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    APÊNDICE A – ENERGIA DE CLUSTER DE IRINA E AVB5


    Figura 34 – Modelos de Cluster


    
      [image: ]
    


    Fonte: Elaborada pelo autor.


    Os quadros seguintes são continuação do apêndice A


    Quadro 1 – Pontuação Ponderada


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Grupo

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação Ponderada

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            44

          

          	
            Centro

          

          	
            -907,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -907,9

          
        


        
          	
            1

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            -832,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -906,1

          
        


        
          	
            2

          

          	
            27

          

          	
            Centro

          

          	
            -849,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -849,9

          
        


        
          	
            3

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            -831,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -831,7

          
        


        
          	
            4

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            -813,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -813,1

          
        


        
          	
            5

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            -737,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -801,7

          
        


        
          	
            6

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            -832,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -832,1

          
        


        
          	
            7

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -724,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -906,5

          
        


        
          	
            8

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -832,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -847,0

          
        


        
          	
            9

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -795,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -925,3

          
        


        
          	
            10

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -739,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -788,4

          
        


        
          	
            11

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            -794,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -794,6

          
        


        
          	
            12

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            -829,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -829,1

          
        


        
          	
            13

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            -788,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -788,6

          
        


        
          	
            14

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            -719,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -774,3

          
        


        
          	
            15

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            -867,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -867,6

          
        


        
          	
            16

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            -750,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -895,0

          
        


        
          	
            17

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -810,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -844,7

          
        


        
          	
            18

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -746,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -843,2

          
        


        
          	
            19

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -805,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -860,2

          
        


        
          	
            20

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -786,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -786,6

          
        


        
          	
            21

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -753,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -753,2

          
        


        
          	
            22

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -718,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -759,1

          
        


        
          	
            23

          

          	
            6

          

          	
            Centro

          

          	
            -722,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -776,6

          
        

      
    


    Quadro 2 – Pontuação Ponderada Equilibrado


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Grupo

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação Ponderada Equilibrado

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            44

          

          	
            Centro

          

          	
            735.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            856.8

          
        


        
          	
            1

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            847.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            898.3

          
        


        
          	
            2

          

          	
            27

          

          	
            Centro

          

          	
            764.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            764.3

          
        


        
          	
            3

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            901.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            901.6

          
        


        
          	
            4

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            820.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            820.3

          
        


        
          	
            5

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            789.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            789.3

          
        


        
          	
            6

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            754.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            791.6

          
        


        
          	
            7

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            775.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            823.6

          
        


        
          	
            8

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            712.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            847.1

          
        


        
          	
            9

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            803.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            803.2

          
        


        
          	
            10

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            976.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            976.3

          
        


        
          	
            11

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            928.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            928.2

          
        


        
          	
            12

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            832.9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1018.3

          
        


        
          	
            13

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            813.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            824.1

          
        


        
          	
            14

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            801.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            801.2

          
        


        
          	
            15

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            793.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            793.5

          
        


        
          	
            16

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            790.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            790.4

          
        


        
          	
            17

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            955.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            955.1

          
        


        
          	
            18

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            783.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            783.1

          
        


        
          	
            19

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            781.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            781.8

          
        


        
          	
            20

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            779.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            779.3

          
        


        
          	
            21

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -753,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -753,2

          
        


        
          	
            22

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -718,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -759,1

          
        


        
          	
            23

          

          	
            6

          

          	
            Centro

          

          	
            -722,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -776,6

          
        

      
    


    Quadro 3 – Pontuação Ponderada Favorecido eletrostático


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Grupo

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação Ponderada Favorecido eletrostático

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            44

          

          	
            Centro

          

          	
            958.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1030.1

          
        


        
          	
            1

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            942.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            942.1

          
        


        
          	
            2

          

          	
            27

          

          	
            Centro

          

          	
            764.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1156.4

          
        


        
          	
            3

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            761.7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            878.5

          
        


        
          	
            4

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            997.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            997.1

          
        


        
          	
            5

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            925.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            925.1

          
        


        
          	
            6

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            862.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1084.8

          
        


        
          	
            7

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            777.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            930.5

          
        


        
          	
            8

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            850.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            900.3

          
        


        
          	
            9

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            984.9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            984.9

          
        


        
          	
            10

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            823.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            823.4

          
        


        
          	
            11

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            918.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            918.1

          
        


        
          	
            12

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            844.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            847.3

          
        


        
          	
            13

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            885.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            885.2

          
        


        
          	
            14

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            837.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            837.4

          
        


        
          	
            15

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            782.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            868.0

          
        


        
          	
            16

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            876.9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            876.9

          
        


        
          	
            17

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            763.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            885.4

          
        


        
          	
            18

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            829.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            829.6

          
        


        
          	
            19

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            799.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            940.6

          
        


        
          	
            20

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            783.0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            886.3

          
        


        
          	
            21

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -753,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -753,2

          
        


        
          	
            22

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -718,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -759,1

          
        


        
          	
            23

          

          	
            6

          

          	
            Centro

          

          	
            -722,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -776,6

          
        

      
    


    Quadro 4 – Pontuação Ponderada Favorecido por hidrofóbicos


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Grupo

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação Ponderada Favorecido por hidrofóbicos

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            44

          

          	
            Centro

          

          	
            1104.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1104.6

          
        


        
          	
            1

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            828.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            887.8

          
        


        
          	
            2

          

          	
            27

          

          	
            Centro

          

          	
            1040.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1040.4

          
        


        
          	
            3

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            970.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            980.9

          
        


        
          	
            4

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            894.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1032.9

          
        


        
          	
            5

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            851.0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            996.9

          
        


        
          	
            6

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            866.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            866.4

          
        


        
          	
            7

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            858.9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            858.9

          
        


        
          	
            8

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            853.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            943.1

          
        


        
          	
            9

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            856.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            889.6

          
        


        
          	
            10

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            788.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            930.2

          
        


        
          	
            11

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            826.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            941.5

          
        


        
          	
            12

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            807.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            940.1

          
        


        
          	
            13

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            1104.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1104.6

          
        


        
          	
            14

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            828.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            887.8

          
        


        
          	
            15

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            1040.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1040.4

          
        


        
          	
            16

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            970.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            980.9

          
        


        
          	
            17

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            894.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            1032.9

          
        


        
          	
            18

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            851.0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            996.9

          
        


        
          	
            19

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            866.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            866.4

          
        


        
          	
            20

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            858.9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            858.9

          
        


        
          	
            21

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            853.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            943.1

          
        


        
          	
            22

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            856.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            889.6

          
        


        
          	
            23

          

          	
            6

          

          	
            Centro

          

          	
            788.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            930.2

          
        

      
    


    Quadro 5 – Pontuação Ponderada VdW + Elec


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Grupo

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação Ponderada VdW + Elec

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            44

          

          	
            Centro

          

          	
            236.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            296.5

          
        


        
          	
            1

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            263.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            288.7

          
        


        
          	
            2

          

          	
            27

          

          	
            Centro

          

          	
            232.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            284.2

          
        


        
          	
            3

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            274.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            274.5

          
        


        
          	
            4

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            272.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            272.3

          
        


        
          	
            5

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            254.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            254.3

          
        


        
          	
            6

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            273.4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            306.2

          
        


        
          	
            7

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            250.7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            250.7

          
        


        
          	
            8

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            252.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            256.5

          
        


        
          	
            9

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            268.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            284.4

          
        


        
          	
            10

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            254.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            267.7

          
        


        
          	
            11

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            255.9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            279.9

          
        


        
          	
            12

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            239.6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            305.6

          
        


        
          	
            13

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            271.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            271.3

          
        


        
          	
            14

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            239.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            258.9

          
        


        
          	
            15

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            237.0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            288.1

          
        


        
          	
            16

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            230.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            308.8

          
        


        
          	
            17

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            266.7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            268.3

          
        


        
          	
            18

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            281.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            281.1

          
        


        
          	
            19

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            240.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            277.6

          
        


        
          	
            20

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            241.3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            270.5

          
        


        
          	
            21

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            257.5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            280.3

          
        


        
          	
            22

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            234.8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            254.7

          
        


        
          	
            23

          

          	
            6

          

          	
            Centro

          

          	
            259.0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            277.2

          
        

      
    

  


  
    APÊNDICE B– ENERGIA DE CLUSTER DE Β-AMILOIDE 1-42E ΑVΒ5


    Figura 35 - Modelos de cluster


    
      [image: ]
    


    Fonte: Elaborada pelo autor.


    Quadro 6 – Pontuação Ponderada


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Grupo

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação Ponderada

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            72

          

          	
            Centro

          

          	
            -567,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -595,2

          
        


        
          	
            1

          

          	
            49

          

          	
            Centro

          

          	
            -500,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -526,1

          
        


        
          	
            2

          

          	
            47

          

          	
            Centro

          

          	
            -507,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -535,6

          
        


        
          	
            3

          

          	
            37

          

          	
            Centro

          

          	
            -527,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -668,3

          
        


        
          	
            4

          

          	
            35

          

          	
            Centro

          

          	
            -593,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -604,1

          
        


        
          	
            5

          

          	
            34

          

          	
            Centro

          

          	
            -500,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -536,4

          
        


        
          	
            6

          

          	
            34

          

          	
            Centro

          

          	
            -488,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -506,1

          
        


        
          	
            7

          

          	
            32

          

          	
            Centro

          

          	
            -519,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -571,1

          
        


        
          	
            8

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            -649,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -649,6

          
        


        
          	
            9

          

          	
            28

          

          	
            Centro

          

          	
            -506,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -582,2

          
        


        
          	
            10

          

          	
            26

          

          	
            Centro

          

          	
            -495,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -518,9

          
        


        
          	
            11

          

          	
            25

          

          	
            Centro

          

          	
            -513,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -595,7

          
        


        
          	
            12

          

          	
            24

          

          	
            Centro

          

          	
            -529,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -592,3

          
        


        
          	
            13

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -500,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -545,5

          
        


        
          	
            14

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -522,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -548,1

          
        


        
          	
            15

          

          	
            22

          

          	
            Centro

          

          	
            -506,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -516,7

          
        


        
          	
            16

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            -550,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -556,6

          
        


        
          	
            17

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            -527,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -527,0

          
        


        
          	
            18

          

          	
            17

          

          	
            Centro

          

          	
            -529,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -552,0

          
        


        
          	
            19

          

          	
            17

          

          	
            Centro

          

          	
            -517,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -517,6

          
        


        
          	
            20

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -489,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -518,2

          
        


        
          	
            21

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -489,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -576,6

          
        


        
          	
            22

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -524,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -622,5

          
        


        
          	
            23

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -510,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -557,2

          
        


        
          	
            24

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -499,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -531,2

          
        


        
          	
            25

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -495,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -552,3

          
        


        
          	
            26

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -541,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -541,1

          
        


        
          	
            27

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -525,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -525,8

          
        


        
          	
            28

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            -495,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -613,0

          
        


        
          	
            29

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            -490,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -573,3

          
        

      
    


    Quadro 7 – Pontuação Ponderada Favorecido por eletrostática


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Cacho

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação ponderada Favorecido por eletrostática

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            68

          

          	
            Centro

          

          	
            -1147,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1276,5

          
        


        
          	
            1

          

          	
            58

          

          	
            Centro

          

          	
            -1176,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1345,6

          
        


        
          	
            2

          

          	
            40

          

          	
            Centro

          

          	
            -1170,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1178,2

          
        


        
          	
            3

          

          	
            38

          

          	
            Centro

          

          	
            -1198,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1233,3

          
        


        
          	
            4

          

          	
            38

          

          	
            Centro

          

          	
            -1330,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1340,3

          
        


        
          	
            5

          

          	
            32

          

          	
            Centro

          

          	
            -1148.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1254,7

          
        


        
          	
            6

          

          	
            32

          

          	
            Centro

          

          	
            -1256,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1256,0

          
        


        
          	
            7

          

          	
            30

          

          	
            Centro

          

          	
            -1098,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1333,3

          
        


        
          	
            8

          

          	
            30

          

          	
            Centro

          

          	
            -1067,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1482,0

          
        


        
          	
            9

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            -1108,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1108,8

          
        


        
          	
            10

          

          	
            28

          

          	
            Centro

          

          	
            -1154,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1196,2

          
        


        
          	
            11

          

          	
            27

          

          	
            Centro

          

          	
            -1169,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1243.2

          
        


        
          	
            12

          

          	
            22

          

          	
            Centro

          

          	
            -1039,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1176.1

          
        


        
          	
            13

          

          	
            21

          

          	
            Centro

          

          	
            -1116.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1194,0

          
        


        
          	
            14

          

          	
            21

          

          	
            Centro

          

          	
            -1078,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1141,8

          
        


        
          	
            15

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            -1056,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1237,3

          
        


        
          	
            16

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            -1138,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1292.2

          
        


        
          	
            17

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            -1138,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1210,6

          
        


        
          	
            18

          

          	
            17

          

          	
            Centro

          

          	
            -1062,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1205.2

          
        


        
          	
            19

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -1018.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1169,4

          
        


        
          	
            20

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -1177.2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1257,2

          
        


        
          	
            21

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -1055,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1177,5

          
        


        
          	
            22

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -1283,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1291,6

          
        


        
          	
            23

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -1194,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1194,8

          
        


        
          	
            24

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -1138,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1138,3

          
        


        
          	
            25

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -1100,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1141,9

          
        


        
          	
            26

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -1040,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1112.4

          
        


        
          	
            27

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            -1074,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1091,0

          
        


        
          	
            28

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            -1076,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1168,6

          
        


        
          	
            29

          

          	
            12

          

          	
            Centro

          

          	
            -1129,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1129,4

          
        

      
    


    Quadro 8 – Pontuação Ponderada Hidrofóbico-favorecido


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Cacho

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação ponderada Hidrofóbico-favorecido

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            182

          

          	
            Centro

          

          	
            -1692.1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1843,4

          
        


        
          	
            1

          

          	
            67

          

          	
            Centro

          

          	
            -1575,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1834,4

          
        


        
          	
            2

          

          	
            50

          

          	
            Centro

          

          	
            -1460,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1705,7

          
        


        
          	
            3

          

          	
            45

          

          	
            Centro

          

          	
            -1372,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1639,9

          
        


        
          	
            4

          

          	
            44

          

          	
            Centro

          

          	
            -1321,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1423,7

          
        


        
          	
            5

          

          	
            41

          

          	
            Centro

          

          	
            -1425,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1659,8

          
        


        
          	
            6

          

          	
            38

          

          	
            Centro

          

          	
            -1572,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1703,5

          
        


        
          	
            7

          

          	
            38

          

          	
            Centro

          

          	
            -1642,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -2122,5

          
        


        
          	
            8

          

          	
            35

          

          	
            Centro

          

          	
            -1500,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1825,9

          
        


        
          	
            9

          

          	
            33

          

          	
            Centro

          

          	
            -1502,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1573,0

          
        


        
          	
            10

          

          	
            33

          

          	
            Centro

          

          	
            -1362,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1608,9

          
        


        
          	
            11

          

          	
            26

          

          	
            Centro

          

          	
            -1441,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1444,7

          
        


        
          	
            12

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -1336,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1682,0

          
        


        
          	
            13

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -1628,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1747,8

          
        


        
          	
            14

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -1463,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1475,6

          
        


        
          	
            15

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -1508,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1508,5

          
        


        
          	
            16

          

          	
            19

          

          	
            Centro

          

          	
            -1441,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1515.1

          
        


        
          	
            17

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            -1357,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1429,0

          
        


        
          	
            18

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            -1319,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1448,9

          
        


        
          	
            19

          

          	
            18

          

          	
            Centro

          

          	
            -1497,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1500,4

          
        


        
          	
            20

          

          	
            17

          

          	
            Centro

          

          	
            -1369,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1535,7

          
        


        
          	
            21

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -1425,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1576,3

          
        


        
          	
            22

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -1475,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1480,1

          
        


        
          	
            23

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            -1326,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1590,9

          
        


        
          	
            24

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            -1361,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1506,7

          
        


        
          	
            25

          

          	
            11

          

          	
            Centro

          

          	
            -1434,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1527,3

          
        


        
          	
            26

          

          	
            10

          

          	
            Centro

          

          	
            -1326,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1549,2

          
        


        
          	
            27

          

          	
            9

          

          	
            Centro

          

          	
            -1322,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1527,7

          
        


        
          	
            28

          

          	
            9

          

          	
            Centro

          

          	
            -1369,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1430,2

          
        


        
          	
            29

          

          	
            8

          

          	
            Centro

          

          	
            -1434,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -1546,0

          
        

      
    


    Quadro 9 – Pontuação ponderada VdW + Elec


    
      
        

        

        

        
      

      
        
          	
            Cacho

          

          	
            Membros

          

          	
            Representante

          

          	
            Pontuação ponderada VdW+Elec

          
        

      

      
        
          	
            0

          

          	
            72

          

          	
            Centro

          

          	
            -567,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -595,2

          
        


        
          	
            1

          

          	
            49

          

          	
            Centro

          

          	
            -500,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -526,1

          
        


        
          	
            2

          

          	
            47

          

          	
            Centro

          

          	
            -507,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -535,6

          
        


        
          	
            3

          

          	
            37

          

          	
            Centro

          

          	
            -527,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -668,3

          
        


        
          	
            4

          

          	
            35

          

          	
            Centro

          

          	
            -593,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -604,1

          
        


        
          	
            5

          

          	
            34

          

          	
            Centro

          

          	
            -500,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -536,4

          
        


        
          	
            6

          

          	
            34

          

          	
            Centro

          

          	
            -488,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -506.1

          
        


        
          	
            7

          

          	
            32

          

          	
            Centro

          

          	
            -519,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -571,1

          
        


        
          	
            8

          

          	
            29

          

          	
            Centro

          

          	
            -649,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -649,6

          
        


        
          	
            9

          

          	
            28

          

          	
            Centro

          

          	
            -506,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -582,2

          
        


        
          	
            10

          

          	
            26

          

          	
            Centro

          

          	
            -495,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -518,9

          
        


        
          	
            11

          

          	
            25

          

          	
            Centro

          

          	
            -513,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -595,7

          
        


        
          	
            12

          

          	
            24

          

          	
            Centro

          

          	
            -529,3

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -592,3

          
        


        
          	
            13

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -500,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -545,5

          
        


        
          	
            14

          

          	
            23

          

          	
            Centro

          

          	
            -522,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -548,1

          
        


        
          	
            15

          

          	
            22

          

          	
            Centro

          

          	
            -506,9

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -516,7

          
        


        
          	
            16

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            -550,5

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -556,6

          
        


        
          	
            17

          

          	
            20

          

          	
            Centro

          

          	
            -527,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -527,0

          
        


        
          	
            18

          

          	
            17

          

          	
            Centro

          

          	
            -529,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -552,0

          
        


        
          	
            19

          

          	
            17

          

          	
            Centro

          

          	
            -517,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -517,6

          
        


        
          	
            20

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -489,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -518,2

          
        


        
          	
            21

          

          	
            16

          

          	
            Centro

          

          	
            -489,7

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -576,6

          
        


        
          	
            22

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -524,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -622,5

          
        


        
          	
            23

          

          	
            15

          

          	
            Centro

          

          	
            -510,0

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -557,2

          
        


        
          	
            24

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -499,6

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -531,2

          
        


        
          	
            25

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -495,2

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -552,3

          
        


        
          	
            26

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -541,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -541,1

          
        


        
          	
            27

          

          	
            14

          

          	
            Centro

          

          	
            -525,8

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -525,8

          
        


        
          	
            28

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            -495,1

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -613,0

          
        


        
          	
            29

          

          	
            13

          

          	
            Centro

          

          	
            -490,4

          
        


        
          	
            Energia mais baixa

          

          	
            -573,3

          
        

      
    

  


  
    APÊNDICE C - PERÍMETROS DO MENOR DIÂMETRO DE 25 FIBRAS DE 5 ANIMAIS DE CADA GRUPO EXPERIMENTAL (N =120) (MM)


    
      
        

        

        

        

        

        

        

        

        

        
      

      
        
          	
            R1SS

          

          	
            R2SS

          

          	
            R3SS

          

          	
            R4SS

          

          	
            R5SS

          

          	
            R1 AS

          

          	
            R2AS

          

          	
            R3AS

          

          	
            R4AS

          

          	
            R5AS

          
        


        
          	
            25427

          

          	
            13828

          

          	
            21515

          

          	
            26859

          

          	
            26678

          

          	
            19992

          

          	
            33721

          

          	
            17485

          

          	
            27878

          

          	
            27483

          
        


        
          	
            18301

          

          	
            13320

          

          	
            19763

          

          	
            25603

          

          	
            32993

          

          	
            33190

          

          	
            24386

          

          	
            16907

          

          	
            27653

          

          	
            18961

          
        


        
          	
            21370

          

          	
            21018

          

          	
            26624

          

          	
            23738

          

          	
            35254

          

          	
            29409

          

          	
            21677

          

          	
            22902

          

          	
            23407

          

          	
            27878

          
        


        
          	
            29632

          

          	
            17126

          

          	
            26534

          

          	
            19992

          

          	
            20478

          

          	
            32866

          

          	
            28128

          

          	
            23901

          

          	
            24955

          

          	
            23315

          
        


        
          	
            29053

          

          	
            20937

          

          	
            26117

          

          	
            23861

          

          	
            26388

          

          	
            22731

          

          	
            24986

          

          	
            21856

          

          	
            21856

          

          	
            13695

          
        


        
          	
            22879

          

          	
            22839

          

          	
            24835

          

          	
            23315

          

          	
            29666

          

          	
            23779

          

          	
            23139

          

          	
            19449

          

          	
            27927

          

          	
            14267

          
        


        
          	
            25574

          

          	
            19986

          

          	
            22365

          

          	
            29772

          

          	
            23828

          

          	
            31248

          

          	
            20598

          

          	
            18566
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CERTIFICADO

Certificamos que o Projeto intitulado “Efeitos do exercicio fisico sobre marcadores da
neuroplastia e neurogénese hipocampal em ratos Wistar induzidos & leséo encefali
por B-AMILOIDE1-42” registrado sob o nimero 08526890/2020, tendo como pesquisador
principal Paula Matias Soares esta de acordo com o Principios Eticos de Experimentagdo
Animal adotados pela Comisséo de Etica para o Uso de Animais da Universidade
Estadual do Ceara (CEUA ~ UECE). Este certificado expira-se em 31 de dezembro de 2022,

CERTIFICATE
We hereby certfy that the Project entitied “Efeitos do exercicio fisico sobre marcadores da
neuroplastia e neurogénese hipocampal em ratos Wistar induzidos a leséo enceflica
por B-AMILOIDE1-42" registered with the protocol 08526890/2020, under the supervision of
Paula Matias Soares s in agreement with Ethical Principles in Animal Experimentation,
‘adopted by the Ethics Committee in Animal Experimentation of Ceara State University
(CEUA - UECE). This certificate will expire on December 317, 2022

RESUMO
Vigéncia do projeto Novembro/2020 a Agosto/2022
Espécieflinhagem Rattus norvegicus, raga wistar
Namero de anim: 60
Pesolidade 250 2 300g/3 a 4 meses
Sexo Machos

Biotério da Universidade Estadual do
Origem el

Fortaleza, 28 de dezembro de 2020.

ey Fonin de
Bl Awosa\,v

Maria Erivalda Farias de Aragdo
Presidente CEUA-UECE
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