatro grupos diferentes e ndo ha simetria (Figura 20). Este tipo de molécula,
ndo se sobrepdem a sua imagem no espelho. Com isto, sua imagem no espelho
é uma outra molécula. Um atomo de carbono tetraédrico (hibridizagdo do
carbono sp®) que tem quatro substituintes diferentes é referido como centro
quiral, carbono quiral, centro assimétrico, centro estereogénico ou carbono

assimétrico, e podemos destacd-lo com um asterisco (*).

Figura 20: Centro quiral

H

Ay 2

\ ™)
Br

Molécula contendo um atomo
de carbono central e quatro
substituintes diferentes entre si:

Molécula quiral! Imagens no espelho nio sdo sobreponiveis

Fonte: Adaptado de da Profa. Patricia Bulegon Brondan, UFSC (2022).

Lembrete! Um centro quiral, também conhecido como carbono assimétrico ou
centro estereogénico, origina dois isomeros espaciais e estes guardam entre si
uma relagao objeto/imagem no espelho nao sobreponivel.

Ou seja, a isomeria espacial trata dos casos de isomeria em que as
moléculas possuem a mesma férmula molecular, 0 mesmo tipo de cadeia, o
mesmo grupo funcional e a mesma posicdo dos substituintes, diferindo
somente no arranjo espacial dos atomos ou grupos. Portanto, isomeros espaciais
diferem na forma com que seus atomos estdo organizados no espagoe, dividem-

se em enantiomeros e diasteroisomeros.

Os enantidmeros sdo isdmeros espaciais cujas moléculas sdo imagens

especulares uma da outra e ndo sdo sobreponiveis (ndo podem ser
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sobrepostas integralmente), sendo os dois enantidmeros compostos diferentes.Ja
os diasteroisomeros sao isomeros espaciais cujas moléculas ndo sdo imagens

especulares uma da outra, vejamos alguns exemplos (Figura 21).

Figura 21: Exemplo de um composto enantiomeros e de um diasteroisdmero

Enantidmeros

Diasteroisémeros

Fonte: Autores (2023).

Como ja destacado, os isdmeros espaciais que sdo objeto e imagem ndo
sobreponiveis um do outro sdo chamados enantiomeros. As propriedades
usuais como densidade, solubilidade, ponto de fusdo e ponto de ebuligdo sao
idénticas para ambos enantiomeros pois se trata de compostos diferentes. Os
enantiomeros tém diferenga nas propriedades quimicas que dependem do
arranjo espacial dos atomos e, portanto, podem ser diferenciados por outra
substancia quiral, como os receptores bioldgicos do nosso organismo. A essa
diferenciacio da-se o nome de reconhecimento molecular de uma substancia
quiral pelo receptor bioldgico. Dessa forma, o receptor quiral interage de
maneira diferente com cada um dos enantibmeros. A quiralidade é um
elemento importante na natureza e também exerce um papel fundamental em
ciéncia e tecnologia. Por exemplo, uma grande variedade de processos

bioldgicos é realizada através do reconhecimento perfeito de um substrato?.

1Um substrato é uma molécula orgénica capaz de ser reconhecida de modo dindmico por seureceptor bioldgico e desencadeia
uma série de reagdes quimicas no meio biolégico. Para uma
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Com base nisso, fun¢des metabdlicas e respostas bioldgicas ocorrem porque
enzimas, receptores celulares e outros sitios de ligacdo naturais reconhecemos
substratos, uma vez que um organismo vivo € um ambiente que contém varias
moléculas quirais. Essa propriedade afeta diretamente a industria farmacéutica,
pois se determinada substancia for quiral, ela pode possuir enantidmeros com
atividades farmacoldgicas diferentes. Como por exemplo, o episédio muito
doloroso envolvendo a talidomida, esse medicamento foi lancado na década de
50, e inicialmente foi destinado as gravidas que sofriam os efeitos de enjoo,
sendo um dos mais vendidos do mundo. A talidomida provocou um dos
maiores desastres da historia dos medicamentos, pois foi responsavel pelo
nascimento de criangas com focomelia, amelia, além de deformidades em
orgdos. Na década seguinte teve sua licenca revogada pela agéncia reguladora
estadunidense. No final dos anos 90, voltou ao mercado para o tratamento de
lepra e sendo contraindicada para mulheres gravidas. (LIMA et al, 2001;
MATTHEWS & MCCOY, 2003; OLIVEIRA etal., 1999 apud

OIVEIRA; COSTA, 2017). Atualmente, ndo se administra mistura de
enantiomeros sem testd-los e, geralmente utiliza-se somente um deles. O
controle é realizado por orgdos como a ANVISA (Agéncia Nacional de
Vigilancia Sanitaria), no caso do Brasil, ou o FDA (Food and DrugAdministration)

no caso dos Estados Unidos.

Para avaliar as propriedades oéticas de um enantiémero investiga-se o seu
comportamento diante da luz polarizada no plano. Neste caso, espera-se que
um dos enantiomeros gire a luz polarizada no plano para direita e que o outro
gire em sentido contrario. Além disso, a mistura de igual proporcio dos dois
seria oticamente inativa, pois haveria o cancelamento do desvio 6tico da luz

polarizada no plano.

maior compreensdo sobre o assunto indicamos a leitura do artigo: “Razbes da atividade biolégica: Interagdes micro e biomacro-

moléculas”

acesse em:http://qnesc.sbq.org.br/online/cadernos/03/atividde. pdf).
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Para compreendermos como funcionam esses conceitos podemos pensar que
um feixe de luz branca consiste de ondas eletromagnéticas que oscilamem
um numero infinito de planos perpendiculares a dire¢do de propagac¢do da luz.
Quando este feixe passa através de um aparelho chamado polarizador, somente
as ondas luminosas que oscilam em um determinado plano atravessam o
polarizador, dai o nome de luz polarizada no plano. A rigor, a diferenca entre a
luz polarizada e aquela ndo polarizada é que na luz polarizada os campos
elétricos oscilam em uma unica dire¢do, enquanto quena luz ndo polarizada

0s campos elétricos estdo oscilando em todas as diregoes.

Assim, substancias dextrégenas sdo as que desviam o plano de oscilagao da
luz polarizada para a direita. Substancias levdgiras sao as que desviam o plano
de oscilagao da luz polarizada para a esquerda. Por convengao, a rotagao para a
esquerda recebe o sinal de menos (-) e a rotagdo para direita recebe o sinal de

mais (+). (BRUICE, 2006, CLAYDEN; JONATHAN; WARREN, 2012).
Nomenclatura de enantiomeros:

Para desenhar as estruturas precisa-se de mais informagdes. Estas
informagdes vém da nomenclatura! Para distinguir entre enantidmeros, os
quimicos usam os descritores R e S. Originados do Latim Rectus (direita) e
Sinister (esquerda). A determinacdo da configuracao R e S pode ser aplicada
em trés etapas (quadro 1) de acordo com as regras elaboradas por trés quimicos
que desenvolveram um sistema de nomenclatura, o sistema Cahn-Ingold-Prelog
(CIP), que atualmente faz parte das regras da [UPAC (Unido internacional de

Quimica pura e aplicada):
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Quadro 1 - Etapas da configuragdode Re S

I. Ordenar os substituintes ao redor do carbono (C) quiral usando as regras de
Cahn-Ingold-Prelog (CIP). De acordo com estas regras, cada atomo ligado ao
atomo central tera uma prioridade que sera atribuida inicialmente de acordo com
o valor do n® atémico do atomo (Z) que esta diretamente ligado ao carbono (C)
quiral, aquele de maior niimero atomico tera prioridade 1, como no exemplo a
seguir: |

|

4

FW

Br2

Cl3

Se o primeiro atomo de dois substituintes for idéntico, deve-se ir para o proximo
atomo e fazer a comparagdo do numero atdmico. Este processo continua até que
uma decisdo possa ser tomada.

Il. Rotacionar a molécula de forma que o substituinte de menor prioridade
(nimero 4) fique atras. Se rotacionar a molécula e o grupo de ultima prioridade
ndo estiver para tras do plano da pagina, a configuragdo devera ser invertida. Se
encontrou R o correto sera S e vice e versa.

lll. Desenhar uma curva do substituinte niimero 1 para o nimero 2 até o numero
3. Se a curva seguir o sentido hordrio, o estereocentro tera configuragao R. Se a
curva for no sentido anti-horario, o estereocentro sera S:

.::,,/IF

Cl Cl
3 3 Bry
S-Bromoclorofluoriodometano R-Bromoclorofluoriodometano
Seta no sentido anti-horario configuragado S. Seta no sentido horario configuragdo R

Dica para girar: manter uma das ligagdes desenhadas no plano (fixa) e girar as outras trés
ligagGes. No exemplo, acima fixamos o grupo bromo (F) e giramos os outrossubstituintes.

Fonte: Adaptado de Costa; Menezes, 2015.
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5 ROTEIRO EXPERIMENTAL

Para que os estudantes possam se familiar com o sofware Arguslab,
sugere-se ao professor que antes da realizacdo da atividade proposta utilize o
manual Arguslab contido nesse material, sessdo 4 “Criando algumas estruturas
moleculares” e solicite aos estudantes que desenhem as estruturas das
moléculas recomendadas, como também de outras pequenas moléculas
organicas como etano ou etanol e a partir delas produzam os mapas de
potencial eletrostatico. Posteriormente com mais familiaridade realize os

passos do roteiro a seguir:
1° Passo

- Agora utilizando o software ArgusLab, construa a estrutura dacloroquina

(Figura 22).

Figura 22: Estrutura da cloroquina.

CHs
H3></\/ (
N CHs
b ~
TS
/
cl N
Fonte: Autores (2023).
1. Utilizar a tabela periodica, ao lado esquerdo da tela, para construira

estrutura.
1) Inicie a construgdo da estrutura pelos ciclos, vd em barra de
ferramentas lateral selecione »Rins (Figura 17).

2) Escolha a estrutura mais semelhante com os ciclos da estrutura
da cloroquina (sugere-se o naftaleno). Escolha a estrutura com o
botao esquerdo e adcione na area de trabalho com um clique no
botédo direito. Posteriormente faga as mudangas necessarias:

i. Mudanca 1: Remova os dtomos de hidrogénio da estrutura.

x,

Va em barra de ferramentas 1> Delete Hydrogens
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i. Mudanga 2 Adicione o atomo de nitrogénio (N) no ciclo.
Véem barra de ferramentes 2 e escolha o botdo
selecionar
->Selection e clique em deletar.

iii. Mudanca 3: Selecione o atomo de nitrogénio (N) na tabela
periodica e adcione na estrutura, (davidas vide secao 4).

Construa a cadeia carbénica da estrutura e no final clique no botio
adicionar hidrogénio (H), barra de ferramentas 1> Add hydrogens

H

Melhore a geometria da molécula (barra de titulo calculation-
optimize—geometry) .

Observe as mudangas que ocorreram na geometria, ao final doprocesso
a estrutura deve estar concluida e o processo finalizado (Figura 23).

Figura 23: Estrutura da cloroquina finalizada e otimizada.

€ EOL View Coluaton Sufaces Montor Label Setngs Tools Window Help
P EWEE BYOCrCRRE|ILDODD o %X%|HEBAX
+G KR L/ =3330

Ao | g | v Ackca

did not cenverge<<<
hed, optimization terminated
v s

Fonte: Autores (2023).

[ >>>Geometry optimiz
m cy

A cloroquina é um composto quiral? Se sim, identifique o centro de
quiralidade na estrutura (identifique o(s) carbono(s) quiral(is) com cor
vermelha).

Selecionar o carbono quiral, clicar com botdo esquerdo, escolher atom color- set

atom color (vermelho).

Identifique se na estutura que vocé criou o composto apresenta
configuracdo S ou R.
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Figura 24: Estrutura da R-cloroquina e S- cloroquina, respectivamente

\\\

\
7,
.

CHz
C v T
/4/\/ HN)\/V N

\
\

c N a N

R-cloroquina S-Cloroquina

Fonte: Autores (2023)

- Posicione a estrutura da cloroquina de forma a obter a
configuragdo R.

Tire o print da imagem e adicione no espaco abaixo identificando sua
configuragao;

R-Cloroquina

=> Posicione a estrutura de forma a obter a configuragdo S. Para
modificar o centro quiral, selecione o carbono quiral, clicar no
botdo esquerdo e escolher Inverct quiral center.
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22 Passo

~>Ainda utilizando o software ArgusLab, construa a estrutura da

hidroxicloroquina. E refaca todas as etapas do 1° passo.

No espago abaixo adicione as imagens da R-hidroxicloroquina e S-
hidroxicloroquina.

Figura 25: Estrutura da R-hidroxicloroquina e S-hidroxicloroquina, respectivamente.

Y4 (\OH H;Bi/\/ ‘/\OH
%, N CHs X N CHa
HNA/\/ ~ HN ~

AN A
= cl N/
cl N

R-hidroxicloroquina Shidiegielerondine

Fonte: Autores (2023).

=>» Posicione a estrutura da Hidroxicloroquina de forma a obter a
configuracao R.

Tire o print da imagem e adicione no espago abaixo identificando sua
configuragéo;

R-hidroxicloroquina
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=> Posicione a estrutura de forma a obter a configuragao S. Para modificar
o centro quiral, selecione o carbono quiral, clicar no botio esquerdo e
escolher Inverct quiral center.

Tire o print da imagem e adicione no espaco abaixo identificando sua
configuragao.

S-hidroxicloroquina
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6 QUESTIONARIO

1- Nas estruturas da cloroquina e da hidroxicloroquina, observamos a mudanga
do grupo CH3 para um grupo CH20H na cadeia lateral. Essa mudanga pode

alterar a configuracdo do centro assimétrico dessa molécula? Justifique sua

resposta.

2- Para industria farmacéutica é importante saber se o composto é uma

substancia quiral ou assimétrica? Justifique sua resposta.

ACESSE!
CCAN MFE
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7 ORIENTAGOES FINAIS

Vale destacar que outras questdes sobre quimica organica podem ser
trabalhadas com os estudantes, como: _

- Quais os grupos funcionais podemos encontrar nos medicamentoscloroquina e
hidroxicloroquina?

- Qual o tipo de interacdo intermolecular existente nos medicamentos? Ecomo isso
afeta a solubilidade desses farmacos?

- Qual tipo de ligagdo quimica ocorre com frequéncia nos medicamentos?

-43 -



7> ATIVIDADE 2: CONSTRUINDO O MAPA DE POTENCIAL
ELETROSTATICO DAS VITAMINAS C E D.

1. OBJETIVO

Nesta atividade vamos explorar os conceitos de eletronegatividade e
polaridade, contextualizada ao uso das vitaminas C e D. Pois, uma das
medidas adotadas no contexto pandémico da COVID-19 foi a utilizagdo dos
suplementos nutricionais a base de vitaminas e/ou minerais, dentre os quais se
destacam as vitaminas C e D e o mineral zinco (LORDAN, 2021).

Diante de um cendrio pandémico com incertezas, medos e com um inicio
marcado sem perspectivas de vacinagao, os suplementos nutricionais entraram
em cena como possiveis aliados da populagdo ndo apenas para a prevencio,
mas também como parte do tratamento da doenca. No entanto, pesquisas
relataram o uso inconsciente de medicamentos e vitaminas durante a
pandemia, ou seja, sem a prescrigao e a orientagao de um profissional (BELL et
al, 2021; LIMA et al. (2022); (OLIVEIRA, 2022) apud SILVA (2022).

Sendo assim, a automedica¢do durante a pandemia tornou-se um enorme
desafio para a satde publica. Nesse contexto, essa atividade tem como objetivo:
1) Compreender a importancia de uma alimentacdo adequada, especificamente
a importancia das vitaminas. 2) Conhecer os perigos da automedicagdo 3)
Identificar as diferengas nas estruturas das vitaminas investigadas, e como essas
geram propriedades fisico-quimicas distintas

Também destacaremos as habilidades especificas com base na BNCC que

almejam ser alcancadas com essa proposta a seguir.
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2. HABILIDADES DA BASE NACIONAL COMUM CURRICULAR
(EM13CNT104), (EM13CNT207), (EM13CNT306)

(EM13CNT104) Avaliar os beneficios e os riscos a saude e ao ambiente,
considerando a composicao, a toxicidade e a reatividade de diferentes materiais
e produtos, como também o nivel de exposi¢io a eles, posicionando-se
criticamente e propondo solugoes individuais e/ou coletivas para seus usos e

descartes feSPOI’ISéVGiS.

(EM13CNT207) Identificar, analisar e discutir vulnerabilidades vinculadas as
vivéncias e aos desafios contemporaneos aos quais as juventudes estao
expostas, considerando os aspectos fisico, psicoemocional e social, a fim de
desenvolver e divulgar ages de prevengdo e de promogao da saude e do bem-

estar.

(EM13CNT306) Avaliar os riscos envolvidos em atividades cotidianas,
aplicando conhecimentos das Ciéncias da Natureza, para justificar o uso de
equipamentos e recursos, bem como comportamentos de seguranga, visando a
integridade fisica, individual e coletiva, e socioambiental, podendo fazer uso de
dispositivos e aplicativos digitais que viabilizem a estruturagao de simulagoes

de tais riscos.
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3. CONTEXTO

/® ' )
ST

Entre as medidas de apoio cujo potencial vem sendo estudado no combatea
COVID-19 estd a suplementacdo alimentar. Os suplementos alimentares sao
produtos administrados por via oral que contém um “ingrediente dietético”
destinado a complementar a alimentacio (SOUTO, et al, 2021). Porém, €
importante destacar como cita Sousa et al. (2021) no seu trabalho a importancia
de usar os suplementos alimentares somente quando estes sdo prescritos por
profissionais legalmente habilitados e, ainda, que as quantidades utilizadas

sigam as recomendagdes de ingestdo diaria preconizadas pela instrugdo
normativa n228/2018.

Entre os suplementos alimentares promissores como refor¢o no tratamento

da COVID-19 estdo as vitaminas C e D, que vamos destacar mais a seguir.

A vitamina C apresenta uma estrutura quimica (Figura 23), que corresponde
ao grupo das vitaminas hidrossolveis, ou seja, aquelas que sdo diluidas em
agua. A maioria delas ndo se armazena no corpo, sendo eliminada através da
urina sob forma inalterada e quantidades pequenas sdo eliminadas nas fezes,
pelo suor e por via respiratéria, na forma de CO2. Por este motivo, € importante
a sua administragio diaria, ja que é mais facil que suas reservas se esgotem. E
uma substancia de cor branca, estavel na sua forma seca. No entanto, se oxida

com facilidade em solugdo e ainda mais facilmente quando exposta ao calor.
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A forma mais acessivel de se obter a vitamina C € por meio da alimentagao,
algumas fontes de vitamina C, sdo: limdo, laranja, acerola, caju, goiaba,
pimentdo, repolho, brécolis, couve-flor, batata doce, morango e manga, dentre

outros alimentos (CAVALARI; SANCHES, 2018).

____________ =
7 ¥

/ Para saber mais!

No livro “Os Botdes de Napoledo:
as 17 moléculas que mudaram a
histéria”, vocé encontra todo um
capitulo (Capitulo 2) dedicado ao
Acido ascérbico (Vitamina C). Ao
longo texto vocé se depara com
aspectos histdricos, culturais e
cientificos dessa molécula. Boa

Figura 23: Estrutura da Vitamina C. Leitura!

HO

,.n\\\\

H
=
%

FENXY LE COUTIUR € JAY KURKESON

HO

0S BOTOES @
NaPOLeao

AS 17 MCLECULAS QUE
MUDARAM A HISTORIA

HO OH

Fonte: Autores (2023).
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A vitamina D é importante para uma boa satde, em geral, e também manter
a saude dos ossos. Essa vitamina ndo esta relacionada somente a manuteng¢iodo
tecido Osseo, mas também expressa ter importancia em doencas cronicas
(SILVA JUNIOR, et al., 2019). A vitamina D pode ser classificada em dois tipos:a
vitamina D2 (ergocalciferol) e a vitamina D3 (colecalciferol), as quais sdo
derivadas de fontes vegetais e animais, respectivamente. Sua obtengao ocorre
tanto por meio da exposicdo ao sol, quanto através da alimentagdo. Nos
alimentos, pode ser encontrada no 6leo de figado de bacalhau, 6leo de salmdo,

ostras cruas, leites fortificados e peixes (SILVA, 2022).

Figura 24: Estrutura quimica do ergocalciferol (vitamina D2) e do colecalciferol (Vitamina

D3), respectivamente.

‘ny,,

Ho\“\w. HO\\““..
Vitamina D2 Vitamina D3

Fonte: Autores (2023).

A vitamina C tem sua eficacia no tratamento da Covid-19 quando utilizada
de forma monitorada e orientada por um profissional de saude, quando seus
niveis estdo diminuidos por alguma razdo. Paralelamente, estudos também

mostram que mesmo a vitamina C sendo usada como uma
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aliada ao tratamento, seu uso de forma indiscriminada e sem necessidade
de ndo apresenta vantagens para o tratamento da doenga (BALADIA et al,

2020; HERNANDEZ et al., 2020; MATOS, 2022; apud SILVA, 2022).

No contexto da COVID-19, alguns hdbitos da nova realidade, como a
diminui¢do da exposi¢cdo ao sol devido ao isolamento social, expuseram a
populagdo ao risco de desenvolvimento de deficiéncia de vitamina D, além
disso, as deficiéncias nutricionais também foram motivadas pelo sedentarismo
e pela adesdo de uma alimentagdo desequilibrada durante o periodo. Além
disso, a vitamina D ganhou grande notoriedade durante o contexto pandémico
devido sua capacidade de atuar no impedimento da replicagdo viral da doenga,
funcionando como anti-inflamatdrio e imunomodulador (PENA et al.,, 2021;

Nobrega et al., 2021; apud SILVA, 2022).
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4. ROTEIRO EXPERIMENTAL

1° Passo

—>Agora utilizando o software ArgusLab, construa a estrutura da

Vitamina C.

1. Utilizar a tabela periddica, ao lado esquerdo da tela, para construira

estrutura.
Use a opgio Rings adicione o anel correspondente, selecione a opg¢do ligacoes
(bonds) e continue a cadeia carbonica, adicione os dtomos de oxigénio e por fim

adicione os H.

2. Melhore a geometria da molécula (barra de titulo calculation-
optimize-geometry).

Serd solicitado o salvamento da estrutura, nomeie e salve o arquivo.

® File Edit View Calulation Surfaces Moniter Label Settings Teols Window Help
D e EE @ ¥ 0 ¥ GER|L D DD | % |HRBRAX >
+EXEIR S WE|—3 330

Atems | Rings | Anino Acids |

[E] 8 o] <] s
nE e

¢ csf sef 1| v|

o || ] ]

o 20
Periodic Table...

Gecmetry

irapechied

linoar

irigonal planar
e ahedicl

Current Atom

[ o [oween

»>>Geometry optimization did not converge<<<
Maximum cycles reached, optimization terminated
Calculating Properties

Calculation Finished
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3. Mapear a densidade eletronica da molécula (barra de ferramentas 2 —
botao mapped density surfasse, mapa de densidade da superficie). Vocé
pode modificar a forma de representacdo da superficie do potencial

eletrostatico da estrutura. Clique com botdo esquerdo e veja as variagoes

em “Modify Surface”(Opaque, Transluced, Mesh, Dot).

@ File Edit View Caluletion Surfaces Monitor Lebel Settings Tocls Window Help
Bl EaB B Y oY GRIR|L 000 e%¥ HBHX b
PO E R S/ E|—=3 330

Esp-mapped density [Vitamina C Esp: 0-Vitamina C EleDen: 0]

0.0500-> 0.0409

0.0409-> 0.0318

0.0318 > 0.0227

0.0227 > 0.0136

0.0136-> 0.0045

0.0045 -> -0.0045

-0.0045 -> -0.0136

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

@ File Edit Viev Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
Pl ledBE B YOFYFGRIER LOODDO|e %X HEHX P
PHEER L /=23 330

0.0500 -> 0.0408
0.0409 -> 0.0318
0.0318 -> 0.0227
0.0227 -> 0.0136
0.0136 0.0045
0.0045 -> -0.0045
-0.0045 -> -0.0136
-0.0136 -> -0.0227
-0.0227 -> -0.0318

0.0318 0.0409

-0.0409 -> -0.0500
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22 Passo

>Agora utilizando o software ArgusLab, construa a estrutura da

Vitamina D. E refaca todas as etapas do 1° passo.

Ao finalizar as etapas vocé obtera estruturas semelhantes as representadas

abaixo.

File Edt View Calculation Surfaces Moniter Label Settings Tools Window Help
PleEHE $2d Y o FGRE L 000 |e%y HEBH X L4
O ER S E—~2 330

Esp-mapped density [(1) Yitamina D Esp: 0-(1) Vitamina D EleDen: 0]

0.0500-> 0.0409
0.0409-> 0.0318
0.0318-> 0.0227
0.0227-> 0.0136
0.0136-> 0.0045
0.0045 -> -0.0045
-0.0045-> -0.0136
0.0136 -> -0.0227
-0.0227 -> -0.0318
-0.0318-> -0.0408

-0.0409 -> -0.0500

File Edit View Calculation Surfaces Monitor Lobel Settings Tools Windew Help

R EME| DB Y O0FGRIR LOULH e % HBI%U|.4
GOV ER L= 2330

Esp-mapped density [[1) Vitamina D Esp: 0-(1) Vitamina D EleDen: 0]

0.0500 -> 0.0409
0.0409 -> 0.0318
0.0318 -> 0.0227
0.0227 -> 0.0136
0.0136 -> 0.0045
0.0045 -> -0.0045

-0.0045 -> -0.0136

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500




5 QUESTIONARIO

1-Observe o esquema de cores obtido ao lado da tela. Compare as moléculas
com relagdo a sua eletronegatividade, classificando as moléculas em polar ou
apolar. Justifique utilizando os valores e as cores obtidas no mapa de densidade

apresentado pelo programa.

2- Dentre os atomos de cada molécula quais sdo os atomos mais

eletronegativos? Justifique a partir do experimento.

3 - As vitaminas podem ser classificadas em hidrossoltveis e lipossoluveis. Em

relacdo as vitaminas C e D, classifique-as e justifique sua resposta.
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