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O uso de defensivos agricolas no Brasil tem crescido significativamente, acompanhando a
expansdo da producdo de alimentos e levantando preocupacdes quanto a seguranca alimentar.
Dados da Food and Agriculture Organization indicam elevado consumo nacional, enquanto a
ANVISA em 2023 aponta que 1 a cada 4 alimentos de origem vegetal apresenta residuos de
agrotoxicos em quantidades irregulares. Nesse contexto, surgem o fungicida Piraclostrobina
(C1sH1sCIN:O4) e o inseticida Tiametoxan (CgH;(CINsO;S) que tem sido frequentemente
identificados como contaminantes da alface no Programa de Andlise de Residuos de
Agrotoxicos em Alimentos, destacando assim a necessidade de estudos sobre sua ocorréncia,
dindmica toxicoldgica e demais implicacdes para o consumo dessa hortalica. Esta pesquisa
teve como objetivo elucidar a biodisponibilidade para humanos destes produtos encontrados
na cultura da alface. E com isso, fornecer informagdes sobre como essas moléculas atuam
apds o caso hipotético de intoxicacdo oral. A metodologia utilizada foi o modelo do
“Ovo-cozido”, uma ferramenta computacional utilizada na fase inicial do desenvolvimento de
farmacos para prever duas caracteristicas farmacocinéticas cruciais:  a absor¢do
gastrointestinal e a permeabilidade na barreira hematoencefalica (BHE), para isso, o calculo
se baseia em duas propriedades fisico-quimicas de moléculas como o LOG P (Coeficiente de
particdo que se relaciona com a lipofilicidade) e o TPSA (area da superficie polar topologica
que se relaciona com a polaridade molecular). Na etapa do célculo, as moléculas
Piraclostrobina e Tiametoxan foram inseridas na plataforma digital gratuita SwissADME,
sendo crucial para realizar todos os célculos necessarios para gerar o modelo grafico. Os
resultados foram avaliados qualitativamente a partir dos dados quantitativos trabalhados pelo
software, os quais encontraram para a Piraclostrobina os valores LogP=4,09 e TPSA=65,82
A, e para o Tiametoxan foram obtidos LogP=0,11 e TPSA=115,02 A. Esses resultados
enquadraram a Piraclostrobina na regido de permeabilidade da BHE e o Tiametoxam na
regido de absor¢ao gastrointestinal, segundo o modelo do “ovo cozido”. Por fim, conclui-se
que, o Tiametoxan e a Piraclostrobina tem um perfil que indica uma consideravel
biodisponibilidade em nosso organismo, quando a via de contaminagdo for oral. Esses
resultados fomentam a necessidade de estudos que aumentem o conhecimento sobre essas
moléculas, como pesquisa de suas rotas metabolicas, por exemplo.
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