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The “PROGAQ” software manages a chemical stock-room and furnishes information about struc-
ture, molecular formula, physical constants of the substances. One of the best point of “PROGAQ”
is the possibility of querying it using keywords (five for each compound) giving the complete list
of chemicals of that class in your stock-room in few seconds .
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INTRODUCAO

Um dos maiores problemas em um laboratério de pesquisa
€ o gerenciamento do seu almoxarifado de reagentes com efi-
ciéncia. Vérios sdo os problemas que acarretam em um mal
gerenciamento, sendo os mais comuns: o ndo aproveitamento
dos compostos disponiveis no almoxarifado devido ao desco-
nhecimento dos materiais nele contidos e a falta de um conhe-
cimento rdpido das mudangas do seu estoque para permitir
aplicagdo eficiente de verbas em um curtissimo espago de tem-
po. 86 esses dois problemas jd justificam um investimento em
um produto que os solucione.

Tentando solucionar esses problemas, desenvolvemos um
programa chamado “PROGAQ” tendo como base o aplicativo
“Paradox for Windows®”, fornecido pela Borland. O programa
“PROGAQ” possibilita ao usuério inserir as estruturas e for-
mulas moleculares, estoque, estoque minimo, controle de en-
trada e safda, localizagdio, constantes fisicas e, principalmente,
a inclusdo de palavras-chave para cada item do almoxarifado.

Um conjunto bem escolhido de palavras-chave possibilita
ao usudrio descobrir rapidamente quais as classes de compos-
tos que sdo disponiveis no almoxarifado otimizando, em mui-
to, o seu trabalho de pesquisa.

PROGRAMA “PROGAQ”

O programa “PROGAQ” é composto de dois conjuntos de
dados. A tabela 1 apresenta os 28 campos do conjunto de da-
dos principal. A tabela 2 mostra os campos de um conjunto de
dados coadjuvante que serve para controlar a entrada e safda
de compostos por usudrio principal.

A figura 1 mostra como o programa se apresenta na tela. A
tela principal foi dividida em duas para facilitar a visualizagfo.

O “PROGAQ” apresenta algumas caracteristicas que sdo de
extrema utilidade. O programa possibilita que o usudrio veja,
se desejar, a estrutura molecular dos compostos que, em mui-
tos casos, sdo substincias que passam anos guardadas no
almoxarifado por possuirem nomes pouco comuns.

Utilizando as palavras-chaves ¢ possivel se listar em segun-
dos todos os aldeidos que possuem ligagdo dupla C=C, ou
terpenos aromdticos que também sio cetonas e assim por dian-
te. No exemplo da figura 2a e 2b é mostrado que inquirindo
sucessivamente o almoxarifado ficticio da figura 1 através de
palavras-chaves, sairemos com uma lista de dois terpenos dis-
poniveis que sdo hidroxilados.
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Tabela 1. Campos Bisicos

Campo Identificagdo
campo - 01 Nome do composto
campo - 02 Estrutura Molecular
campo - 03 Localizagdo
campo - 04 Estoque
campo - 05 Estoque Minimo
campo - 06 Unidade
campo - 07 # 4tomos de carbono
campo - 08 # 4dtomos de hidrogénio
campo - 09 # 4tomos de oxigénio
campo - 10 # 4tomos de nitrogénio
campo - 11 # dtomos de enxofre
campo - 12 # dtomos de fldor
campo - 13 # 4tomos de cloro
campo - 14 # 4dtomos de bromo
campo - 15 # dtomos de iodo
campo - 16 # dtomos de fGsforo
campo - 17 # dtomos de “outros”
campo - 18 Palavra-chave I
campo - 19 Palavra-chave II
campo - 20 Palavra-chave III
campo - 21 Palavra-chave IV
campo - 22 Palavra-chave V
campo - 23 Ponto de Ebuligdo
campo - 24 Ponto de Fusio
campo - 25 Atividade Otica
campo - 26 Periculosidade
campo - 27 Observagdes
campo - 28 Fluxo

Tabela 2. Campos daFicha de Controle

campo ! Composto
campo 2 Nome
campo 3 #
campo 4 Entrada
campo 5 Saida
campo 6 Quantidade

2

Uma outra utilidade é o controle de entrada e safda dos
compostos que € feita por fichas individuais para cada um deles
(figura 3).
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Edlf Table Becdrd Properties

Composto

1,2-bis-(2-metox- etoxi)etano
1,2-epdx-limoneno (+)
1,2-epdxi-limoneno (-)
1,3-dicloro-2-propanona
1-bromo-8-cloro-hexano
1-¢loro-3-iodo-propano
4-(rimetil-silily-morfolina
acetato cuprico

acetona db

acetonitrila d3
ciano-boroidreto de sédio
fluoreto de tetrabutilamdnio
fosfato de sédio hibésico
Lawesson

limoneno (d)

6xido de 1-fenil-propileno (+)
p-menten-9-ol (+)

perilil dlcoal (S) (-)

periodato de sédio

20] sulfato de quinidina

JBGrag] 120
)B Grag] 290,00
)8 Grag] 20000
)8 Gray] 10.00
)B Grag] 25.00
)B Grag] 30.0
JB Grap] 800
JB Gragj 7¢8.00
)B Grag] t10.00
)B Grag] 10.00
)B Grap] 1000
)B Grag] 1000
)8 Grat} 2.000.00
)B Grag] 200.00
JB Grag| 500000
JB Gragj 100
)B Grap] 1000
)B Graj] %00
)B Grag] 30.00
200,00

3 B
35 o B3 SRR TSI

Estrut xEstoquesrlLocaly

Table s PROGAQ.DB -
rEst Min.gUnid =CpH
81| o020 L [os|1e]os
Fh1 | m000 | o [10]1e]or
1 | 000 | o [10frefor
4y 500 ¢ [oajoejor
3u 500 9 fosf2
38 500 | mL joefoe
3u 100 o forf17for
Pi-H ] 10000 | ¢ [ose}omjoe
v ] 200 | m o] for
v | 20 ¢ foe
2-J 2,00 9 jo1)os
8J | 2000 o |1efse
ceas) 20000 § o 01 loe
1A} moo | o l14f14]c2
FH1 | 30000 ] mL [10f+e
1] o= ¢ |oef1ofo
0H] 100 o [ 10f1efo1
201} so00 o [10]1e]o
Pp1ap| 1000 | o 04
20H] 100 | ¢ f4z]msli0
X S X

H280,4.2H ;0

Obs 5

w0

01

o1
01
01

04

o1
01

01

P =M FFluxoyPeric.
Si
Cu
6D
3D

INa, T

M} 2Na jhigha

x

; Na

Figura 1.
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(Pergunta feita para a figura 1: Quais compostos sdo terpenos?)

TERPENC Composto
1 2-epéxi-limoneno (+)
1 2-epéxi-limoneno ()
3}limoneno (d)
4]p-menten-9-ol (+)

5] perilil alcool (S) (-)

N | =

Figurn 2a.

.Chave lP.Chave lllg=P.Chave IV .Chave V:
epdxido olefina ciclo terpeno
epébxido olefina ciclo terpeno
olefina ciclo dieno terpeno
dlcool olefina ciclo terpeno
élcool olefina ciclo terpeno

(Pergunta feita para a figura 2a: Quais compostos sdo alcool?)

:.::B. "

Composto:
p-menten-S-ol (+)
perilil dicool (S) ()

N

Figura 2b.

L ocal stoque==eUnid.y=P.Chave | .Chave |leeP Chave ll=eP.Chave [VeP Chave V:
29-H 10,00 g alcool olefina ciclo terpeno
29-| 50,00 g dlcool olefina ciclo terpeno

Ficha de Controle das Substincias
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# Nome Entrada Saida Quant
01 JMarcio 100194 50,00
02 [Frivia 240584F 500
03 ]Falfifa 2/08/94 | 1000

F igura 3.

O programa leva em conta, ainda, que fazendo-se uma
simples subtragdo dos campos “Estoque - Estoque Minimo”
pode-se detectar a falta de um ou mais reagentes com extrema
facilidade, possibilitando que se gere uma lista de materiais a
serem comprados rapidamente, agilizandd e otimizando o de-
sembolso de verbas.
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CONSTRUCAO DO PROGRAMA “PROGAQ”

A contrugdo do “PROGAQ” é extremamente simples. Entre-
tanto, € bom ressaltar que é necessério que se tenha conheci-
mento prévio da arquitetura do “Paradox for Windows®” ou de
outro banco de dados equivalente, sem o que as informagdes
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abaixo ndo passardo de simples cédigos.

O “PROGAQ” € constituido de dois menus. Esses menus
podem ser vistos nas tabelas 3 e 4. Fazendo-se a conexdo das
duas tabelas teremos o corpo bisico do “PROGAQ” com ex-
trema facilidade e rapidez.

| Tabela 3 l‘——”l Tabela 4 J

Tabela 3. Constugdo dos Campos Bdsicos

Field Name Type Size Key
1 Composto A 70 *
2 Estrut. G 40
3 Local A 10
4 Estoque N
5 Est.Mim. N
6 Unid. A 2
7 C A 2
8 H A 2
9 0 A 2
10 N A 2
11 S A 2
12 F A 2
13 Cl A 2
14 Br A 2
15 I A 2
16 P A 2
17 M A 2
18 P.Chave | A 20
19 P.Chave 11 A 20
20 P.Chave III A 20
21 P.Chave IV A 20
22 P.Chave V A 20
23 P.E. A 15
24 P.F. A 10
25 At.Otica A 5
26 Peric. A 100
27 Obs. F 200
28 Fluxo N
566

Tabela 4. Construgdo da Ficha de Controle

Field Name Type Size Key
1 Composto A 70 *
2 # A 3 *
3 Nome A 70
4 Entrada D
5 Saida D
6 Quant. N

As estruturas moleculares sdo geradas por quaisquer progra-
mas para esse fim em ambiente “Windows”, tais como
Chemwin, Whimp 2001, ChemDraw.

PALAVRAS-CHAVES X QUESTIONAMENTO

Como foi dito anteriormente a inclusdo de palavras-chaves é
um dos pontos principais do “PROGAQ”. Na figura 1 podem
ser vistas algumas sugestdes. Um exemplo interessante € 0 com-
posto n° 5 onde 1-bromo-6-cloro-hexano possui a palavra “alifa-
tico” como unica palavra-chave. Poderia se pensar em colocar
como palavras-chaves “bromado”e “clorado”, entretanto, quan-
do se quiser os compostos que contenham um &tomo de cloro é
s6 se perguntar por todos compostos que possuam “01” dtomos
de cloro na coluna “Cl”. Nesse exemplo fica claro que todos os
campos podem ser utilizados para o questionamento do
“PROGAQ?”, possibilitando assim uma infinidade de variagdes.

Pela nossa experiéncia o programa “PROGAQ” ¢ de ex-
trema utilidade no gerenciamento dos almoxarifados e pos-
sibilita otimizag@o de todos os materiais disponiveis em nos-
sos laboratérios. '
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