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Abordagem de novas fungdes dos lipidios em processos imunolégicos

Através da utilizacdo da espectrometria de massas no desenvolvimento da lipidomica,
propomos uma abordagem multidisciplinar para identificagdo de biomarcadores e mediadores
lipidicos no contexto do microambiente e da resposta imune pulmonar, especificamente nas
fungdes dos macrdfagos alveolares em infec¢des bacterianas e pelo SARS-CoV-2. Dessa forma,
identificamos espécies de fosfolipidios abundantes no liquido surfactante e seus principais
produtos oxidados, como também lipidios da classe dos eicosanoides. Estes lipidios, em
diferentes modelos de infeccdo, demonstraram atividade relacionada com a modulagdo da
inflamacgdo e defesa contra os patdgenos. A identificacdo e os estudos das fungdes de lipidios
na patofisiologia de doengas sdo importantes para a emergente Terapia de Lipidios de
Membrana (TLM), que tem como proposta a regulagdo farmacoldgica da composigdo lipidica

das membranas e a formagdo de metabdlitos lipidicos, com foco no tratamento de doengas.




Me. Lais Helena P. Bueno Carmona

Doutoranda no PPGQ

https://stream.meet.google.com/stream/e7

198598-3ccb-4e0d-ad49-8ab29a2b58dd

16 de abril de 2021
14 horas

Analise de acelerantes em detritos de incéndio por Cromatografia em Fase Gasosa Acoplada a
Espectrometria de Massas

A ocorréncia de incéndios é uma preocupa¢do mundial, pois anualmente gera grande quantidade de
mortes, além de prejuizos financeiros e ambientais (BRUSHLINSKY et al., 2019). Ha dois tipos de incéndio:
os acidentais e aqueles que foram criminosamente iniciados, e nesse caso ha o uso um acelerante,
podendo ser um liquido inflamavel, utilizado para iniciar o fogo e causar um grande dano (MULLER; LEVY;
SHELEF, 2011). Os acelerantes mais utilizados por criminosos sdo aqueles que se tem facil acesso, tais
como gasolina e diesel e apesar do fogo ter capacidade de causar grande danos aos vestigios, os
acelerantes depositados na cena do crime podem ser identificados (HOWARD; BRUCE MCKAGUE, 1984).
Para isso é necessario saber avaliar a cena de crime, para coletar uma amostra representativa, sendo
possivel, ao realizar o preparo de amostra em laboratdrio, extrair quantidades significativas de acelerantes
para serem analisados e identificados por Cromatografia em Fase Gasosa Acoplada a Espectrometria de
Massas (GC/MS) (STAUFFER; DOLAN; NEWMAN, 2008). Desta forma, neste seminario serdo abordados os
aspectos relacionados a pericia de incéndio, desde a identificagdo de acelerantes em cena de crime,
preparo das amostras enviadas ao laboratério até a forma de andlise por GC/MS e os possiveis
interferentes que podem levar a um falso positivo, com foco principal em gasolina e diesel como
acelerantes.

Referéncias:

BRUSHLINSKY, N. N.; AHRENS, M.; SOKOLOV, S. V.; WAGNER, P. World Fire Statistics. [S. I.], v. 24, 2019.

HOWARD, John; BRUCE MCKAGUE, A. A Fire Investigation Involving Combustion of Carpet Material. Journal of
Forensic Sciences, [S. L], v. 29, n. 3, p. 11754), 1984. DOI: 10.1520/JFS11754). Disponivel
em: http://www.astm.org/doiLink.cgi?JFS11754). Acesso em: 23 mar. 2021.

MULLER, Dan; LEVY, Aharon; SHELEF, Ran. Detection of gasoline on arson suspects’ hands. Forensic Science
International, [S. |.], v. 206, n. 1-3, p. 150-154, 2011. DOI: 10.1016/j.forsciint.2010.07.031. Acesso em: 23 mar. 2021.
STAUFFER, Eric; DOLAN, Julia A.; NEWMAN, Reta. Fire Debris Analysis. [s.l.] : Elsevier, 2008. DOI: 10.1016/B978-0-12-
663971-1.X5001-5. Acesso em: 23 mar. 2021.
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“Role of the Orphan Phosphatase 1 (PHOSPHO1) in Matrix Vesicle-Driven

Biomineralization”

23 de abril de 2021 - 14 horas
https://stream.meet.google.com/stream/aaf8b8e3-3b8b-4066-8664-1fe24e41f2e3

Bone ossification is a result of the work of a special class of extracellular vesicles (EVs), called
matrix vesicles (MVs). MVs are released by outward budding from the apical microvilli of

chondrocytes and osteoblasts. Studies have shown that released MVs are pre-filled with

amorphous aggregates of Ca®* and inorganic phosphate (Pi) complexed with phospholipids and

proteins, also referred to as the nucleational core (NC). Upon further accumulation of Ca** and Pi
ions in the MVs’ lumen, the NC form crystalline minerals that propagate onto collagen fibrils after
the release in the ECM. Current knowledge describes MVs as harbouring the complete
biochemical machinery necessary to drive the maturation of the NC and the propagation of
apatite minerals. Orphan phosphatase 1 (PHOSPHO1, Phospho1) has been identified as crucial for
the accumulation of Pi ions in the MVs’ lumen. Recent studies from our research group have
shown that PHOSPHO1 also has a crucial role in the biogenesis of MVs as well as in the assembly
of the NC in the MVs’ lumen. In this seminar, | will describe our current knowledge on the MV

biogenesis and function with a focus on the role of PHOSPHO1 in these processes.
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https://stream.meet.google.com/stream/07

33bbd5-b3bd-41da-a486-56cec540906a

30 de abril de 2021 — 14 horas

Tiois e S-nitrosotidis: sintese e estudo conformacional e avaliagao de atividades

biolégicas/farmacolégicas.

Nossa pesquisa envolve a preparacdo de novos tidis (ésteres e amidas) e S-nitrosotidis
derivados e a avaliacdao da atividade bioldgica dos mesmos frente a linhagens de células
tumorais de mama. Os S-Nitrosotidis sao potentes vasodilatadores e inibidores de
agregacao plaquetaria. Estas atividades e o potencial dessas moléculas atuarem como
biorreguladoras estdo associados a habilidade de liberacdo de Oxido nitrico (NO). A
possivel atividade biolégica dos produtos aliada aos poucos estudos enfatizando a
conformacao e reatividade desses compostos sdao nossa motivacgao.

Estudos da estabilidade relativa das possiveis conformacdes dos compostos para a
obtencdao das populagdes dos conformeros mais estaveis sdao realizados através de
calculos tedricos e dados espectroscdpicos no infravermelho.

Testes de susceptibilidade aos compostos foram realizados nas linhagens celulares MCF-

10A, MDA-MB-231, MCF-7 e HUVEC e mostraram resultados promissores.
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d5f5fb56-b9c7-41af-8f1f-33a32287caec

07 de maio de 2021 — 14 horas

3D printing using starch-based inks
3D printing is a futuristic technology that consists of additive manufacturing that allows
the creation of personalized and creative products. 3D printing can deliver a product that
adapts to specific criteria of consumption, texture, taste, cost, practicality and nutrition.
Extrusion-type 3D printing is the most common for the production of printed foods, as it
is easy to process and allows the use of different types of materials (called “inks”). Starch
is the most important carbohydrate in the human diet, considered cheap and accessible
food source, and has been widely used as a thickener and gelling agent in several food
formulations. In this context, this carbohydrate is of great interest for 3D printing
application. However, to achieve the desired quality and precision of the starch-based
printed food, it is necessary to consider crucial factors such as the selection of starchy
source and production method of the starchy inks, knowledge of the physical-chemical
and rheological properties of the starchy inks, selection of the design and the capacity of
the equipment. In this seminar, | will present the concepts, challenges, the main findings
by our research, and the future perspectives in the 3D food printing using starch-based

inks.
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Carolina V. Garbelotti

https://stream.meet.google.com/stream/22

c512ea-0262-4544-8fe9-fe69b487db70

14 de maio de 2021
14 horas

Espectrometria de Massas de Oligossacarideos

A compreensdao da estrutura e organizacdo de polimeros de carboidratos é de grande
importancia para diversas areas de pesquisa. Dois grandes exemplos sdo o estudo do glicoma,
aplicado, por exemplo, no entendimento, detecgdo e desenvolvimento de tratamentos para
doencas autoimunes, cancer, infecgdes virais'; e o estudo da composicdo e estrutura da parede
celular vegetal para melhoria na qualidade e resisténcia dos cultivos agricolas e uso sustentavel
da biomassa residual gerada em grandes quantidades®. Desta forma, o desenvolvimento destas
areas depende de analises que proporcionem informacdes detalhadas sobre a composicao e
organizacao estrutural destes biopolimeros, que sdao conhecidos por sua grande complexidade e
heterogeneidade. A espectrometria de massas, por ser uma técnica extremamente versatil, vem
sendo aplicada com sucesso para a andlise de oligossacarideos e proporcionando grande
avangos. Apresentando alta sensibilidade, e possibilidades de trabalhar com variagdes em
pardmetros como tipo de ionizacdo e equipamento, uso de andlises em tandem (MS") e
modulagbes nas energias empregadas na fragmentacdo dos ions, é possivel obter diferentes
niveis de detalhamento estrutural, desde composi¢ao geral até localizacao de modificagdes, tipos
de ligacbes e diferenciagao de isdmeros>*. Neste semindrio, entdo, serdo abordados alguns
principios e detalhes da aplicagao desta técnica de analise para oligossacarideos e exemplos de
aplicagcdes em areas de estudos diversas.

Referéncias: llliano, A., Pinto, G., Melchiorre, C., Carpentieri, A., Faraco, V., & Amoresano, A. (2020).
Protein Glycosylation Investigated by Mass Spectrometry: An Overview. Cells, 9(9), 1986.
https://doi.org/10.3390/cells9091986. Bauer, S. (2012). Mass spectrometry for characterizing plant cell
wall polysaccharides.

Frontiers in Plant Science, 3, 45. https://doi.org/10.3389/fpls.2012.00045. Kailemia, M. J., Ruhaak, L. R.,
Lebrilla, C. B., & Amster, I. J. (2014). Oligosaccharide analysis by mass spectrometry: A review of recent
developments. Analytical Chemistry, 86(1), 196—212. https://doi.org/10.1021/ac403969n. Zaia, J. (2004).
Mass spectrometry of oligosaccharides. Mass Spectrometry Reviews, 23(3), 161-227.
https://doi.org/10.1002/mas.10073
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Prof. Dr. Paulo R. Bueno

https://stream.meet.google.com/stream/

b45e563a-ffe6-4dal-9c3e-d3db63187547

21 de maio de 2021
14 horas

Nanoscale Energy Transducer: From Biological Assays to Respiration Processes

ABOUT THE SEMINAR

Examinations of energy storage and charge transfer at the molecular scale underpin not
only fundamental developments in our understanding of electron transfer and transport
but also a vast array of energy capture, sensor, data storage and electronic technologies.
In this seminar it is presented a quantum capacitive analysis and approach of such
interfaces and a detailed introduction of the concepts involving energy storage at the
molecular scale. The seminar considers how the fundamental quantized properties
associated with charge storage, particularly in molecular films, are linked in a manner that
spans nanoscale electronics, redox switches and derived nanoscale sensing; it will be
demonstrated that it also comprises phenomena involving the respiration of biological
films.

KEY RELATED REFERENCES [1-6]

[1] P.R. Bueno, The Nanoscale Electrochemistry of Molecular Contacts, Springer2018.

[2] P.R. Bueno, Common Principles of Molecular Electronics and Nanoscale
Electrochemistry, Analytical Chemistry 90(12) (2018) 7095-7106.

[3] P.R. Bueno, Nanoscale Origins of Super-capacitance phenomena, Journal of Power
Sources 414 (2019) 420-434.

[4] P.R. Bueno, F.C.B. Fernandes, J.J. Davis, Quantum Capacitance as a Reagentless
Molecular Sensing Element, Nanoscale 40(9) (2017) 15362-15370.

[5] P.R. Bueno, Electron transfer and conductance quantum, Physical Chemistry Chemical
Physics 22(45) (2020) 26109-26112.

[6] P.R. Bueno, J.J. Davis, Charge transport and energy storage at the molecular scale:
from nanoelectronics to electrochemical sensing, Chemical Society Reviews 49(21) (2020)
7505-7515.




Me. Guilherme Martins da Silva

https://stream.meet.google.com/stream/7

b3d5dal-9bb1-4962-96dc-8038ebfb6d6a

28 de maio de 2021
14 horas

Avaliagao in silico do potencial de toxicidade de compostos bioativos

Estudos de toxicidade consistem em uma etapa essencial no desenvolvimento de substancias
quimicas de interesse, especialmente de compostos bioativos, tais como farmacos e
agroquimicos. A avaliagdo in silico do potencial de toxicidade destes compostos vem ganhando
cada vez mais destaque nos Uultimos tempos, sobretudo na drea de planejamento e
desenvolvimento de farmacos, bem como com vistas a aprovagao de novos pesticidas por
agéncias regulatérias no mundo inteiro. Consideram-se, aqui, duas principais vantagens:
economia de custos, nimero e tempo de ensaios; e reducdo de experimentos que utilizam
animais de laboratdrio. De fato, agéncias regulatdrias de diversos paises requerem atualmente o
relato preliminar de resultados obtidos in silico, em complementariedade e/ou substituicdo a
dados de ensaios de toxicidade que necessitariam ser realizados in vitro ou in vivo. Assim, neste
cenario, ha uma vasta gama de metodologias e programas computacionais para a predicdo de
toxicidade, que vdo desde abordagens classicas de QSAR/QSTR, programas baseados em regras

de conhecimento (expert systems), até técnicas de inteligéncia artificial. Desta forma, nesta

apresentacao sera tragado um panorama geral destas diversas metodologias e software hoje
disponiveis, com mencdo aos respectivos modelos quimicos e endpoints toxicolégicos.
Acrescenta-se, ainda, uma breve revisitacdo a atual compreensdo sobre a aplicabilidade e
relevancia de predicdes computacionais de toxicidade no contexto de desenvolvimento de
compostos bioativos.

Referéncias:

- G. M. Silva et al. In silico methods to predict relevant toxicological endpoints of bioactive substances. In:
Functional Properties of Advanced Engineering Materials and Biomolecules. 1ed.Suiga: Springer, 2021.

- N. Greene et al. Computational toxicology, friend or foe? Toxicology Research, 4, 5, 1159-1172, 2015.

- J. Kling. Toxicology testing steps towards computers. Lab. Anim. 48, 40—42, 2019.

- J. Hemmerich et al. In silico toxicology: from structure-activity relationships towards deep learning and
adverse outcome pathways. WIREs Comp. Mol. Sci. 2020;10:e1475.
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Me. Icaro Salgado Perovani

11/06/2021 - 14 horas

https://stream.meet.google.com/stream/69dce

d0a-b943-4061-bcc7-1b4e15b95808

https://meet.google.com/qvb-zhfj-vro

Planejamento experimental: aplicagbes para o desenvolvimento de métodos de
enantioseparagao por técnicas de eletromigracao em capilares.

Enantiomeros de um composto podem apresentar comportamento enantioseletivo no organismo, o que
demonstra a importancia dos estudos enantioseletivos (ALVAREZ-RIVERA et al., 2020). O limoneno é um
exemplo bastante interessante. O enantidbmero R-(+)-limoneno tem odor de laranja, ja a sua imagem
especular, S-(-)-limoneno, tem odor de limdo (ALVAREZ-RIVERA et al., 2020). Compostos quirais
candidatos a farmacos também podem apresentar esse comportamento. Um enantiomero pode ser
biologicamente ativo enquanto o outro pode nao ter efeito significativo ou, até mesmo, ser tdxico para o
organismo. Nessa perspectiva, métodos de separacdo quiral se tornam vitais para o desenvolvimento de
estudos enantiosseletivos. Dentre esses métodos, as técnicas de separacdo por eletromigracdo em
capilares se destacam devido a sua eficiéncia, baixo consumo de materiais e amostra (CARRAO et al.,
2020). Apesar disso, o desenvolvimento de um método de enantioseparacdo é custoso e demorado,
principalmente se o composto a ser analisado possui muitos centros quirais. Nesse sentido, a utilizagdo de
métodos multivariados para a otimizacdo da enantioseparacdao, em contraste com a metodologia
univariada, se apresenta como uma alternativa mais eficiente para se compreender o efeito das variacdes
dos parametros eletroforéticos sobre a enantioseparagdo (HIBBERT, 2012). As vantagens do planejamento
experimental, ndo se limitam apenas a eficiéncia em explorar a regido experimental, mas também,
identificar as varidveis que influenciam de maneira significativa a enantioseparagdo, o que também
permite ao pesquisador melhorar a robustez do método eletroforético (LEARDI, 2009; PEROVANI;
SERPELLONE; OLIVEIRA, 2021).

Referéncias

ALVAREZ-RIVERA, G. et al. Chiral analysis in food science. TrAC Trends in Analytical Chemistry, v. 123, p. 115761, fev.
2020. Disponivel em: <https://linkinghub.elsevier.com/retrieve/pii/S0165993619305606>.

CARRAO, D. B. et al. Enantioseparation of pesticides: A critical review. TrAC Trends in Analytical Chemistry, v. 122, p.
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PEROVANI, I. S.; SERPELLONE, C. O.; OLIVEIRA, A. R. M. An appraisal of experimental designs: Application to
enantioselective capillary electromigration techniques. ELECTROPHORESIS, v. 0, p. 1-18, 15 fev. 2021. Disponivel em:
<https://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/elps.202000334>.
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18 de junho de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/ca

94fecd-da91-49d5-9ed4-d5543624911f

Microplasticos atmosféricos: uma abordagem geral, seus efeitos na satide e o impacto da

pandemia de COVID-19

A produgdo e o uso de plasticos vém crescendo rapidamente nos ultimos 50 anos, contribuindo por
exemplo para melhorias na saude por meio de equipamentos médicos descartaveis. Globalmente, em
2017, cerca de 300 milhdes de toneladas de plasticos foram produzidos, o que segundo projecdes, deve
acarretar mais de 12 bilhdes de toneladas de residuos plasticos depositados no ambiente, até 2050." Os
residuos plasticos podem se degradar ou decompor formando micro (MP) e nanoplasticos (NP)
secundarios, ou ainda MP podem ser fabricados para aplicagdes especificas e sdo chamados primarios.” O
primeiro estudo que reportou MP na atmosfera foi realizado em Paris, posteriormente, outros foram
realizados em outras cidades europeias, asidticas e americanas, e até em locais remotos, como os Pirineus
Franceses, e em areas de conservagdo nos Estados Unidos.” Os MP atmosféricos podem ser emitidos por
diversas fontes, e os polimeros determinados mais frequentemente e/ou em maiores concentragoes,
polietileno (PE), polipropileno (PP), e polietileno tereftalato (PET), sdo provenientes de fibras téxteis e
filmes plasticos.” A grande geracdo de residuos e a resisténcia a degradagdo podem tornar os MP e NP um
risco a saude humana e ao meio ambiente. Os seres humanos podem ser expostos a estes por inalacado,
ingestdo de alimentos e dgua, e contato dérmico. Suas grandes dreas superficiais podem causar estresse
oxidativo, citotoxicidade e translocacdo para outros tecidos, enquanto sua natureza persistente limita sua
remogdo do organismo, levando a inflamag3o crénica.” Os MP e NP também podem atuar como
carreadores de poluentes e de aditivos para os organismos.2 Em 2020, o novo coronavirus (SARS-CoV-2), o
agente da COVID-19, fez crescer a demanda por equipamentos de protec¢do individuais, e a ma gestao
destes EPIs estd resultando em contaminacdo ambiental plastica generalizada.’> A pandemia também
contribuiu para a reversdo de algumas proibi¢des de plasticos do tipo single- use.> Se por um lado a
pandemia tem acarretado maiores descartes destes materiais no ambiente, o uso de mdscaras faciais
reduzem as exposi¢des dos seres humanos aos MP por inalagao em até 25,5 vezes, portanto, ha uma
necessidade de mais estudos nesta area.”

R. Geyer, J. R. Jambeck and K. L. Law, Sci. Adv., 2017, 3, e1700782.

Y. Zhang, S. Kang, S. Allen, D. Allen, T. Gao and M. Sillanpaa, Earth-Science Rev., 2020, 203, 103118.
J. C. Prata, A. L. Patricio Silva, T. R. Walker, A. C. Duarte and T. Rocha Santos,

Environ. Sci. Technol., , DOI:10.1021/acs.est.0c02178.

L. Li, X. Zhao, Z. Li and K. Song, J. Hazard. Mater., 2021, 411, 124955.
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Prof. Georg Manolikakes Department of
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25 de junho de 2021

manolikakes@chemie.uni-kl.de
https://www.chemie.uni-kl.de/en/manolikakes

Rapid Assembly of Molecular Complexity from Simple Enamides”

The efficient assembly of structurally complex molecules containing multiple continuous

stereogenic centers still constitutes a tremendous challenge for any synthetic organic chemist.

In the last years my group have demonstrated the synthetic utility of enamides as versatile
starting materials for the rapid assembly for molecular complexity.

Starting from the synthesis of acyclic 1,3-diamines with three continuous stereocenters, we have
expanded the synthetic repertoire of enamides towards the construction of unusual tricyclic
dihydropyrimido[2,1-a]isoindole-6(2H)-ones with three continuous stereogenic centers. Recently
have our efforts culminated in the development of a new domino reaction for the stereoselective
synthesis of fully substituted tetrahydropyrans. In this latest process three new s-bonds and five
continuous stereocenters are formed in a single operation with an outstanding degree of
stereocontrol.

References:

P. Kramer, G. Manolikakes, Synlett 2020, 31, 1027.

J. Halli, M. Bolte, J. Bats, G. Manolikakes, Org. Lett. 2017, 19, 674.

J. Halli, P. Kramer, J. Grimmer, M. Bolte, G. Manolikakes, J. Org. Chem. 2018, 83, 12007.
P. Kramer, J. Schonfeld, M. Bolte, G. Manolikakes, Org. Lett. 2018, 20, 178.

P. Kramer, J. Grimmer, M. Bolte, G. Manolikakes, Angew. Chem. Int. Ed. 2019, 58, 13056.
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Me. Jonas Carneiro Cruz

02 de julho de 2021

https://stream.meet.google.com/stream/81

c6de83-72cc-4e9a-815e-41947f00acf7

APLICACAO DE MATERIAIS DE ACESSO RESTRITO EM BIOANALISES

Os fluidos biolégicos sdo considerados amostras complexas. Estas matrizes possuem uma série de
interferentes que podem causar diversos erros analiticos e problemas instrumentais. Dentre os
principais contaminantes de sistemas bionaliticos, é possivel destacar principalmente as
proteinas (macromoléculas). Estes compostos podem adsorver na fase estacionaria das colunas
cromatogriéficas (diminuicdo da eficiéncia da separacdo cromatogréfica), além de suprimir a
ionizagdo dos analitos (diminui a sensibilidade analitica de sistemas LC-ESI-MS/MS). Portanto, a
determinagdo de compostos organicos em sistemas cromatograficos requer a etapa de preparo
de amostra para isolar e pre-concentrar os analitos, que muitas vezes estdo presentes em niveis
de tracos. Assim, os materiais de acesso restrito (RAMs) tém sido amplamente utilizados como
sorventes para extrair uma vasta gama de analitos de diversas matrizes bioldgicas. Estes
materiais podem ser considerados uma excelente alternativa as fases estacionarias convencionais
devido a sua capacidade de reter seletivamente compostos de baixo peso molecular enquanto é
capaz de excluir macromoléculas por diferentes mecanismos (barreira fisica ou quimica).
Portanto, devido as caracteristicas inovadoras destes materiais, os RAMs vém ganhado cada vez
mais espag¢o na quimica analitica moderna.

Deste modo, este seminario ira abordar os principais avancos dos RAMs como fases inovadoras
no preparo de amostra de matrizes de origem bioldgica por LC-MS/MS .

Referéncia

DE FARIA, Henrique Dipe et al. New advances in restricted access materials for sample
preparation: a review. Analytica chimica acta, v. 959, p. 43-65, 2017.

BORGES, K. L; FIGUEIREDO, E. C; QUEIROZ, M. E.Preparo de Amostras para Analise de
Compostos Organicos. LTC, 2015

QUEIROZ, Maria Eugénia C.; SOUZA, Israel D. Restricted access media. In: Solid-Phase Extraction.
Elsevier, 2020. p. 129-149
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Dra. Maria Rute Ferreira

Universidade de Aveiro

16 de julho de 2021 as 14h
stream.meet.google.com/stream/0b439e3

3-3c5d-4590-af59-04a61fcac46e

New generation of photonic materials for Internet of Things

Photonics is the driving force of technological innovation in a broad number of fields with

extraordinary societal impact. An integrated perspective featuring photonics as a fundamental

player for the Internet of Things (loT) will be presented with emphasis on illustrative examples of

recent advances in mobile optical sensing and smart labelling.




Me. Rai Campos Silva

23 de julho de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/c

fc16c65-28d0-4c15-a859-0596d0ee4136

Triagem virtual baseada em alto desempenho via Docking molecular para estresse Oxidativo
mediado por enzima ROS
A regulacdo de homeostases redox e a reduc¢do do estresse oxidativo é uma das varias estratégias
usadas no desenvolvimento de farmacos antitumoral. Compreendido a partir de estudos in silico,
como uma molécula em particular que se liga ao receptor proteico, permitindo a sele¢do de
compostos promissores que podem ser utilizados em farmacoterapia antineoplasico. O
acoplamento molecular pode utilizar o estudo e relagdes entre o complexo proteina-ligante a
partir da origem da interacdo ligante x alvo biolégico. Os algoritimos de Docking usados
apresentam uma alta complexidade, contudo, com o aprimoramento dos sistemas
implementados para realizar tais estudos, atualmente coexistem interfaces mais acessiveis para
usuarios de diversos niveis de experiéncia. Um estudo comparativo de varios algoritmos de
acoplamento pode fornecer informagdes Uteis para selecionar o algoritmo apropriado para a
pesquisa, planejamento e selecdo de farmacos utilizando técnicas computacionais. Assim, a partir
desta perspectiva, a proposta desta apresentacao é fornecer novas informagdes sobre como é
possivel o estudo via validacdo de protocolos de simulagcdes de Docking molecular em duas
enzimas espécies oxigénio reativas (ROS): Citocromo P450 (CYP450) e NADPH oxidase (NOX), suas
interacGes com agentes antineoplasicos a partir dos valores de menor afinidade de ligacdo (AG)

para o complexo receptor-ligante e associa-los a farmacoterapia antitumoral.




Prof. Dr. Luiz Carlos Dias - UNICAMP

Dia 30 de julho de 2021 as 14h

Alunos PPGQ -

https://meet.google.com/zxx-sqda-eox

Convidados -

https://stream.meet.google.com/stream/2c

25242b-6db9-48f6-a259-190709956a06

Plataformas vacinais para Covid-19 e combate as Fake News na pandemia

Resumo: Nesta palestra serdo abordadas as principais plataformas das vacinas em uso contra a
Covid-19 e acOes de combate a desinformacdo, disseminacdo de fake news e aos movimentos

negacionistas, anticiéncia e antivacinas na pandemia.

Informagodes biograficas: Professor Titular da Unicamp, membro titular da Academia Brasileira de
Ciéncias, membro Titular da Academia de Ciéncias do Estado de S3o Paulo, Comendador da
Ordem Nacional Do Mérito Cientifico e membro da Forca-Tarefa da Unicamp no combate a
Covid-19. Coordena um consoércio internacional em colaboragdao com as organizagdes sem fins

lucrativos Medicines for Malaria Venture (MMV) e com a Drugs for Neglected Diseases

initiative (DNDi) com o objetivo de desenvolver novos farmacos para o tratamento de doencas

parasitarias tropicais como malaria e Chagas
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Profa. Dra. Alma Blasida C. Elizaur Catirse

Faculdade de Odontologia de Ribeirao

Preto/USP

Formag¢ao de Multiplicadores de prevengao do cancer bucal e ao uso de préteses e

sua manuteng¢ao- Programa Aprender na Comunidade.

O objetivo deste seminario é formar multiplicadores de medidas preventivas do uso de
proteses por meio da utilizacdo de técnicas apropriadas de higienizacdao bucal e das
proteses, além de orientar sobre o auto exame como preven¢ao do cancer bucal.

27/08/2021

https://stream.meet.google.com/stream/eecee3

4b-b574-4110-blea-e76d48b8eb00
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Prof. Dr. Giuliano Cesar Clososki

FCFRP/USP

£

03 de setembro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream

[/2946a9e6-e808-45cf-9dd4-
€33d859003d1

REACOES QUIMIO- E REGIOSSELETIVAS: CONTRIBUICOES VISANDO A DESCOBERTA E

ESCALONAMENTO DE FARMACOS

No semindrio, pretende-se discutir a aplicacdo de estratégias de funcionalizacao
guimiosseletiva e regiosseletiva de diversos substratos aromaticos e heterociclicos de
interesse medicinal, dentre os quais quinolinas, indolizinas e quinazolinas, utilizando
reagentes organometalicos mistos de litio, magnésio e de zinco. Com o objetivo de
demonstrar a relevancia sintética destas reacdes, algumas aplicacdes na sintese ou
modificacdo estrutural de moléculas de grande interesse medicinal, como do
antimalarico cloroquina e dos antitumorais tamibaroteno e verubulina, serdao também

apresentadas.
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Prof. Caio Costa Oliveira- UNICAMP

17 de setembro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/

3795fa86-ce93-40fa-aba4-6cbaa5f55f1a

Aprendendo com o Desenvolvimento de Novos Compostos:
Alguns Ensinamentos para Pds-Graduandos

A demanda da sociedade por novos farmacos, cosméticos, materiais
funcionais, entre outros, tem crescido e impulsionado o desenvolvimento
de métodos para a obtencao de moléculas que atendam a esta
necessidade.

Neste cenario, a evolucado dos métodos sintéticos garantiu o
protagonismo da Quimica como provedora de alternativas eficientes para
o aumento da complexidade e diversidade estrutural de moléculas
funcionais.

Neste seminario, serdao apresentados alguns exemplos que demonstram
esta evolucdo. Os aspectos “filoséficos” dos trabalhos serdo priorizados
em relacao aos mecanisticos. Assim, espera-se que estes ensinamentos

sejam Uteis para todos os admiradores das moléculas organicas,
independentemente da sua area de atuacao.
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Jake Barralet - Faculty of Medicine,

McGill University- Montreal Canada

24 de setembro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/str

eam/50ca37dc-d094-4555-9501 -

a2e8a5elfa56

Blood from a stone: angiosomes and regeneration in cements.
BEng (Hons) Leeds, PhD University of London performed Postdoctoral studies at Tokyo
Dental and Medical University. He worked for Smith and Nephew before starting his
academic career at the University of Birmingham. He is Vice Chair (Research), Alan
Thompson Chair in Surgical Research, Department of Surgery, Research Director,
Division of Orthopaedics, Associate Director Injury Repair and Recovery Program at
RIMUHC, and Director of Innovation for the Steinberg Centre for Simulation and
Interactive Learning and Faculty of Medicine at McGill University. He is a Professor in
the Department of surgery and is joint appointed with Faculty of Dentistry. He
researches material-mediated tissue regeneration focusing on the effect of inorganic

ions on bone and skin
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Prof. Bruno Caillier

Université de Toulouse

Bruno.caillier@univ-jfc.fr

08 de outubro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/dcd239c8-

646f-458a-8fbe-4f1c59c81c7e

From power supply to light emission : a dielectric barrier discharge insight
Over the centuries man has sought and discovered many ways to produce light. With the
understanding of physics related to the nature of light and electricity generation, many electrical light
sources have been discovered, developed and then used industrially. Indeed, since the beginning of
the 18th century, researchers such as Francis Hauksbee and Pierre Polinére [1, p. 19], [2] have been
developing devices to generate "electric light”. This search for efficient light production has not
ceased and is still relevant with the rise of LEDs [3] or OLED for flat panel display [4].
First, during a historical approach, the different devices for producing light from electricity will be
described: arc lamp, discharge lamp, filament lamp, LED, etc.. The place of electric discharges will be
described, as well as the different mechanisms leading to an efficient generation of light.

In a second step, experimental work on the generation of visible or UV emissions by dielectric barrier

discharges (DBD) will be presented. Discharge emissions can be used directly, whether for visible or

UV applications, or indirectly through suitable phosphors [5] as illustrated in Figure 1.
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Figure 1 : From power supply to visible or UV emission
[1] J. Priestley, The history and present state of electricity : with original experiments. London : Printed for
C. Bathurst, and T. Lowndes ... J. Rivington, and J. Johnson ... S. Crowder, G. Robinson, and R. Baldwin ... T.
Becket, and T. Cadell ..., 1775.
[2] D. W. Corson, « Pierre Poliniere, Francis Hauksbee, and Electroluminescence: A Case of Simultaneous
Discovery », Isis, vol. 59, n° 4, p. 402-413, 1968.
[3] B. Gayral, « LEDs for lighting: Basic physics and prospects for energy savings », Comptes Rendus Phys.,
vol. 18, n° 7-8, p. 453-461, sept. 2017.

[4] H.-W. Chen, J.-H. Lee, B.-Y. Lin, S. Chen, et S.-T. Wu, « Liquid crystal display and organic light-emitting

diode display: present status and future perspectives », Light Sci. Appl., vol. 7, n° 3, p. 17168, mars 2018.

[5] B. Caillier et al., « Decontamination Efficiency of a DBD Lamp Containing an UV-C Emitting Phosphor »,

Photochem. Photobiol., vol. 91, n° 3, p. 526-532, mai 2015.




Profa. Celia Alves

Universidade de Aveiro - Portugal

15 de outubro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/0b3c642e-
7186-4568-bbb7-
b75829abd6ad?fbclid=IwAR1Kt1T1rYFb4eWuol64hce

evki_lzwIR-vBffQ3N2bgX6d0cWQrcO8INr8

Forest fires and agricultural burning: emissions and effects

Wildfires are predicted to increase with global climate change, resulting in longer fire seasons and larger areas burned. On
the other hand, the use of fire to reduce or dispose of vegetative debris is a worldwide and long-standing practice, since it
is a quick and inexpensive way to manage the large amounts of residues. However, the smoke from both sources affects
human health, worsens air quality, and can trigger severe regional haze events. At both national and international levels,
there is an increasing focus on the establishment of emission inventories and regulations of regional carbon emissions to
the atmosphere. From the standpoint of atmospherically-based carbon monitoring programs, fires are challenging because
they tend to be extremely variable in both space and time, they are expected to increase in number and severity, and
because emission estimates depend on biofuel characteristics and combustion phase. In addition to high spatial and
temporal variations in fuel loadings and lack of observational data, one of the most influential and variable parameters is
the emission factor. Emission factors (EFs) of selected species for major biomes have been reviewed and summarized by
Akagi et al. (2011). However, due to the variability and complexity of the burning conditions and limited on-site
experiments, EFs for many biofuels are still uncertain. In addition, EFs measured in the laboratory may substantially differ
from those obtained in the field. With the aim of quantifying and characterizing the emissions of trace gases and aerosol
particles from representative wildfires and open agricultural burning events, the University of Aveiro has developed
techniques to sample the smoke plumes under real conditions and to perform the detailed characterization of both the gas
and particulate phases. The new datasets include carbon oxides, organic and inorganic volatile compounds, and a vast
array of particulate constituents, including organic and elemental carbon (OC and EC), water soluble ions, metals and
hundreds of individual organic compounds. The particulate matter samples were also tested for ecotoxicity by the Vibrio
fischeri bioluminescence inhibition bioassay. Based on the 50%-effective concentration (EC50), Toxic Units (TU) were
calculated. The TU values indicated that most samples presented significant acute toxicity. The comprehensive databases
may be useful for numerical models to evaluate the impact of wildfires in the Mediterranean region, which is particularly
uncover by this type of studies. This research may also contribute to improve source apportionment models allowing to
estimate the input of wildfires to the atmospheric levels at specific monitoring sites. The results consolidate previous
argumentations that smouldering emissions make a significant contribution to the total emissions, and therefore cannot
be neglected. The smoke plume is mainly composed of fine particles containing carcinogenic (e.g. polycyclic aromatic
hydrocarbons) and compounds that cause oxidative stress (e.g. phenolics). Thus, populations regularly exposed to fire
smoke are at high health risk. Smoke particles are carbonaceous in nature with a clear dominance of OC and much higher
OC/EC values than those reported in the literature for other sources. Since EC plays a key role in radiative forcing and
considering the discrepancies between the various studies, the magnitude of the emission factor for EC remains uncertain
and deserves further investigation.

Acknowledgements: The experimental work supported by the project “Chemical and toxicological SOurce PROfiling of
particulate matter in urban air (SOPRO)”, POCI-01-0145-FEDER-029574, funded by FEDER, through COMPETE2020 -
Programa Operacional Competitividade e Internacionalizagdo (POCI), and by national funds (OE), through FCT/MCTES.
Reference: Akagi et al., 2011. Atmos. Chem. Phys. 11, 4039-4072.




Me. Caroline Scaramboni

22 de outubro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/d6fle6b5-

2dc1-48f1-9299-fe485ce5c3fc

Modelos in vitro para avaliagdo do risco da exposi¢do ao material particulado atmosférico

De acordo com a Organizacao Mundial da Saude, a poluicdo do ar causa cerca de 7 milhdes de mortes
prematuras anualmente, devido a doengas cardiovasculares, cancer de pulmao e doencas respiratdrias cronicas
[1]. Em outubro de 2013, a Agéncia Internacional de Pesquisa sobre o Cancer classificou a poluicdo atmosférica
externa como carcinogénica para humanos [2]. O material particulado (MP) é um poluente heterogéneo
composto de particulas que variam em tamanho, massa e composi¢cdo quimica, o que apresenta um desafio na
avaliacdo dos seus efeitos na saude. Dentre as diversas abordagens existentes para avaliar os efeitos da
exposicdo ao MP, existem os estudos epidemioldgicos, estudos in vivo, e os métodos alternativos, que
englobam modelos in vitro e in silico [3]. Neste seminario, serdo apresentados alguns modelos in vitro
propostos na literatura para avaliacdo da toxicidade do MP. Entre eles, serd discutido o uso do modelo
convencional de cultura celular submersa, que envolve a adicdo de extratos de MP ao meio de cultura, para
estimar fatores potenciais de risco de cancer, utilizando a ativagdo da sinalizacdo de resposta ao dano no DNA
como endpoint [4]. Além do modelo convencional, também sera discutida a utilizacdo do modelo de cultura na
interface ar-liquido, desenvolvido mais recentemente e de maior complexidade, pois busca mimetizar as
condicbes encontradas no trato respiratério humano [5].

[1] World Health Organization. Ambient air pollution: a global assessment of exposure and burden of disease.
Geneva: WHO Press, 2016.

[2] International Agency of Research on Cancer. Outdoor Air Pollution - Volume 109 - Monographs on the
evaluation of carcinogenic risks to humans. Lyon, France: IARC Press, 2016.

[3] Zavala, J. et al. New Approach Methods to evaluate health risks of air pollutants: critical design
considerations for in vitro exposure testing. International Journal of Environmental Research and Public Health,
v. 17, p. 2124, 2020.

[4] Dreij, K. et al. Cancer Risk Assessment of Airborne PAHs Based on in Vitro Mixture Potency Factors.
Environmental Science and Technology, v. 51, n. 15, p. 8805-8814, 2017.

[5] Upadhyay, S.; Palmberg, L. Air-Liquid Interface: Relevant In Vitro Models for Investigating Air Pollutant-
Induced Pulmonary Toxicity. Toxicological Sciences, v. 164, p. 21-30, 2018.




Me. Luis Eduardo Gerolamo

29 de outubro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/d5565a8d-

7397-497d-9ee0-2d820cd7f4fb

Biomassa lignocelulésica: Os desafios em transformar residuos agricolas em biocombustiveis e outros
produtos de interesse comercial.

Em meio a crescente demanda energética mundial provocada pelo advento da revolugdo industrial ainda no
inicio do século XIX, fatores como a crise do petrdoleo de 1970, crescimento populacional, aumento da
urbanizacao, riscos de esgotamento das reservas de combustiveis fosseis e aumento na emissao de gases
causadores do efeito estufa alavancaram a busca em varias nagbes por fontes de energia alternativas
renovaveis e mais limpas (AYDIN, 2019; BISSARO et al., 2020; OLGUIN-MACIEL et al., 2020; REBELLO et al., 2020;
ZHOU et al., 2018). Combustiveis fosseis tais como petréleo (e derivados), carvdo e gds natural sdo aqueles nao
renovaveis oriundos de processos de decomposicao de matéria organica animal e vegetal formados ao decorrer
de milhGes de anos (MILLER, 2015; SATO, 1991). Ja as fontes renovdveis sdo aquelas consideradas (ou
praticamente) regeneraveis e inesgotdveis compreendendo a edlica, hidrelétrica, solar, geotérmica, e outras
mais modernas como biomassas em geral(BULL, 2001; LU et al., 2020; PAO; FU, 2013).

Enquanto em 2018 os combustiveis fésseis foram responsaveis pelo fornecimento de aproximadamente 81% de
toda a energia mundial, no Brasil, recursos renovaveis representaram 48% do consumo energético total, sendo
32% oriundo da utilizagdo de biocombustiveis como o etanol (IEA, 2020). No pais, o combustivel em questdo é
produzido majoritariamente a partir da fermentagcdo da sacarose contida na cana-de-acgucar, sendo esperado
para a safra 2020/2021 uma produgdo de 29,3 bilhGes de litros de etanol total (anidro e hidratado)(CONAB,
2020). Considerando esse montante e o fato de cada tonelada de cana processada gerar 250 Kg de bagaco, sera
produzido também cerca de 157,7 milhGes de toneladas desse subproduto (BERGMANN et al., 2018; CHANDEL
et al., 2012), residuo com grande potencial e rico em energia assim como outras biomassas lignocelulésicas
geradas como subproduto de importantes culturas como a soja e milho (CHANDEL et al., 2021).

O termo biomassa lignoceluldsica de maneira geral é designado para todo material organico de origem vegetal
como matérias primas e residuos agricolas, lenha, grama e folhagens cuja constituicao bdsica é formada por 3
componentes principais: celulose, hemicelulose e lignina (LIU et al., 2019; SANTOS et al., 2020). Com uma
produgdo estimada de aproximadamente 100 bilhdes de toneladas anuais em todo o mundo, tais materiais
apresentam energia oriunda do Sol armazenada sob a forma de ligagdes quimicas através da fotossintese
(AYDIN, 2019; LIU et al., 2019, 2020; REBELLO et al., 2020; SANTOS et al., 2020). Nesse sentido, o objetivo dessa
apresentacdo é expor e discutir os principais desafios enfrentados nas 4 etapas principais (pré-tratamento,
adicdo/producdo de enzimas, sacarificacdo e fermentacdo) envolvendo os diferentes e novos tipos de
processamento (como o CBP) propostos para a conversao da biomassa em biocombustiveis (foco no etanol 2G)
e alguns outros produtos de valor agregado.




Dr. Gustavo Parra

Pesquisador do Instituto Butanta

05 de novembro de 2021
as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/288fc625-

8448-4ade-82cb-7864c81576¢c2

O dia a dia na produgdo/P&D de adjuvantes e vacinas na Divisdo Biolndustrial do Servigo de Bacteriologia do

Instituto Butantan

Como é o dia a dia da producao e P&D de adjuvantes e vacinas em um grande produtor de imunobioldgicos?
Vocé sabe a trajetdria para chegar até aqui? Nesse seminario contarei a minha trajetdria desde a graduagdo em

Fisica Médica pela FFCLRP-USP até o momento em que integrei o quadro multidisciplinar do time de

tecnologistas e especialistas da Divisdo Biolndustrial do Servigo de Bacteriologia do Instituto Butantan/SP. Em

seguida apresentarei como a produgdo de um adjuvante, IB160, uma emuls3o de 6leo em agua a base de
esqualeno, pode ser fundamental na estratégia de fabricacao de vacinas contra a gripe pandémica, a fim de

poupar doses da vacina e aumentar a protegdo imunoldgica.
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Me. Farlon Felipe Silva Xavier

12 de novembro de 2021 as 14h

https://stream.meet.google.com/stream/f9e17a4e-

07fc-4225-b81d-7f2829058be8

Polimeros condutores e suas aplicagdes em supercapacitores.

Os supercapacitores, dispositivos eletroquimicos com extraordinaria capacidade de armazenagem de carga
relativo ao seu pequeno tamanho [1], tem sido bastante estudado nas ultimas décadas. Neste contexto, os
polimeros condutores (PCs) tém se demonstrado promissor para tal aplicacdo, uma vez que apresentam boa
flexibilidade de obtencdo e manuseio, sdo maledveis, de facil associacdo na formagcdao de compdsitos e
condutividade eletronica compardvel a de metais como Ferro e Cobre [1-4]. Dentre os PCs ja estudados, o
polipirrol (PPi) tém se destacado por se estavel em diferentes meios e ao ar, de facil obtencio (polimerizacdo
quimica ou eletroquimica), condutividade relativamente alta (600 S cm™) [2], tanto na forma neutra quanto na
oxidada, e boa associacdo com diferentes materiais (Carbonicos, éxidos, sulfetos, hidréxidos, entre outros) [2-
4]. Ademais, por meio da associacdo do PPi com outros materiais, se torna vidvel a sua aplicacao,
principalmente por dois principais conceitos: i) condutividade eletronica aumentada: ao serem sintetizados
sobre uma matriz hospedeira (Sintese template), por meio da limitacdo do espaco para o crescimento da cadeia
polimérica e da interagcdo PC-matriz, tem a sua condutividade eletr6nica aumentada significativamente [2]; e ii)
protecdo contra lixiviagdo: ao revestirem os materiais, tais como dxidos, evitam a corrosao (lixiviagdo) e servem
como “um protetor” durante os processos de carga e descarga, o qual aumenta a vida-util do dispositivo [1,3].
Visto isto, neste seminario serdo abordados resultados obtidos pela associagdo entre o PPi-Nanotubos de
Carbono (NTC), por sintese template e Bi,0;@PPi como estrutura core/shell para aplicagdo como eletrodos em
supercapacitores.
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Compostos boronicos fluorescentes como estratégia no estudo celular de peroxinitrito, um

importante hidroperoxido associado a condi¢des patofisioldgicas.

Os metabdlitos celulares do oxigénio molecular, conhecidos como espécies reativas de oxigénio (ROS, Reactive
Oxygen Species) e nitrogénio (RNS, Reactive Nitrogen Species), sao consideradas inerentes de processos
fisiolégicos e patofisioldgicos, com grande relevancia no combate a organismos invasores, e também associadas
a doencas cardiovasculares e neurodegenerativas[1, 2]. Dentre essas espécies podemos destacar o peroxido de
hidrogénio (H,0,), acidos hipoalosos (HOCI e HOBr) e o peroxinitrito (ONOO-)[1]. Nas ultimas duas décadas,
como resposta a crescente demanda cientifica por moléculas capazes de detectar tais espécies reativas, surgem
compostos cujo produtos de oxidacaos sao facilmente detectados. Boronatos, como sdao chamados, sdo acidos
ou esteres boronicos derivados de moléculas fluorescentes ou quimioluminescentes conhecidas, e apresentam
excelente resolugdo cinética e seletividade na deteccdo de ONOO-[1]. No seminario serdo abordados aspectos
da reatividade de boronatos com peroxinitrito, e sua seletividade a este perdxido relativo a outros
hidroperéxidos supracitados. Sera discutida a aplicagdo de um derivado boronato no estudo da avaliagdo de
fluxos de ONOO- em “tubo de ensaio”[3]. Também sera abordado no seminario o uso de outro derivado
boronato no estudo da formagdo quimicamente induzida e biogénica de ONOO- em estudos por imagem em
modelos celulares [4].
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Técnicas de Preparo de Amostra: LC-MS/MS no modo column-switching para bioanalises.

A bioanalise refere-se a determinagdo de substancias xenobidticas (como por exemplo os farmacos e seus
metabdlitos) e bidticas (como por exemplo as proteinas, neurotransmissores e peptideos) em matrizes
bioldgicas, incluindo soro, plasma, liquido cefalorraquidiano, saliva e tecido.

Apesar dos recentes e significativos desenvolvimentos no campo bioanalitico, a cromatografia liquida acoplda a
espectrometria de massas em tandem (LC-MS/MS), continua sendo a técnica fundamental.

As amostras bioldgicas possuem vdrios interferentes endégenos que podem suprimir a ionizagdo das analises
LC-MS/MS, diminuindo a seletividade e sensibilidade analitica. Portanto, a etapa do preparo de amostra nas
analises LC-MS/MS é imprescindivel para eliminar grande parte dos interferentes endégenos da matriz bioldgica
e pré-concentrar os analitos quase sempre presentes em niveis de tragos nestas amostras complexas'. Dentre
as recentes técnicas de preparo de amostra, podemos destacar a LC-MS/MS no modo column switching que
permite a automacdo das anadlises através da hifenacdo da etapa de preparo de amostra (pré-concentragdo dos
analitos e remocgdo de grande parte dos componentes interferentes) com o sistema cromatografico. Além disso,
os sistemas online como o column switching reduzem o tempo de analise, o consumo de solventes organicos e
resultam em métodos mais precisos e mais exatos, quando comparados as técnicas de preparo de amostra
offline (extracdo em fase sélida e extragao liquido-liquido). Estas anadlises online sdo realizadas em duas etapas
(preparo da amostra e andlise cromatografica) com o acoplamento de duas colunas (1D e 2D) com diferentes
fases estaciondrias e dimensdes’. Neste seminario serdo discutidas as diferentes configuragdes dos sistemas
column switching, inovadoras fases extratoras utilizadas na primeira dimensao e as principais variaveis que sao
avaliadas no desenvolvimento de um método para bioanalises.
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Conceitos e aplicagoes de estratégias utilizadas na etapa Hit to Lead (H2L) do processo de desenvolvimento
de novos farmacos.

O processo de descoberta de novos farmacos envolve varias etapas de pesquisa e desenvolvimento que podem
durar mais de uma década, com um gasto total estimado em 1 bilhdo de délares. Esse processo pode ser
dividido em duas grandes etapas: descoberta de farmacos (drug discovery) e desenvolvimento de farmacos
(drug development). A descoberta de farmacos engloba a identificacdo e validacdo de alvos bioldgicos, triagem
de compostos hits, processos de otimizacdao de compostos hits e lideres e selecdo do composto candidato para
os testes pré-clinicos. A etapa de desenvolvimento de farmacos inclui os testes pré-clinicos, ensaios clinicos e
aprovacdo em agéncias regulatdrias.”

Os principais motivos pelo qual os medicamentos falham nos testes clinicos sdo: ndo sdo ativos em modelos in
vivo ou ndo sdo seguros. Para evitar esses tipos de falhas, é necessdrio que cada etapa da descoberta de
farmacos seja pensada e executada para minimizar os problemas in vivo de eficdcia e seguranga, porém,
mantendo a poténcia desse farmaco.

Neste semindrio, serdo apresentados alguns conceitos quimicos e farmacolégicos, bem como alguns exemplos
da etapa de otimizacdo de compostos hits, conhecida como etapa hit to lead (H2L). Sera demonstrado que,
durante o processo hit to lead, o quimico medicinal tem a funcdo de refinar uma série de compostos, visando
melhorar a sua poténcia e seletividade e, em alguns casos, examinar preliminarmente seu comportamento in
vivo. Esse refinamento é realizado através dos estudos de SAR (relagdo estrutura-atividade) e sintese de
analogos bioativos, a fim de se obter potenciais candidatos (leads) que passardo por uma Ultima de etapa de
otimizagdo antes de seguirem para os testes pré-clinicos.
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