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Linha de Pesquisa: Analises Fisica e Quimica em Evidéncias Forenses
Aplicabilidade:
e C(iéncias Forenses: auxilia na identificagdo rapida de substancias suspeitas em

investigagdes criminais.

e Laboratdrios de andlises quimicas: proporciona uma abordagem eficiente para triagem

de substancias psicoativas

e Sautde Publica: contribui para deteccdo precoce de substancias ilicitas, auxiliando em
politicas de controle de drogas.
e Laudos cientificos produzidos para fomentar a criacdo de bases de dados sobre a

investigagdes de diversos crimes envolvendo drogas sintéticas.

e Pesquisa Académica: serve como referéncia para estudos sobre reatividade quimica e
desenvolvimento de novos reagentes.
Replicabilidade: Esse relatorio deve servir como base para a confec¢ao de outros relatdrios
sobre como o uso da Quimica Computacional Quantica na construgdo de spot teste para
identificacdo de drogas sintéticas, bem como, cartilhas de orientacdo ou manuais para fins

forenses.



INTRODUCAO

A crescente disseminagdo de Novas Substancias Psicoativas (NSP) impde desafios a
comunidade cientifica e as autoridades regulatérias, uma vez que a rapida modificacao
estrutural desses compostos visa driblar legislagdes e dificultar a identificagdo por métodos
tradicionais. Diante desse cenario, métodos de deteccdo ageis e confidveis tornam-se
essenciais para mitigar riscos a saude publica e para embasar agdes legais e preventivas.
Nesse sentido, os testes de detec¢do tradicionais, como cromatografia e espectrometria de
massas, apesar de altamente precisos, exigem equipamentos sofisticados, altos custos € um
tempo consideravel para andlise. Em contrapartida, os testes colorimétricos oferecem uma
abordagem mais acessivel e de resposta imediata, possibilitando a triagem preliminar de
substancias suspeitas antes da aplicagdo de métodos confirmatorios (SOUZA, 2018).

A quimica computacional desempenha um papel crucial nesse contexto ao permitir a
predicao teodrica de interagdes entre reagentes e substancias-alvo, reduzindo a necessidade
de experimentagdo empirica extensa. Modelos computacionais, baseados em célculos
quanticos e simulagdes moleculares, possibilitam a identifica¢do de padrdes de reatividade
e a selecdo de reagentes mais apropriados para testes colorimétricos especificos. Assim, a
integracao entre abordagens experimentais e teoricas otimiza o desenvolvimento de métodos
mais eficientes para a identificacdo de drogas sintéticas (MORELATO et al., 2013).

Meétodos computacionais baseados na triagem virtual e mecénica quantica sao
amplamente utilizados para caracterizar substancias conhecidas e desconhecidas
(SHANKAR, 2012). Dentre as diversas abordagens e niveis de probabilidade disponiveis,
a Teoria do Funcional da Densidade (DFT) se destaca como uma das mais amplamente
utilizadas neste campo (ATKINS, 2011). Esta teoria foca na densidade de carga (incluindo
densidade de spin e seus gradientes) ao invés de tratar diretamente cada elétron (JENSEN,
2017). Varios estudos tém aplicado a DFT para investigar propriedades moleculares e
espectroscopicas. Uma abordagem complementar dentro da quimica computacional ¢ a
triagem virtual baseada em ligantes, que permite a identificagdo de potenciais reagentes por
meio de simulagdes de encaixe molecular e andlise de interacdes quimicas. Essa técnica
possibilita a triagem rapida de diversas moléculas candidatas, reduzindo significativamente
0 tempo necessario para a selecdo de reagentes promissores. Ao utilizar algoritmos de
modelagem molecular e bancos de dados quimicos, a triagem virtual pode identificar padrdes
estruturais que favorecem a reatividade desejada, contribuindo para o desenvolvimento mais
eficiente de spot testes (ECKERT; VOGT; BAJORATH, 2006).

Diante desse contexto, estudos de prospec¢do cientifica sdo cruciais para guiar o
desenvolvimento de novas tecnologias (AMPARO; RIBEIRO; GUARIEIRO, 2012). Esse

tipo de andlise oferece informagdes para melhorar a capacidade de previsdo e organiza¢ao



de sistemas de inovagdo, tanto no setor empresarial como no académico, sendo uma
ferramenta essencial para tomada de decisdes em diversos niveis da sociedade atual
(MAYERHOFF, 2008). O estudo de artigos cientificos permite identificar o estado atual do
conhecimento em diversas areas, sendo util para elaboracao de projetos cientificos € como
complemento a analise de tendéncias tecnoldgicas (PEREIRA et al., 2013).

Dessa forma, o presente relatério tem como objetivo apresentar por meio de
instrugdes o uso da quimica computacional para a selecdo de reagentes adequados na
deteccado de NBOMe e NBOH, proporcionando uma abordagem sistemdtica para o

desenvolvimento de spot testes.

METODOLOGIA

Trata-se de um relatorio técnico baseado na busca na literatura para a aplicagdo da
abordagem computacional no desenvolvimento de spot testes, com foco na quimica quantica
computacional e na triagem virtual. As pesquisas para exploragdo das técnicas
computacionais na identificacdo de drogas sintéticas foram realizadas com base nos dados
do PubMed, Scielo, Google académico, consulta a base de dados de patentes do Instituto
Nacional da Propriedade Industrial (INPI) e a Biblioteca Digital de Teses e Dissertagdes da
Universidade Federal do Sul e Sudeste (UNIFESSPA). No trabalho foram usados filtros para
considerar apenas as publicacdes no idioma Portugués, Inglés e Espanhol no intervalo 2013
a 2024, visto que foi o surgimento de diferentes tipos de drogas sintéticas e a tentativa de
controle internacional e nacional pela policia. As Keywords utilizadas foram métodos in

silico”, ciéncias forenses e métodos computacionais forenses.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Durante a pesquisa foram encontrados 2 trabalhos nas plataformas Scielo que foram
publicadas na Revista JBCS (Journal of the Brazilian Chemical Society) e possuem
associacao com a Scielo para divulgacao e 2 trabalhos da p6s graduagao, na area da Quimica
e das Ciéncias Forenses. No banco de dados de patentes do INPI, ndo foram encontrados
nenhum pedido. As técnicas selecionadas foram retiradas desses 4 trabalhos. O estudo na
area da quimica foi depositado na plataforma mencionada que contempla o objeto de estudo
e o outro estudo foi da area das Ciéncias Forenses, publicado na Biblioteca Digital de Teses
e Dissertagdes da Universidade Federal do Sul e Sudeste (UNIFESSPA). Os trabalhos
auxiliam na identificagdo de NSP no geral, catinonas sintéticas, canabinoides sintéticos.

Dessa forma, além de representar um avango no conhecimento cientifico, este trabalho



destaca uma metodologia para identificagdo de NSP com ag¢des integradas de seguranca
publica e defesa social.

As substancias encontradas nos trabalhos referem-se as drogas mais consumidas
conforme o ultimo relatério da Policia Federal de 2022 (Ver figura 14), sdo catinonas
sintéticas, fenetilaminas e canabinoides sintéticos. Dessa forma, com base na literatura
encontrada, para realizar o procedimento de quimica quantica, ¢ necessario ocorrer a
modelagem molecular dos compostos, utilizando softwares especializados para a constru¢ao
tridimensional das estruturas quimicas. Em seguida, sdo realizados calculos quanticos por
meio da Teoria do Funcional da Densidade (DFT) para prever propriedades eletronicas como
orbitais de fronteira, densidade de carga e energia de ionizagdo, possibilitando a
compreensdo da reatividade das substancias. Apos essa etapa, sdo realizadas simulagdes das
reagdes quimicas entre os compostos e diferentes reagentes colorimétricos, permitindo
prever quais interagcdes resultam em possiveis mudangas de coloragdo e auxiliam na
identificacdo. Paralelamente, a analise espectroscopica das substancias ¢ realizada por meio
de célculos de espectros UV-Vis ou Raman, a fim de correlacionar os resultados
computacionais com dados experimentais.

Além disso, sobre a metodologia de triagem virtual baseada em ligantes, inicia-se
com a selecdo e preparacao das estruturas moleculares das substancias-alvo, utilizando
bancos de dados quimicos ou gerando modelos tridimensionais por meio de software de
modelagem molecular. Em seguida, os reagentes candidatos sdo coletados a partir de
bibliotecas quimicas e otimizados estruturalmente para garantir conformacdes energéticas
estaveis. ApOs essa etapa, realiza-se o docking molecular, no qual algoritmos
computacionais avaliam a interacdo entre os ligantes e as substincias-alvo, prevendo
afinidades e locais de ligagdo preferenciais. A andlise dos complexos formados permite
identificar padrdes de interacdo molecular, como ligagdes de hidrogénio, interagdes
hidrofobicas e forgas eletrostaticas, que podem influenciar a resposta colorimétrica esperada
nos spots testes. Os resultados obtidos sdo classificados com base nas energias de ligacdo e
na estabilidade dos complexos, selecionando-se os reagentes com maior potencial para
aplicagcdo experimental. Por fim, os reagentes promissores sao submetidos a validagdes
adicionais, como calculos de dindmica molecular para avaliar a estabilidade da interacdo ao
longo do tempo, garantindo que os compostos escolhidos sejam vidveis para testes
colorimétricos rapidos e eficientes.

A andlise de todas as metodologias utilizadas e os principais resultados estio na
Tabela 2 e as etapas realizadas nos procedimentos de quimica quantica computacional e

triagem virtual estdo nas figuras 15 e 16.



Figura 1 — Identificag@oes positivas por ano de NSP por classes de substancias
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Tabela 1 - Metodologias Computacionais para a Deteccdo de Drogas Sintéticas

Artigo

Metodologia Utilizada

Substancias analisadas

Principais resultados

Lopes et al., 2024

Melo et al., 2020

Rodrigues, 2018

Macédo, 2024

Calculos DFT

Métodos quantitativos de
relacionamento estrutura-
atividade/propriedade
[QSA(P)R]

Analise FITC, Calculos
DFT, docking molecular

Triagem Virtual baseada

em Ligantes

Canabinoide sintético
Catinonas sintéticas
Anfetaminas
Feniletilaminas

Droga psicodélica

Anfetaminas Catinonas

Catinonas sintéticas

Canabinodides sintéticos

Predigdo teodrica de

espectros UV-Vis e IR

Predigdo de propriedades
quimicas e bioldgicas;
Otimizagdo de reagentes
e biomarcadores.
Predicao teodrica dos
espectros, com precisao,
alta resolugdo
Similaridade molecular
Principal Component
Analysis (PCA) e

a Cluster Analysis

Fonte: CORDOVIL, 2025



Figura 2 - procedimentos para realizagdo da metodologia de calculos DFT.
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Figura 3 - Procedimentos para realiza¢do da metodologia de triagem virtual baseada em ligantes
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CONCLUSAO

A disponibilidade de dados e informacgdes a respeito do uso de metodologias de
quimica computacional para identificar drogas sintéticas analisadas através da revisdo de
literatura demonstrou que ha pouco trabalho desenvolvido nessa area da quimica
computacional, mas que esta em ascensdo. E os resultados dos trabalhos apresentam alta
relevancia, visto que sdo validados com o ultimo relatério da Policia Federal que apontam
dados sobre o aumento de apreensdes dos grupos de catinonas, fenetilaminas e canabindides
sintéticos. Por isso, 0 uso da quimica computacional no desenvolvimento de spot testes para

drogas sintéticas permite uma abordagem preditiva e otimizada para a escolha dos reagentes



mais eficientes. Essa metodologia reduz o tempo e os custos experimentais, além de
aumentar a precisao da deteccdo, contribuindo para aplicagdes forenses e laboratoriais.

Além disso, a integracao entre calculos teoricos e validagcdo experimental possibilitam o
aprimoramento continuo dos métodos da quimica quantica e de triagem, garantindo uma
resposta mais rapida e confiavel na detec¢do de substancias psicoativas. Dessa forma, a
quimica computacional se apresenta como uma ferramenta indispensavel na modernizagdo
dos procedimentos analiticos, favorecendo tanto a seguranca publica quanto o avango

cientifico no campo das analises quimicas forenses.
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