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No estudo de farmacos € comum lidarmos com reagentes diversos para o preparo de
solucdes. Informacbes sobre parametros fisico-quimicos e bioldgicos podem ser
encontradas em base de dados, como 0 PubChem
(https://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/). O PubChem permite uma busca por reagentes
especificos, abaixo temos a pagina de entrada do PubChem.
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https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

Para ilustrar, vamos considerar uma busca pelo cloreto de sodio (NaCl) no PubChem.
As informacbes do PubChem serdo usadas posteriormente para a preparacao de uma
solucao de NaCl. Para a busca por substancias no PubChem, usaremos o0 nome em

inglés,nocasofisodc¢ ulmor i deo
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No campo de busca digitamos sodium chloride, como indicado abaixo.

© PubChem X +
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sodium chloride

Compound Gene

sodium chloride Chloride channel-a

Sodium chloride (NaCl) Chloride channel-b

Sodium chloride (Na4Cl4) Chloride channel-c

Sodium chloride-35ClI Chloride channel protein

Sodium chloride dihydrate chloride channel CLIC like 1

Sodium chloride phosphate chloride channel CLIC-like 1




Depois clicamos na lupa.
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sodium chloride

Compound Gene

sodium chloride Chloride channel-a

Sodium chloride (NaCl) Chloride channel-b

Sodium chloride (Na4Cl4) Chloride channel-c

Sodium chloride-35ClI Chloride channel protein

Sodium chloride dihydrate chloride channel CLIC like 1

Sodium chloride phosphate chloride channel CLIC-like 1




O resultado da busca é mostrado abaixo. Veja que temos 707 resultados para nossa
busca. O numero elevado de resultados deve-se a variacdo de fornecedores e nomes
similares que apresentamotermoin s odc¢ mimor i de o

© PubChem X + - x

<« Cc @ pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=sodium%20chloride w ©® H a

SEARCH FOR

sodium chloride Q\
X i ¥ —

Treating this as a text search.

COMPOUND BEST MATCH

Sodium Chloride; 7647-14-5; Salt; Halite; Table Salt; Saline; Rock Salt; Common Salt; ...

i Compound CID: 5234
MF: CINa MW: 58.44g/mol
InChlKey: FAPWRFPIFSIZLT-UHFFFAOYSA-M
IUPAC Name: sodium;:chloride
Create Date: 2005-03-25

Summary Similar Structures Search Related Records PubMed (MeSH Keyword)

Compounds Substances Genes Proteins BioAssays Literature Patents
(707) (986) (50) (19) (87) (99,133) (3,791)

Searching chemical names and synonyms including IUPAC names and InChlKeys accross the compound collection. Note that annotations text from compound summary pages is not
searched. Read More...

707 results = Filters SORTBY + Relevance v * Download CSV




Olhando-se o resultado parafi s 0 d ¢ ln Imo rteamdseagpagina abaixo. O conjunto de
informacdes é vasto, vamos nos deter na informacao sobre a massa molecular do
cloreto de sddio, 58,44 g/mol. Usaremos esta informacéo para o calculo de solugdes.

© PubChem x +

<« Cc # pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=sodiumPs20chloride w ©® H 8

SEARCH FOR

sodium chloride

Treating this as a text search.

COMPOUND BEST MATCH

Sodium Chlorid§; 7647-14-5; Salt; Halite; Table Salt; Saline; Rock Salt; Common Salt; ...

i Compound CID: 52
MF: CINa MW: 58.44g/mol
InChlKey: FAPWRFPIFSIZLT-UHFFFAOYSA-M
IUPAC Name: sodium;:chloride
Create Date: 2005-03-25

Summary Similar Structures Search Related Records PubMed (MeSH Keyword)

Compounds Substances Genes Proteins BioAssays Literature Patents
(707) (986) (50) (19) (87) (99,133) (3,791)

Searching chemical names and synonyms including IUPAC names and InChlKeys accross the compound collection. Note that annotations text from compound summary pages is not
searched. Read More...

707 results = Filters SORTBY + Relevance v * Download CSV




Como exercicio, busque informacdes sobre as substancias abaixo e anote os valores
das respectivas massas moleculares (molecular weight).

1) Ureia (termo em inglés: Urea)

2) Glicose (termo em inglés: Glucose)

3) Roscovitina (termo em inglés: Roscovitine)

4) Acido acetilsalicilico (termo em inglés: Acetylsalicylic acidc)

5) Captopril (termo em inglés: Captopril)



Diluicao de Solucdes

Uma pratica comum em laboratorios
farmacéuticos € a preparacdo de
amostras diluidas. O conceito €
simples, por exemplo quando
gueremos diluir 1 em 10, ou preparar
um diluicdo de 1 para 10, ou ainda,
diluir 1/10, queremos dizer a mesma
coisa. Numa diluicao 1/10, o maior
numero significa o numero total de
partes, neste caso 10. O menor
numero significa o que esta sendo
diluido. No caso de uma diluicao
1/10 de soro com salina. Temos que
pegar uma parte de soro e
acrescentar 9 partes de salina. Para
um volume de 10 mL, teremos 1 mL
de soro e 9 mL de salina. Veja que o
10 representa a soma dos volumes.

aumento da massa
da solucdo

a massa do soluto—

L
_—T
—

permanece a mesma

Solucdo final



Na  pratica do dia-a-dia do
laboratorio, constantemente é
necessario o preparo de solucbes
relacionadas a elaboracdao de um
farmaco. As solucbes sao misturas
de substancias, onde a maioria €
feita por duas partes. Uma chamada
soluto e outra solvente. Vamos
llustrar com um exemplo.
Consideremos uma solucédo de
cloreto de sodio (NaCl), o cloreto de
sodio é o soluto e a agua onde o sal
foi dissolvido o solvente.

>
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SN 4

Ha trés formas principais de
guantificarmos solucoes.

1) Massa por unidade de massa
(m/m)

2) Massa por unidade de volume
(m/V)

o°o°$av-.:éo g

>

.ooo

3) Volume por unidade de volume
(VIV).

o

)
o

B3
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Solucdes Percentuais

Podemos quantificar solucbes por
meio de porcentagem. Quando
guantificamos o soluto em gramas
com relacdo a um volume fixo de

solvente de 100 mL, temos uma
solucao percentual. Mantendo uma

solugao de cloreto de sodio como £ sasedissove |
exemplo, consideremos o preparo de ( & \ >

uma solucao de 400 mL de NaCl a
5 %.

Solucao

5 % representa |5 g.em 100 mL
5 % representa| x 400 mL

Ou seja: 100.(xg) =5 g. 400 mL
_ 50.400mL _ 200Q.mL _ 55,
100mL 100mL ®

X




Solugf)es Percentuais

Assim, precisamos diluir 20 g de
NaCl em 400 mL de agua para
termos 400 mL de NaCl a 5 %.

>
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Solugf)es Percentuais

Vamos considerar agora 0 preparo
de uma solucao de 250 mL de
ureia a 8 %.

Solucéo

8 % representa |8 S}?rm{loo mL
8 % representa| x 250 mL

Ou seja: 100.(xg) =8 g. 250 mL

— 8g.250mL _ 200Qy.mL _

2
100mL 100mL %

Xg

Assim, temos que diluir 20 g de ureia
em 250 mL de agua para
conseguirmos uma solucao a 8 %.

14



Solugdes Molares

E comum expressarmos a concentracdo de uma substancia em molar. O céalculo da
concentracdo molar de uma dada substancia leva em consideracdo a massa molecular
da substancia dissolvida. A massa molecular é a soma dos pesos atomicos dos atomos
gue formam a substancia. A informacao sobre a massa molecular pode ser obtida do
site do PubChem ou calculada a partir da soma dos pesos atdbmicos disponiveis nas

tabelas periddicas.

15



Solugdes Molares

Para ilustrar vamos determinar o valor da massa molecular do NaCl. O peso atomico

do Na é 22,99 g/mol e do Cl é 35,45 g/mol, assim para o NaCl a massa molecular &
58,44 g/mol, como ja haviamos visto no PubChem.

Baran
| 0.8
M3
Al
Alormi o
3 4 5 ; 7 8 9 10 n 12 .08
g 21 22 . 23 24 25 26 27 28 . 29 30 el
K|C S Tt V C Mnh Fe Co NI Cu Zn | Ga
Potassiom || Caidum | Scandiom | Tikankem jum Mang fran Cobalt ~ Hickel  Copper Tnc Gallom
33,10 40.08 44,06 47.68 50,54 51.99 404 5593 58.93 869 63.55 65,39 69.73
Sy —
37 EL] EL] 40 41 42 43 44 45 46 47 43 49
Rb| Sri Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd | In
Rubidum | Strontum ¥itriom Zioniwm  Mioblum  Mokbdenum Technetivm  Retheniom  RRediom  Falladum Cadmiom Iindiem
8449 gr.62 g9 9.2 929 9504 8.9 101.07 1029 10642 107.87 1241 11482
—— —
55 E1.] 5771 72 73 75 76 77 78 79 a0 a1
Cs | Ba Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hﬂ Tl
Cesum Barum | Lanthanides  Hafnlumi Tartalum [Rheniem Osmium Iridiems Platinem Thalbum
132.91 137.33 178,49 180,95 'IHEEE 186.21 190,23 19222 195.08 196,97 20055 | 20438 .
a7 88 80103 104 105 109 110 1 112 113 114 115 & 17 11a
Fr | Ra Rf Db 3 'Bh 'Hs Mt Ds Rg Cn |Uut| Fl |Uup| Lv |Uus|Uuo
Frarcium Radiom Actindes  Rutherfosdion  Dubmium hhmln Hassium  Wefneriom  Darrmitadtiom Copernicium | Lk Fi
223.02 ) 203 [261] [262] [268] [268] [268] [73 [77] |unknown| [288] | unknmml [228] | unknwunknm

&7 ca 1] &0 &1 62 &3 68 &9 71
La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb I Hn Er Tm Yb Lu
Lantharum = Cerlum  Prasssd Heodymiom P hi Samariom | Euwropierm | Gadofinum | Terhiem um Eriium Lutetivm
13891 140012 140.91 144.24 144.91 150,35 151.87 157.25 15893 162.50 154.93 167.26 15&93 1]"3 04 174.97
92 93 o4 95 95 a7 100 101

89 a0 a1 102 103
Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

Actniom Tharium | Protactiniem  Uramium um  Pluteniem  Americiom Curium Berkelum = Calffoniom Einsteiniers . Formism | Mesddesom | Bobeliom | Lasmenciom
22703 0 23204 0 23104 0 23803 0 23706 0 206 1 MI0N6 | MTO07 0 MT07 0 25108 [254] 257,10 1 2580 © 2560 [262]
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Solugdes Molares (50 mL de NaCl a 0,20 M)(Solucgéo 1)

Vamos determinar a massa de NaCl
necessaria para prepararmos 50 mL
de uma solucédo de NaCl a 0,20 M
(Solucao 1).

Solucéo
Sabemos que 1 M de NaCl tem

58,44 g para cada litro de solucéo (1
L = 1000 mL), ou seja:

58 44 ¢ 1 M%¥ 1000 mL
EATYY

Depois de multiplicarmos em cruz,
temos:

58,449.0,2M
1M

XQ = =11,688

a
>
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Solugdes Molares (50 mL de NaCl a 0,20 M)(Solucéao 1)

Solucéao (continuacéo)

Bem, sabemos que para 1 L ( 1000
mL) seria necessario dissolver
11,688 g de NaCl, mas o que
desejamos €& 50 mL. Assim
continuamos o calculo.

| Sal sedissolve |

>

11,688 g._¥2_1000 mL
Xg 2>~ 50 mL

Multiplicarmos em cruz e temos:

_11,688.50mL _ 584,4 =0,5844

Xg
1000mL 1000

Assim temos que dissolver 0,5844 ¢
de NaCl em 50 mL de agua para
obtermos uma solucao de 0,2 M de 18
NacCl.




Solug()es Molares (30 mL de NaCl a 0,15 M)(Solucao 2)

Considere agora o preparo de uma
solucao de 30 mL de NaCl a 0,15 M
(Solucao 2).

Solucéo
Sabemos que 1 M de NaCl tem

58,44 g para cada litro de solugao (1 ( 2 -
L = 1000 mL), ou seja: 1

58,44 g Y 1 M % [1000 mL
Xg %>~ 0,15 M

Depois de multiplicarmos em cruz,
temos:

_ 58,44).0,15V
1M

XQ = 8,766

19



Solugdes Molares (30 mL de NaCl a 0,15 M)(Solucéao 2)

Solucéao (continuacéo)

Como ja vimos, sabemos que para 1
L (1000 mL) seria necessario
dissolver 8,766 g de NaCl, mas o
gue desejamos € 30 mL. Assim
continuamos o calculo.

| Sal sedissolve |

>

8,766 g %2 1000 mL
Xg 2>~ 30 mL

Multiplicarmos em cruz e temos:

_8.76@:30ML_ 26298 _ ; 56,04

Xg
1000mL 1000

Precisamos dissolver 0,26298 g de
NaCl em 30 mL de &gua para
conseguirmos uma solucao de 0,15 20
M de NaCl.



Solucdes Molares (30 mL de Ureia a 0,23M)(Solucéo 3)

Exercicio: Determinar a massa de
ureia necessaria para prepararmos
30 mL de uma solucdo de ureia
((NH,),CO ) a 0,30 M (Solucéao 3).

21



Exercicios Tebéricos

1) Calcule a massa de hidroxido de sddio (NaOH) para o preparo de 500 mL de
solucao a 0,2 M.

2)Calcule a massa de NaCl para o preparo de 500 mL de solucao a 2 M.
3)Calcule a massa de NaCl para o preparo de 30 mL de solucéo a 0,4 M.
4)Calcule a massa de glicose (CgH;,0¢) para o preparo de 20 mL de solucéo a 0,3 M.

5)Quantos gramas de glicose (CgH,0¢) S&0 necessarios para o preparo de 100 mL
de solucao a 1%. Determine a concentracdo molar da solucao.

6) Determine a concentracao molar do potassio no sangue, sabendo-se que sua
concentracao média é de 0,195 g/L.

22



Material Adicional

Visite o site do PubChem https://pubchem.ncbi.nim.nin.gov/ a faca buscas por
substancias que vocé tem conhecimento de serem usadas como farmacos.

Visite os site do Protein Data Bank (http://pdb101.rcsb.org/motm/motm-by-category) e

pesquisa sobre proteinas que estdo relacionadas com patologias. Procure sobre
proteinas relacionadas com diabetes.

23
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Osmolaridade

Considere uma cuba com uma membrana semipermeavel, como mostrada abaixo. A
esquerda temos uma solucédo de glicose e a direita uma solucéo de NacCl.

/

/

Solucéo de NaCl

AN



Osmolaridade

Para analisarmos o sistema, temos que recorrer ao conceito de osmolaridade. Um
substancia molecular como a glicose apresenta uma osmolaridade idéntica a sua
concentracéo molar, ou seja, 1 molar de C4H,,0gtem 1 osmolar.

/

/

Solucéo de NaCl

N

(631



Osmolaridade

No caso do NaCl temos uma substancia ionica, que em solucao dissocia-se nos ions
Nat e Cl. Assim temos o0 dobro de ©particulas em solucéo.
Para 1 molar de NaCl temos 2 osmolar de NacCl.

/

/

Solucéo de NaCl

N

(o2}



Osmolaridade

A osmolaridade é a molaridade multiplicada pelo nimero de particulas em que uma
molécula ou agregado idnico pode se dissociar em solucao aquosa.

/

/

Solucéo de NaCl

N

\]



Solugéo Fisiologica

No caso da maioria das células, o meio intracelular apresenta uma osmolaridade de
0,3 osmolar = 300 miliosmolar. Qualquer solucao que apresente uma osmolaridade
de 0,3 osmolar € chamada de solucao fisiologica.

Consideremos 1 litro de uma solucéo fisiolégica de NaCl, ou seja, uma solucéao de 0,3
osmolar de NaCl. Precisamos de 0,15 M de NaCl, pois 2 x 0,15 = 0,3 osmolar. Assim
temos,

Massa molecular = 22,99 g/mol + 35,45 g/mol = 58,44 g/mo

58,44}<1M 1L
X 1L

0,15 M

_ 58,44.0,15
1M

X

= 8,766(

Ou seja, precisamos de 8,776 g para 1 L de agua para termos uma solucao fisiolégica
de NacCl. .



Solugéo Fisioldgica

Exercicios

1) Determine a concentracéo percentual de sal numa solucao fisiologica de NacCl.

2) Determine a quantidade de sal necessaria para prepararmos 55 mL de uma solucéo
fisioldgica de NacCl.



Material Adicional

Didlise

Video sobre a dialise: https://www.youtube.com/watch?v=g42drASGhRO (durac&o:
3min 37 segundos)



https://www.youtube.com/watch?v=q42drASGhR0

Material Adicional

No site do Protein Data Bank ha material sobre a estrutura de macromoléculas
biologicas.

/ RCSB Protein Data Bank - | X >/ PDB-101: Molecule of the | X \\_\ lall=lEp] % |

PDB-101 Molecule of the Month ~ Browse Learn~ Teach~ Events~ Geis Archive ~ More ~

g ‘P‘D B _‘10 1 Molecular explorations Search Molecule of the Month articles and more ’
4 through biology and medicine

Educational portal of = P ID

Molecule of the Month By Title | @ Gid | = Lis
Current Feature \X\ Bllec||D||E||F||Ge||H||1||k]||L]||M|[N|[|lO||P||lQ@||R]||S||T|lUu||[V]||xXx]||Z
-
By Category g
=
]
By Date
By Title >
About AAA+ Proteases ABO Blood Type Acetylcholine Receptor Acetylcholinesterase

Glycosyltransferases
Image Download

B
%

Aconitase and Iron Regulatory Actinomycin Adenovirus
Protein 1 -
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Material Adicional

Um dos mais interessantes trata do projeto Molecule of the month. Neste projeto uma
equipe do PDB disponibiliza informacdes sobre proteinas e acidos nucleicos. Abaixo
temos a pagina de entrada (http://pdb101.rcsb.org/motm/motm-by-title) .

/ RCSB Protein Data Bank - = X y PDB-101: Molecule of the | % \\

PDB-101 Molecule of the Month ~ Browse Learn~ Teach~ Events~ Geis Archive ~ More ~

% ‘P‘D B _.10 1 Molecular explorations |Search Molecule of the Month articles and more ‘
4 through biology and medicine

Educational portal of Z I ID B

Molecule of the Month By Title  Grd | = List
Current Feature B8 (8](cl(o|[e|[F][e]|[n]|[1][x][c](m][n][e][r][a][r][s]|[T][u][v][x][z
By Category g
=
]
By Date
By Title >
About AAA+ Proteases ABO Blood Type Acetyicholine Receptor Acetylcholinesterase

Glycosyltransferases

Image Download

- P
e
v

Actinomycin Adenovirus
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http://pdb101.rcsb.org/motm/motm-by-title

Material Adicional

Se clicarmos na letra p, teremos acesso a proteina estudada hoje.

/ RCSB Protein Data Bank - = X >/ PDB-101: Molecule of the | % \\ \

PDB-101 Molecule of the Month ~ Browse Learn~ Teach~ Events~ Geis Archive ~ More ~
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Material Adicional

Abaixo temos a p53.
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