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RESUMO

A amoénia, um composto de grande importancia nos dias atuais, esta presente em atividades agricolas
e até mesmo na industria tecnologica, como na geragdo de energia limpa. Este capitulo abordard uma
breve analise sobre a toxicidade da amdnia no organismo humano através de resultados tedricos
utilizando métodos bastante uteis da quimica computacional, analisando as propriedades basicas e de
solubilidade dessa substancia como também sua biodisponibilidade de acordo com a mudanca de pH.
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O nitrogénio existente na natureza pode ser encontrado nas seguintes formas: nitrogénio gasoso

1 INTRODUCAO

(N2), ion nitrito (NO2), ion nitrato (NO3’), ion amdnio (NHs") € amonia (NH3). A amdnia é um
composto gasoso, sem cor, que possui um forte odor desagradavel (THANS, 2008).

A amonia estd bastante presente na agricultura como um dos compostos que sdo excretados
apos uma producdo (SOUSA, et al, 2016), como também na industria como combustivel para a geracao

de energia limpa (YAPICIOGLU; DINCER, 2019).

Estrutura tridimensional da amonia
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2 METODOLOGIA
A estrutura tridimensional da amoénia foi plotada no programa Avogadro: um construtor

molecular e ferramenta de visualizagdo de codigo aberto, na versdo 1.2.0 (http://avogadro.cc/),

indexado ao servidor online Playground Chemaxon©
(https://disco.chemaxon.com/calculators/demo/playground/) para a analise das microespécies, valor de

pKa e coeficientes de solubilidade e lipofilicidade.

3 RESULTADOS

A amonia possui uma massa molecular de 17,03 g/mol e um pKa igual a 8,86, ou seja, ¢ um
composto basico. Tal substancia coexiste com a sua forma ionizada (NH4") e suas concentragdes
podem variar de acordo com o pH do meio (BERNARDI, 2022). No pH fisiolégico (pH = 7,40) a
espécie ionizada tem uma concentracao igual a 96,70% e a espécie ndo ionizada com concentracao

igual a 3,30% (Figura 2).
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Os coeficientes de particao (logP) e de distribuicao (logD) sao parametros usados como medida
quantitativa da lipofilicidade de compostos bioativos (WAGER et al, 2016), sdo importantes para que
se entenda o comportamento de substancias no meio em que estao inseridas.

A amonia apresenta os seguintes valores: -0,98 para o logP e 0,53 para o logD, ou seja, o valor
do coeficiente de particdo indica que a amodnia possui uma boa solubilidade, e o valor do coeficiente
de distribui¢do, em pH fisioldgico, menor que 1, indica que o composto possui uma baixa absor¢ao
devido a sua alta permeabilidade, e também apresentam uma alta eliminacao renal (KAH; BROWN,

2008).

Concentracao das microespécies da amonia com a variagao de pH.
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4 CONCLUSAO

Através das andlises apresentadas, entende-se que, a amonia € tdxica no organismo humano e
o pH fisiologico pode interferir a biodisponibilidade do composto devido a sua absor¢do oral
desfavoravel, entretanto, vale ressaltar que em quantidades controladas, a amdnia sera dissolvida no

organismo, nao serd absorvida e terd uma alta tendéncia a ser eliminada via renal.
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