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RESUMO

O objetivo desse trabalho foi abordar como o ensino de quimica de moléculas pode ser iniciado na graduacgdo para
facilitar o entendimento e interesse de académicos na poés-graduacdo. A partir disso foi realizado um trabalho na
execucao da disciplina de Quimica Farmacéutica Medicinal do curso de Farméacia do Centro Universitario de An4polis —
UniIEVANGELICA. Os académicos foram orientados a desenhar a estrutura de um modelo de composto prot6tipo
utilizando um programa gratuito de computador chamado ChemOffice 2008. O intuito desse desenho é estimular o
académico a conhecer e utilizar as ferramentas de modificagdo molecular ensinadas durante a disciplina para
melhoramento de farmacos ja disponiveis no mercado. As mudancas utilizadas séo a simplificacao, adi¢do, hibridacao e
latenciacdo molecular. Observou-se que os académicos conseguiram efetivamente realizar mudancas consistentes que
permitiram associar os conhecimentos adquiridos na teoria com a execu¢do dos mesmos na pratica. Acredita-se que
iSso possa servir de trampolim para que o académico da graduacgéo tenha interesse pela ferramenta e continue a ampliar
e melhorar seus conhecimentos cursando a pds-graduacdo, visto que existe disponivel na instituicdo o Mestrado
Profissional em Ciéncias Farmacéuticas onde uma das areas de pesquisa € a Quimica Computacional. Concluimos
assim que essa ferramenta de uso da quimica computacional por académicos da graduacdo alcarq éxito com a
possibilidade de continuidade na pesquisa no curso de pés-graduacao.
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INTRODUCAO
No século XVII era a quimiatria, quimica para estudantes de medicina, que se ensinava nas

universidades por médicos e farmacéuticos. Ndo existia a distingdo entre a quimica pura e a
medicina, mas sim a miscigenacao das ciéncias (MAAR, 2004). Houve, posteriormente a influéncia

da alquimia para que finalmente fosse concretizada a hoje conhecida Quimica Moderna. A cada dia
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a area tem se desenvolvido e surgem novas vertentes em associacdo a outras areas de

conhecimento.

A quimioinformatica envolve disciplinas de quimica e tecnologia da informacdo com o intuito de
resolver problemas relacionados a quimica das moléculas. E uma modalidade recente no ensino,
visto que o termo foi cunhado em 1998 por Frank Brown. No entanto, em 1999, Greg Paris, um
pesquisador da empresa farmacéutica Novartis, ampliou o conceito do termo. Para ele, a
guimioinformatica engloba “a concepcéo, criagdo, organizagcdo, gestdo, recuperacdo, andlise,
disseminacéo, visualizacao e utilizacdo de informacéo quimica” (WARR, 1999).

Os avancos cientificos das ultimas décadas, levaram as industrias farmacéuticas a procurarem
estratégias de mecanizacdo e robotizacdo de vérios processos ao longo da cadeia produtiva
(FERREIRA e ANDRICOPULO, 2018).

A aplicacdo em Pesquisa e Desenvolvimento (P&D) de farmacos € recente e tem sido explorada
para prever as propriedades moleculares (QSPR) e atividade farmacoldgica (QSAR), analise de
rotas sintéticas, e planejamento de novos compostos (COLEY et al., 2017).

Nesse contexto, a industria farmacéutica, que despende uma média de US$ 2,6 bilhdes para
desenvolver um Udnico tratamento, com uma taxa de insucesso de 90% entre a fase de
desenvolvimento clinico e aprovacao do produto, mantém seu interesse em estratégias que reduzam
0S custos e aumentem o sucesso das descobertas (FLEMING, 2018).

Um modelo de QSAR é uma equacdo matematica que relaciona a estrutura quimica com a
propriedade bioldgica. Esse modelo aplica varios métodos estatisticos de analise de dados com o
intuito de determinar corretamente as propriedades biolégicas baseado em sua estrutura quimica.
Para isso, sdo realizados célculos baseados em descritores moleculares onde a atividade
biol6gica/propriedade ja tenha sido definida experimentalmente (ALVES et al., 2018).

O objetivo do trabalho é relatar a experiéncia sobre o uso da quimica de moléculas pelos
académicos do curso de graduacdo em Farmacia do Centro Universitario de Anapolis -

UniEVANGELICA e a importancia desse conhecimento adquirido para o pés-graduando.

RELATO DE EXPERIENCIA

A proposta € o uso de modelo molecular por académicos da graduacdo que estejam cursando a
disciplina de Quimica Farmacéutica Medicinal. O desenho da molécula faz parte da nota de
verificagdo de aprendizagem e deve ser feito em grupos de até 4 académicos.

Esse modelo consiste no desenho utilizando um programa computacional, onde o académico pode
colocar a estrutura da molécula que ele deseja e o programa faz algumas predicdes como desenho

em 2D, 3D, propriedades fisico-quimicas (coeficiente de particdo e coeficiente de ionizacao), perfil
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eletrdnica, entre outros. Inicialmente, foi realizado o sorteio de classes farmacologicas que foram

abordadas durante o curso da disciplina. Para cada classe foi realizado um estudo de relagéo
estrutura-atividade, isto €, o que deve contemplar na estrutura quimica para o farmaco ter efeito
biolégico. Esse estudo € de extrema importancia para evitar possiveis perdas de tempo e recursos
com a proposta de moléculas que ndo possuam a estrutura basica molecular.

Ao final do semestre, foi apresentado ao académico o programa gratuito de desenho molecular, o
ChemOffice 2008, para que o0 mesmo consiga desenhar a proposta de modificacdo molecular do
trabalho.

Ao académico, para a confeccéo do trabalho, foi pedido que o mesmo considerasse um protétipo da
classe farmacoldgica sorteada e realizasse pequenas modificagdes estruturais de acordo com o
permitido para cada classe terapéutica. Apos a apresentacdo da molécula, foram feitas arguicdes
com o intuito de testar o conhecimento do académico sobre o desenho da molécula, a estratégia de
modificacdo molecular escolhida e se acreditavam que alcancariam éxito. Os métodos de
modificagcdo molecular escolhidas no geral foram a simplificagcdo molecular, adicdo, hidridizagéo
molecular e latenciacdo. A estratégia de replicacdo molecular, que consiste na juncdo de duas ou
mais moléculas iguais ndo foi escolhida dentre as opcfes pelos académicos do semestre 2019/2.

O uso dessa estratégia com académicos de graduacado trouxe a oportunidade de conhecimento da
guimica computacional como ferramenta de aprendizagem de uma area bastante desenvolvida na
pdés-graduacdo. Foi uma chance do discente ter um primeiro contato, visto que na pds, 0 mesmo
pode adquirir conhecimentos diferenciados pois usam programas computacionais mais modernos e

gue tragam mudancas moleculares e andlises mais complexas.

DISCUSSAO

O uso da quimica computacional como ferramenta para predicdo de novos farmacos tem sido muito
difundido no meio académico, principalmente nos programas de pés-graduacao stricto senso. Para
0s pesquisadores, prever possiveis falhas no desenho molecular economiza muito tempo e recursos
gue podem ser gastos em outras etapas da pesquisa e desenvolvimento de novos farmacos. No
intuito de trazer ao académico novas oportunidades disponiveis no mercado de trabalho, a
guimioinformatica é uma ferramenta eficaz no aprendizado de académicos da graduacdo e pode
servir como alavanca para que 0S mesmos consigam seguir na carreira académica dentro de
programas de pos na area de modelagem molecular ou computacional. E importante considerar que
a quimioinformatica esta relacionada com outras areas da quimica que envolvem computadores
como a quimica computacional, a modelagem molecular e o planejamento de farmacos auxiliado por
computador (ALVES et al., 2018).
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N&o apenas isoladamente, mas o uso da modelagem por computador pode ser utilizado na

complementagdo e enriguecimento de trabalhos em diversas areas da pesquisa cientifica como
emprego de bancos de dados de produtos naturais e de algumas ferramentas de quimioinformatica
com o objetivo de identificacdo de substancias oriundas de estudos metabodlicos de compostos de
origem vegetal (OLIVEIRA, 2015) citando apenas uma das diversas areas de aplicacdo dessa
ciéncia.

O aprendizado pode ir além das aulas pratica de Quimica Farmacéutica Medicinal, visto que
podemos utilizar a pesquisa cientifica, através de projetos de PIBIC/PIVIC para iniciar o0s
académicos no universo da modelagem molecular. A instituicdo possui laboratério de
guimioinformatica que recebe os académicos que tenham interesse em continuar com a érea no
Mestrado Profissional em Ciéncias Farmacéuticas que conta com professores de prestigio e alto

conhecimento na area.

CONCLUSAO

Podemos concluir que o estudo da modelagem molecular como ferramenta da quimioinformatica, a
partir da graduacédo € de extrema importancia e traz um impacto muito grande para aqueles que se
iInteressam em continuar na carreira académica. Introduzir esse conceito previamente ao académico,
oferece a oportunidade de conhecer areas diferentes e modernas dentro do curso de Farméacia. A
partir disso, possibilita que o académico tenha interesse em ampliar os conhecimentos na area e
prosseguir considerando a oportunidade de cursar um programa de pos-graduacao que contemple o
interesse em quimica computacional disponibilizado pela instituicdo de ensino onde estédo
matriculados. Muitas oportunidades podem surgir enquanto o académico graduando esta
desenvolvendo novas habilidades considerando a chance de iniciar na pesquisa cientifica o que
facilita o acesso a pos-graduacdo. Um curso onde o graduando tem contato com areas que O
conectem com a complementacdo académica pode refletir instantaneamente numa ampliagédo dos
conhecimentos e ainda na busca de novos a partir do aprendizado obtido na oportunidade enquanto

cursava uma disciplina do curso regular.
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