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Editorial
Aproxima-se o fim da tarefa que aceitámos cump rir há
cerca de três anos. No entanto cada número continua a
ser editado com o mesmo entusiasmo, a mesma
dedicação e — porque não confessá-lo? — com a mesma
insegurança.
Para este número escolhemos para capa uma fotografia
de choque — pelo menos à segunda vista. Com efeito,
caro leitor, aquilo que acabou de ver na capa é uma vista
parcial de um "concentrado" de peixes mortos a lembrar-
-nos que a poluição é um problema angustiante dos
nossos dias que urge resolver. E os químicos estão hoje,
felizmente alertados para ele e particularmente bem
colocados para a sua resolução. Um artigo sobre
descontaminação do meio ambiente é precisamente uma
das contribuições deste "Química".
O artigo de abertura é um notável artigo do Prof. Jean-
Marie Lehn sobre o estádio actual e sobretudo sobre as
perspectivas futuras da Química Supramolecular.
Os dois restantes artigos são-nos particularmente gratos
por tratarem de questões de interdisciplinaridade — a
Química e a Matemática e a Química e a Medicina.

Na área das rubricas especiais apraz-nos registar mais
uma preciosa contribuição de um colaborador fiel e
sempre inspirado — o Prof. Amorim da Costa a quem a
direcção envia um agradecimento especial — sobre a
hipótese dos quanta de Planck.
Na rubrica da Antologia, na sequência da Marcha Geral
de Análise, temos mais um delicioso poema sobre o
mesmo tema. E a provar, mais uma vez, que não existe
divórcio entre as ciências exactas e a literatura, um
engraçado poema que relata a participação de um grupo
de alunos nas Olimpíadas da Química 2000.
Finalmente, é com grande júbilo que publicamos duas
contribuições de um colega da América Latina que
constituem importantes reflexões sobre o ensino e sobre
a possível contribuição da Ciência e da Tecnologia para o
futuro da humanidade.
Esperamos que este número vos chegue às mãos ainda
no ano 2000 e que vá a tempo de vos desejar uma
excelente "entrada" em 2001.

A Direcção

t i	 c í a s f e c s

Assembleia Geral da FECS
Rimini, 6 de Outubro de 2000

A Assembleia Geral da
FECS teve lugar a seguir ao
encontro dos Presidentes das
sociedades químicas, tendo
sido analisados os assuntos de
expediente (boas vindas, jus-
tificações de ausência, finali-
zação da ordem de trabalhos),
passando-se em seguida à dis-
cussão da ordem de trabalhos.
Os aspectos mais relevantes
foram os relatórios apresenta-

dos pelos coordenadores das
Divisões e Grupos de Traba-
lho, através dos quais tem
lugar a actividade essencial da
FECS.

O endereço internet da
FECS é http://www.chem-
soc.org/ e existem links para
as várias sociedades, permi-
tindo a partilha de informa-
ção entre sócios da várias so-
ciedades. Foi muito discutido,

na sequência da reunião dos
presidentes, o papel da FECS
na Química Europeia. Estão a
ser pensados os meios de ar-
ranjar uma lista de membros
de todas as sociedades que
integram a FECS (financei-
ros, legais, etc). Além das
conferências científicas no
âmbito das Divisões e Grupos
de Trabalho, vai ser organiza-
da uma conferência mais

geral, englobando todos os
químicos, num local da Euro-
pa acessível e que permita a
participação de um número
elevado de membros das
sociedades.

Vão-se realizar em Lisboa,
a 11 e 12 de Outubro de 2001,
reuniões da Comissão Executi-
va e da Assembleia Geral da
FECS de 2001.
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Relatórios das Divisões e Grupos de Trabalho
• Analytical Chemistry (D)

Entre várias conferências,
realizou-se em Lisboa a Euroa-
nalysis XI (Setembro 2000), or-
ganizada por M. F. Camões. A
Euroanalysis XII terá lugar em
Dortmund, 8-13 Setembro de
2001, organizada por E.-H.
Korte. Tem publicado vários tra-
balhos.
• Food Chemistry (D)

Têm organizado e vão conti-
nuar a organizar conferências.
Entre várias, realizar-se-á em
Lisboa, de 11 a 14 Julho de
2001, Pigments in Foods, orga-
nizada por J. Empis. Têm edita-
do várias publicações.
• Chemical Education (D)

Tem tido actividade editorial
e de organização de conferências.

Vai -se realizar em Aveiro em
2001, a EC(RI)CE, organizada
por E. Maia e A. F. Cachapuz.
• Chemistry and Environ-
ment (D)

Realizou -se no Porto, a 7 111

Conference on Chemistry & the
Environment 'Trace Metal speci-
ation in the Aquatic Environ-
ment', em Agosto de 2000. A 8'
conferência da série terá lugar
em Atenas em 2002.
• Química Organometálica (D)

A XIVIh FECHEM Conference
on Organometallic Chemistry
realizar-se-é em Gdansk, Poló-
nia, em Setembro de 2001.

A base de dados dos Quími-
cos Organometálicos na Europa
está, em princípio, em perma-
nente actualização. Os interessa-

dos poderão contactar M. H.
Garcia (FCUL).
• Computational
Chemistry (WP)

Realizou -se a EUCO-CC3 em
Budapeste, 4-8 Setembro de
2000.
• History of Chemistry (WP)

Este grupo trabalhou no Mil-
lenium Project (100 Químicos
Europeus). A lista dos 100 Quí-
micos Europeus seleccionados
foi publicada nas revistas das so-
ciedades, acompanhada dum ar-
tigo de Colin Russell (Química,
76, 48, 2000).
• Chemistry and Conservation
of Cultural Heritage (WP)

Este grupo deixou de existir
por não ter sido assegurada a
presença dum número suficien-

te de participantes e em particu-
lar de alguém que substituísse F.
Piacenti.
• Radiochemistry (WP)

Este novo grupo reuniu-se
pela primeira vez em 2000. I.
Santos (ITN) é a representante
da SPQ.
• ECCC

Discutiu-se de novo o inte-
resse do título European Che-
mist. Deve ser aconselhado a
químicos jovens e facilitar a mo-
bilidade na Europa.

D Division
WP Working Party

Lisboa, 20 Outubro de 2000
Maria José Calhorda

•1•111•1111111111PIN.

Aos 30 anos de idade, a FECS repensa o seu futuro
O volume de negócios da in-

dústria química tem, no merca-
do global, um peso de 34% (dos
quais 29% dentro da UE, União
Europeia) contra 26% dos Esta-
dos Unidos da América e 13%
do Japão. Estes números (de
1997) chocam pelo desequilíbrio
em relação à viabilidade da Quí-
mica como profissão. Nesta área
a supremacia dos Estados Uni-
dos é avassaladora! Esta palavra
vale aqui tanto no sentido
comum actual como no sentido
original. Quantos químicos por-
tugueses não se honram de
serem membros da ACS (Ameri-
can Chemical Society)? Fazem-
-no pelos benefícios que advêm
dessa pertença, quer pela quali-
dade das suas revistas científicas
e de outros meios de difusão da
informação, quer pelo nível dos
seus congressos.

Na Europa, o respeito pelas
fronteiras políticas leva a que a
comunidade química esteja divi-
dida em algumas dezenas de so-
ciedades nacionais cujo número
de sócios vai desde algumas cen-
tenas até algumas dezenas de
milhar. O resultado disto é uma
baixa visibilidade social da pro-
fissão e um baixo nível de pres-
tação de serviços aos seus mem-
bros. Nesta área, as sociedades
químicas britânica (RCS, Royal
Society of Chemistry) e alemã
(GDCh, Gesellshaft Deutscher
Chemiker) destacam-se pela sua
forte organização e capacidade
económica. Esta capacidade
advém largamente da sua inter-
venção editorial e ambas se sen-
tem ameaçadas nesta área pela
marcha da globalização e pelo
receio das transformações que as
(novas) tecnologias da informa-

ção vão induzir. No entanto, a
queda das fronteiras dentro da
UE e a intervenção regulamen-
tar crescente da Comissão que
tem também efeitos indirectos
nos países vizinhos veio alterar
drasticamente as razões que an-
teriormente justificavam o isola-
mento das sociedades nacionais.

A Federação Europeia das So-
ciedades de Química, FECS, foi
criada há 30 anos com o objectivo
de articular ao nível europeu a
intervenção das sociedades fede-
radas e parece ter desempenhado
bem essa função mantendo sem-
pre um perfil modesto. Com o
aprofundamento da integração
europeia foi reconhecido que
aquela primeira fase se esgotava e
que novas formas de intervenção
são necessárias. Enquanto esta
discussão que se vem desenvol-
vendo ao longo dos últimos anos,

a sociedade alemà, GDCh, liderou
a constituição de consórcios entre
várias sociedades nacionais para a
criação de revistas científicas eu-
ropeias que conseguiram já um
grande sucesso, mesmo quando
comparadas com as bem estabele-
cidas revistas da ACS. Como é sa-
bido, a Sociedade Portuguesa de
Química participa nestes consór-
cios para o que teve de extinguir
(tal como as outras sociedades
nacionais) a Revista Portuguesa
de Química. A SPQ participa ac-
tualmente nas seguintes três re-
vistas:

Chemistry — A European
Journal
European Journal of Inorga-
nic Chemistry
European Journal of Organic
Chemistry
E prepara a participação em

duas novas.

Preços das Revistas Europeias
As assinaturas das Revistas Europeias têm os preços seguintes:

Assinaturas Institucionais:
Chemistry-A European Journal
European Journal of Organic Chemistry
European Journal of Inorganic Chemistry
Assinatura individual (membros):
Chemistry-A European Journal
European Journal of Organic Chemistry
European Journal of Inorganic Chemistry
Assinatura individual (estudantes):
Chemistry-A European Journal
Oferta colectiva para estudantes membros
European Journal of Organic Chemistry
European Journal of Inorganic Chemistry
Chemistry-A European Journal

na Europa
Euro 1698
Euro 2248
Euro 1698
na Europa
Euro 148
Euro 268
Euro 208

na Europa
Euro 58

Euro 444
Euro 444
Euro 444

fora da Europa
US$ 2098
US$ 2848
US$ 2098

fora da Europa
US$ 228
US$ 288
US$ 238

No primeiro ano de Assinatura haverá uma oferta especial: a Angewandte Chemie International Edition poderá ser adquirida por 17
EURO ou seja, com um desconto de 20%.
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CERC3 - Uma das Pontas da Estrela AllChemE

Nos tempos que vão corren-
do, é cada vez mais importante
estarmos informados sobre as
organizações europeias na área
da Química. Os sócios da SPQ
já terão conhecimento do con-
sórcio das revistas europeias e
do seu sucesso científico e co-
mercial (vd., por exemplo, os
links em www.spq.pt e o texto
incluído neste boletim). No en-
tanto, pouco foi referido no
Química sobre outro tipo de or-
ganizações, algumas delas sain-
do do âmbito da nossa Socieda-
de, mas que têm um impacto
crescente na actividade de
todos nós. É de algumas destas
que agora falaremos breve-
mente.

Existem basicamente cinco
organizações de âmbito euro-
peu que se preocupam com a
promoção da Química pura e
aplicada:

• CERC3 (Chairmen of the
European Research Councils' Che-
mistry Committees);

• CEFIC (European Chemical
Industry Council);

• COST (European Co-opera-
tion in Scientific and Technical
Research: Technical Committee for
Chemistry);

• FECS (Federation of Euro-
pean Chemical Societies);

• EFCE (European Federation
of Chemical Engineering).

Estas cinco organizações in-
dependentes aliaram -se numa
estrutura conhecida como All-
ChemE (lê -se "álquemi"),
acrónimo que significa Alliance
for Chemical Sciences and Techno-
logies in Europe. O objectivo
desta aliança, criada em 1995,
foi o de unificar a voz dos quí-
micos europeus na promoção
das ciências e tecnologias quí-
micas. O AllChemE fomenta
workshops, por exemplo sobre
financiamento de investigação
científica e formação de estu-
dantes de doutoramento, e
actua como um forum para
discussão de políticas nacio-
nais e europeias de apoio à in-
vestigação em Química. Em
1997, publicou um relatório
intitulado Chemistry, Europe
and the Future, que nos oferece
exemplos de muitos temas im-
portantes para a melhoria da
nossa qualidade de vida, em
que a Química desempenha
um papel central. Esses temas
vem agrupados em várias
grandes áreas: Life Processes,
Mastering Molecular Matter,
Energy and Processing, Caring for
our Planet, e Chemistry and Soci-

ety. Uma outra publicação (fo-
lheto) do AllChemE, que tam-
bém vale a pena ler, intitula-
se Chemistry Working for Europe.

As sociedades científicas de
Química dos vários países eu-
ropeus apenas participam na
FECS, uma das pontas da es-
trela que simboliza o AllChe-
mE. Esta federação de socieda-
des, cuja actividade tem sido
regularmente descrita neste
Boletim, poderá ser o embrião
de uma Sociedade Europeia de
Química. Refira-se, no entan-
to, que a implementação de
tal estrutura ficou dificultada
pela criação de dois "blocos"
editoriais na Europa: um lide-
rado pela Alemanha, ao qual a
SPQ pertence, e outro, por en-
quanto mais incipiente, lidera-
do pelo Reino Unido. Mas não
é da FECS, do EFCE ou do
COST que desejamos dar
conta nesta nota. A nossa
atenção centrar-se-á no
CERC3, que reúne os 15 re-
presentantes das agências fi-
nanciadoras de investigação
científica dos países da União
Europeia para a área da Quí-
mica. No caso de Portugal, é a
Fundação para a Ciência e a
Tecnologia que designa quem
a representa no CERC3.

O CERC3 procura apoiar a
investigação em Química nos
países membros através de vá-
rias iniciativas: organização e
apoio financeiro de workshops
de jovens químicos doutora-
dos; permuta de informação
entre as agências financiado-
ras dos estados da União sobre
a definição de prioridades na-
cionais em Química e métodos
de avaliação da investigação;
criação de um quadro de cola-
boração entre as agências fi-
nanciadoras para apoiar pro-
jectos de colaboração trans-
europeus; promoção e estímu-
lo do uso e desenvolvimento
de esquemas pan-europeus
tais como as accções COST,
instrumentos da European Sci-
ence Foundation e programas-
quadro da Comissão Europeia.

Os Young Chemists' Works-
hops têm por objectivo reunir
jovens químicos (em geral na
faixa dos 28-35 anos), no iní-
cio das suas carreiras académi-
cas ou industriais, à volta de
um determinado tema, pro-
movendo troca de experiênci-
as e de resultados, e encora-
jando a colaboração científica
internacional. Com um máxi-
mo de 50 jovens químicos, se-

lecionados nos 15 países da
União Europeia, cada reunião
permite uma interacção muito
forte entre os participantes. A
selecção é feita com base no
curriculum de cada candidato,
que deve possuir o doutora-
mento e ter iniciado uma acti-
vidade de investigação inde-
pendente. O número de can-
didatos designados por cada
país é aproximadamente pro-
porcional à respectiva popula-
ção. Portugal pode enviar dois
químicos a cada workshop (as
despesas de deslocação são fi-
nanciadas pela FCT).

Os temas dos 18 Young Che-
mists' Workshops realizados
desde 1992 (dois por ano) têm
sido muito variados. Em 2000
as reuniões foram sobre Magne-
to Chemistry/Molecular Magnets
(Florença, Itália) e Chemical Re-
actions under Extreme Conditions:
High Pressure Chemistry, Supercri-
tical Chemistry and Microwave
Chemistry (Bordéus, França).

A segunda iniciativa do
CERC3 que vale a pena desta-
car são os projectos de investi-
gação trans-nacionais entre
grupos universitários. Estes
projectos, que visam fomentar
a colaboração entre químicos
dos vários países da União Eu-
ropeia, funcionam de forma
muito simples. Imaginemos
que dois grupos, um em Por-
tugal e outro em França, têm
interesses científicos comuns e
que a sua associação num pro-
jecto poderá trazer vantagens
para ambos. Se estes dois gru-
pos decidirem submeter um
projecto trans-nacional no
âmbito do CERC3, apenas
terão que escrever uma única
versão do "anexo técnico" (em
inglês) e submetê-la ao CNRS
(no caso do grupo francês) e à
FCT (no caso do grupo portu-
guês). As restantes regras
(prazos e formulários) de sub-
missão do projecto serão as do
CNRS (para o grupo francês)
ou as da FCT (para o grupo
português). Imaginemos ainda
que o coordenador do projecto
é o líder do grupo francês.
Neste caso, será o CNRS a en-
tidade responsável pela avalia-
ção (internacional) do projec-
to. Se o financiamento for
aprovado, o resultado, bem
como os pareceres dos avalia-
dores, serão comunicados à
FCT, que pode ou não aceitar
o resultado da avaliação reali-
zada (ou simplesmente decidir
que não tem meios para apoi-

ar o projecto). Se tudo correr
hem, o grupo português será
financiado pela FCT e o grupo
francês pelo CNRS.

Existem pelo menos duas
razões para valorizar a impor-
tância dos projectos trans-na-
cionais do CERC3. Primeiro,
uma vez que não impõe qual-
quer burocracia adicional (em
relação à que existe em cada
país), a iniciativa estimula de
facto a colaboração entre os
químicos de diferentes países
(no exemplo anterior, a cola-
boração luso-francesa não en-
volve mais "papelada" que
uma colaboração entre dois
grupos portugueses). Segun-
do, o financiamento de projec-
tos trans-nacionais é assegura-
do conjuntamente pelas agênci-
as financiadoras nacionais.
Esta metodologia muito sim-
ples pode ser encarada como
uma experiência-piloto para
fomentar a cooperação trans-
europeia: a iniciativa do
CERC3 poderá ser reforçada e
aplicada em outras áreas de ci-
ência e tecnologia (e não só.).
Para já, à primeira "chamada"
de projectos trans-nacionais
(em 1999), restrita a duas
áreas específicas (Topological
Stereochemistry, Topological Chi-
rality e Molecules at Complex
Surfaces: Bond Breaking, Bond
Forming and Dynamics), con-
correram 13 projectos. Um dos
aprovados envolveu precisa-
mente um grupo português e
um francês. Prevê-se que os
temas sejam progressivamente
diversificados ou mesmo,
eventualmente, que o concur-
so se torne aberto a projectos
em qualquer área da Química.
Convém estarmos atentos.

JAMS

Endereços da Internet:

AllChemE
http://www.chemsoc.org/net
works/enc/A I IChemE.htm
CERC3
http://www.chemsoc.org/netwo
rks/enc/cerc3.htm
COST Chemistry
http://www.unil.ch/cost/chem/
CEFIC
http://www.cefic.be/
EFCE
http://www.dechema.de/efce.htm
FECS
http://www.chemsoc.org/netwo
rks/enc/fecs.htm (este endereço
é o mais recente e é diferente do
publicado no "Química" n° 76).
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Adenda ao

PROTOCOLO DE COLABORAÇÃO ENTRE A SOCIEDADE

PORTUGUESA DE QUÍMICA E A SOCIEDADE BRASILEIRA DE

QUÍMICA

Dentro do espírito que levou à celebração do protocolo acima referido, e tendo em conta o

sucesso do Simpósio A Ligação Química Brasil-Portugal, realizado durante a 23° Reunião

Anual da Sociedade Brasileira de Química (Poços de Caldas, Minas Gerais, 23-26 de Maio

de 2000), a SOCIEDADE PORTUGUESA DE QUÍMICA (SPQ) e a SOCIEDADE

BRASILEIRA DE QUÍMICA (SBQ) acordam o seguinte:

1. O Simpósio A Ligação Química Brasil-Portugal passará a ter uma periodicidade anual,

sendo organizado, altemadamente, em Portugal (pela SPQ) e no Brasil (pela SBQ).

2. 0 2° Simpósio será organizado pela SPQ, no ano de 2002

3. Em cada edição do simpósio participarão dois quimicos brasileiros, designados pela

SBQ, e dois químicos po rtugueses, designados pela SPQ. As sociedades comprometem-

se a trocar informação sobre os nomes dos quimicos seleccionados, pelo menos 12

meses antes de cada Simpósio.

4 O custo das deslocações a Po rtugal dos químicos brasileiros serão supo rtadas pela SBQ

e a sua estada pela SPQ. O custo das deslocações ao Brasil dos químicos po rtugueses

serão suportadas pela SPQ e a sua estada pela SBQ.

A presente Adenda poderá ser revista sempre que qualquer uma das duas Sociedades o

deseje.

Lisboa e Rio de Janeiro, 10 de novembro de 2000.

José Artur Martinho Simões
Presidente
SOC. PORTUGUESA DE QUÍMICA

Eliezer J. Barreiro
Presidente
SOC. BRASILEIRA DE QUÍMICA
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Errata

No artigo "O silêncio dos cris-
tais" publicado no Química 78
(2000) 40, na referência 16
onde está Science 12, 160,
1985, deve estar Science 228,
160, 1985.
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Com 7 blocos curtos e independentes, este trabalho foi concebido para apoiar as aulas de
Técnicas Laboratoriais de Química destinadas a alunos do Ensino Secundário e das
cadeiras introdutórias de Química do Ensino Superior. Os procedimentos apresentados
são clássicos, simples e adequados para estes níveis de ensino, onde a transparência dos
princípios químicos a ilustrar e a necessidade de adopção de boas práticas laboratoriais
são da maior importância formativa.

Índice
Pesagem e Preparação de Soluções (11 minutos)

Operação de balanças técnicas e de precisão
Preparação de soluções rigorosas enão rigorosas

Análise Volumétrica Quantitativa (11 minutos)

Operação coin pipetas e buretas
Titulações manuais

Recristalização e Filtração (24 minutos)
Recristalização por dissolução e arrefecimento
Filtração em papel e à trompa
Filtração a quente

ExtracçãoLíquido —Líquido (7 minutos)

Operação com ampolas de decantação
Destilação (23 minutos)

Destilações simples, fraccionada,
a pressão reduzida e por arrastamento de vapor

TLC e Pontos de Fusão (9 minutos)

Cromatografia de Camada Fina
Enchimento de capilares para p.f.

Sopragem de Vidro (11 minutos)

Estirar tubos capilares
Cortar e dobrar tubos de vidro
Demonstração do fabrico e reparação de mate rial de

vidro executada por sopradores de vidro profissionais do IST.

Ficha Técnica
Coordenação

Carlos Romão
Hermínio Diogo

Texto e Locução
Carlos Romão

Execução Laboratorial
Hermínio Diogo
João Paulo Telo
Conceição Mesquita
João Ferreira
Carlos Nuno
José Luis Rod rigues

Filmagem e Montagem Vídeo
Luís Raposo
Anabela Martins
Hermínio Costa
Joaquim Pinto

Produção
Núcleo de Audio Visuais
do IST

Apresentação e Duração
1h 36min; Cassette VHS

Distribuição Exclusiva
Sociedade Portuguesa de Química

Encomendas à SPQ, Av. da República 37, 4°, 1050 Lisboa
Tel: 217934637 / Fax: 217952349

Preço: Instituições e não sócios 7500$00 + IVA + po rtes
Sócios 6000$00 + IVA + portes



Alegrias Y Tristezas del Futuro
Prof Ramón Pomés Hernández Dr.Sc. ]
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Ya estamos en el ano 2000 y
a aquellos que nos ha tocado
vivir una parte de este siglo y
nos tocará otra parte del próxi-
mo vemos con mucha alegria
muchas cosas y otras con enor-
me tristeza. Quisiera iniciar esta
reflexión con algunos datos de
cuantos somos y que esto con-
lleva, según el Fondo de Pobla-
ción de Ias Naciones Unidas el
12 de Octubre de 1999 nació el
terrícola número seis mil millo-
nes, en estos momentos la po-
blación mundial se duplica cada
40 anos, por lo que en el ano
2040 seremos doce mil millones
de habitantes en nuestro plane-
ta, cabe aqui senalar que en
1800, la población mundial llegó
a mil millones, en 1930, a dos
mil millones, en 1960 a tres mil
millones, en 1975 a cuatro mil
millones y en 1988 a cinco mil
millones, ya hoy somos un poco
más de seis mil millones de seres
humanos. El organismo especia-
lizado de población de Ias Nacio-
nes Unidas calcula que cada día
se agregan cuatrocientos mil
nuevos habitantes a nuestro pla-
neta y sobre todo este número
crece en los países más superpo-
blados, que son los más pobres.
Por ende tenemos la alegria
enorme de que somos más para
trabajar, para desarrollar la acti-
vidad científica y técnica, para
aportar bienes y servicios,etc. y
la tristeza de que los recursos no
alcanzan, que aumentan la po-
breza y las necesidades.

Hemos asistido a enormes
avances en los últimos tiempos
en todas las esferas de la vida y
asistiremos a otros en un futuro
cercano. Nunca antes la ciencia
y la tecnologia avanzaron tanto,
resulta díficil imaginarse que
nuevos aparatos, artefactos, etc
estaremos inventando y como
viviremos de aquí a 20, 30 ó 40
anos, resulta sumamente apasio-
nante tratar de pensar en ello.

Me encanta haber elegido mi
profesión de científico, creo que
es una de las profesiones que
con mayor incidencia va a deci-
dir nuestro futuro, por ejemplo
me he puesto a pensar como
serán las computadoras dentro
de 30 anos, a cuántos Mhz ( o
Ghz) correran los microprocesa-
dores, qué serán capaces de
hacer las tarjetas gráficas, (si es
que siguen siendo como las con-
cebimos en el momento actual),
cómo serán los sistemas de soni-
do y la realidad virtual, seguro
que los juegos electrónicos serán

verdaderas experiencias cuasi-
reales.

Cómo será INTERNET dentro
de 30 anos?, seguro que podre-
mos realizar videoconferencias
con la misma calidad que vemos
hoy una película de video y cap-
turar softwares de manera instan-
tanea y si realmente se logra
hacer chips cuyos transistores
sean moléculas, en ese caso po-
dremos Ilevar nuestros ordenado-
res minúsculos integrados al telé-
fono celular o quizás incluso en el
lugar que hoy ocupa la cajetilla
de cigarros.

Las aplicaciones de la infor-
mática serán cada día mas am-
plias, casi el 100% de las com-
pras por ejemplo, así como de
los pagos y cobros se ejecutarán
por vía electrónica. Tendremos
robots en nuestras casas que nos
podrán hacer el jugo de frutas,
fregar los platos, hacer cualquier
otra tarea doméstica, etc. Los
automoviles serán como kits,
quizás tendremos un motor ce-
rámico en vez de metálico, y el
consumo de combustible podrá
ser en un auto muy confortable
de 3 litros para recorrer 100 ki-
lómetros, la contaminación de
los mismos al medio ambiente
será minima. Los trenes y avio-
nes circularán practicamente
solos y los accidentes por falias o
errores humanos desaparecerán,
además se alcanzarán velocida-
des enormes que harán que "ias
distancias se acorten" enorme-
mente. Debemos tener resueltas
variantes para sustituir

los portadores energéticos
clásicos (combustibles fósiles),
quizás ya logremos tener la re-
acción termonuclear controlada
y por esa vía obtener energia
con un 100% de confiabilidad y
sin riesgos de accidentes.

Lograremos alimentos cada
día más nutritivos, con menos
elementos nocivos para el orga-
nismo, lo que unido a la calidad
de la medicina y los medica-
mentos alargará la esperanza de
vida unos 30 ó 40 anos más a
los promedios actuales.

Los rendimientos agricolas y
pecuarios aumentarán sensible-
mente, quizás hasta un 50% con
respecto a los actuales y se desa-
rrollarán variedades tanto de
animales y plantas que sean al-
tamente resistente a plagas y en-
fermedades.

Las operaciones médicas las
podrán hacer robots-cirujanos y
quizás lleguemos hasta que los
árbitros de algunos deportes

sean también robots. La química
por computadoras avanzará
enormemente y podremos pre-
decir con enorme certeza la po-
sible actividad o uso de algún
nuevo producto químico que se-
amos capaces de sintetizar, todo
esto sin tocar aún un tubo de
ensayo.

De aquí a muy pocos anos el
sector industrial vinculado a la
recuperación y al reciclaje de
materias primas será de los pro-
misorios y economicamente
atractivo, no está lejano el día
en que los porcentajes de recu-
peración sean en todas Ias esfe-
ras muy alto, por ejemplo en
unos 5-10 anos el 95-98% de
los materiales que se utilizan
para hacer un automóvil podrán
ser reutilizados y poco a poco la
responsabilidad de este reuso y
reciclaje se trasladará paulatina-
mente a los productores de los
diferentes medios y equipos.

Los satisfactores culturales de
la vida podrán ser enormes, ten-
dremos acceso desde nuestras
casas a cualquier museu del
mundo o a cualquier espectácu-
lo cultural, a cualquier libro o
revista, nos comunicaremos con
nuestros amigos y familiares con
voz e imagen como hoy hace-
mos para enviar o recibir un co-
rreo electrónico.

La genética avanzará noto-
riamente, a dónde podrá llegar
el proyecto del genoma huma-
no? qué se podrá hacer con la
clonación? o hasta dónde ya sa-
bremos con exactitud lo que
paca en el cerebro humano?.
Los medicamentos serán en ex-
tremo específicos y selectivos,
casi no tendrán contraindicacio-
nes.

Ya debemos haber podido
hacer viajes tripulados al planeta
Marte, descubriremos vida en
otros planetas?, quizás podamos
Ilevar algunos desechos no dese-
ables aquí en la tierra a otros
planetas no habitados.

El desarrollo de los nuevos
materiales será enorme, entre
ello los materiales inteligentes.
Además se podrán mofidicar las
propiedades de estos materiales
para poder cumplir nuestras ne-
cesidades específicas.

Los análisis clínicos serán to-
talmente automatizados, las te-
leconsultas médicas serán algo
cotidiano, existirán vacunas
contra la mayor parte de las en-
fermedades, etc.

Todo esto y mucho más se
pudiese senalar en el aspecto

positivo, pero también existen
aspectos negativos que me preo-
cupan en grado superlativo, por
ejemplo el de los desastres eco-
lógicos, algunos de los cuales ya
suceden en estos momentos
(destrucción parcial de la capa
de ozono, disminución acelera-
da del área boscosa del planeta,
elevada contaminación en mu-
chos lugares, etc). También pa-
rece evidente que aumentará la
diferencia entre países ricos y
países pobres y dentro de cada
pals aumentará la diferencia
entre los pobres y los ricos, en
esta situación la peor parte la
llevarán las generaciones jóve-
nes.

La peor enfermedad no serán
ni el cáncer, ni el SIDA, ni algu-
na extrafia fiebre tropical que
aparezca, sino será el hambre
que ya actualmente afecta - con
distintos grados de gravedad- al
75% de la población mundial,
cosa que no parece que va a
cambiar si no luchamos decidi-
damente para evitar esta situa-
ción.

E1 problema del paro o los
denominados "sin trabajo"
podrá duplicarse o quizás au-
mentar aún más, ya este proble-
ma afecta a 1600 millones de te-
rrícolas, tampoco parece existir
una solución a corto plazo.
También, si no se toman medi-
das aumentará la "esclavitud",
ya hoy se considera que en el
mundo hay 400 millones de
ninos que trabajan como escla-
vos sobre todo en Asia y Améri-
ca Latina pues trabajan hasta 16
horas diarias y reciben solo la
suficiente cantidad de comida
(como única recompensa) para
poder levantarse al otro día.
Estos últimos, los "sin trabajo",
los hambrientos etc, son los má-
ximos exponentes de la otra
cara del progreso humano.

Por ende creo que en un fu-
turo debemos ser capaces de
acabar con estos problemas, al
igual que hemos resuelto otros
muchos a lo largo de la historia,
pero de lo que si estoy seguro es
que la solución de estos proble-
mas no vendrá sólo del lado de
la ciencia y la tecnologia, sino de
un cambio radical en ias formas
de pensar y actuar por parte de
los privilegiados y también de
los no que lo son.

1 Centro Nacional de Investigaciones
Científicas, Apartado Postal 6880,
Ciudad de la Habana, Cuba
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Química / Ciência Supramolecular
Algumas Conjecturas e Perspectivas*
J.M. LEHN**

1. INTRODUÇÃO

A Química Supramolecular tor-
nou-se, durante o último quarto de
século, num importante campo da
Química e alimentou numerosos de-
senvolvimentos em áreas relaciona-
das como a Física e a Biologia, dando
origem ao aparecimento e ao estabe-
lecimento da ciência (e tecnologia) su-
pramolecular como um largo domínio
multi- e inter-disciplinar que é um
campo fértil para a criatividade dos
cientistas de todas as origens.

O seu impacto foi recentemente
analisado num documento subordi-
nado ao tema deste Encontro [1] e
ilustrado por alguns dos cientistas
mais activos no campo, através da
apresentação de 5 tópicos selecciona-
dos da Química Supramolecular
[2-6]. Mais do que acrescentar face-
tas novas a este panorama é impor-
tante saber "where it is going".

Este texto não será extensiva-
mente documentado mas, antes,
apresentará algumas conjecturas
para o futuro, baseadas principal-
mente no, e ilustradas pelo trabalho
levado a cabo nos laboratórios do
autor. Um panorama das perspecti-
vas da química supramolecular, e
mais geralmente da ciência supra-
molecular, foi apresentado há alguns
anos [7]. Estas perspectivas mantêm-
se e serão reproduzidas desse texto
anterior. Considerações sobre algu-
mas áreas seleccionadas serão feitas
ao longo de três temas principais:

—informação e programabilidade;
—dinâmica e reversibilidade;
—aspectos combinatoriais e

adaptabilidade.

2. DA MATÉRIA CONDENSADA
À MATÉRIA ORGANIZADA. O
PARADIGMA DA INFORMAÇÃO

Uma das principais linhas de de-
senvolvimento da ciência química no
próximo século reside na percepção
mais clara, na análise mais profunda
e na aplicação mais deliberada dos
aspectos da informação na elabora-
ção e transformação da matéria, tra-
çando assim o caminho da matéria

meramente condensada para um
matéria cada vez mais fortemente
organizada em direcção a sistemas de
complexidade crescente.

A contribuição mais básica e de
maior alcance da química supramo-
lecular é a introdução e a implemen-
tação na ciência química do conceito
de informação molecular e dos seus
corolários, instruções e sistemas quí-
micos programados, com o fim de
ganhar controlo progressivo sobre a
organização da matéria.

Em Química, como em outras
áreas, a linguagem da informação
está a acrescentar-se à da constitui-
ção e da estrutura à medida que o
campo se desenvolve em direcção a
arquitecturas e a comportamentos
cada vez mais complexos. A química
supramolecular preparou o caminho
no sentido de olhar a química como
uma ciência da informação. Esta mu-
dança de paradigma irá influenciar
profundamente a nossa percepção da
química, a maneira como pensamos
nela, a maneira como a praticamos.
A Química Instruída estende-se desde
a síntese selectiva e a reactividade de
estruturas moleculares, à organiza-
ção e função de entidades supramo-
leculares complexas. Ela tem em
conta conjuntos de constituintes
"instruídos" em vez de substâncias
puras, levando a cabo reacções em
ambientes complexos que conduzi-
rão às substâncias e às propriedades
desejadas por acção de processos de
auto-construção.

A Química supramolecular co-
meçou e desenvolveu-se de acordo
com o seu objectivo básico: a quími-
ca de entidades geradas via interac-
ções intermoleculares não-covalen-
tes [7]. Através da manipulação
apropriada destas interacções, tor-
nou-se progressivamente a química
da informação molecular, envolven-
do o seu armazenamento ao nível
molecular, nas características estru-
turais e também a procura, transfe-
rência e processamento da informa-
ção ao nível supramolecular, através
de processos moleculares de reco-
nhecimento que operam via algorit-
mos de interacção específicos.

Os anos recentes testemunha-

ram um grande aumento de activi-
dade no que respeita à aplicação ex-
plícita do reconhecimento molecular
como um meio de controlar a evolu-
ção de espécies supramoleculares e
de dispositivos que se constróem a
partir dos seus componentes e ope-
ram através de auto-processamento
(auto-montagem, auto-organização,
auto-reconhecimento...). Os sistemas
com estas características foram cha-
mados sistemas supramoleculares pro-
gramados (ver [7] e suas referências).

A programação molecular en-
volve a incorporação nos componen-
tes moleculares de instruções ade-
quadas à formação, por auto-monta-
gem, de uma entidade supramolecu-
lar bem definida. Dependendo da es-
colha dos padrões de interacção
entre os componentes, consegue-se
uma programação mais ou menos
estrita das espécies finais. O progra-
ma é molecular e a informação está
contida na estrutura covalente; a sua
acção, através de algoritmos de reco-
nhecimento não-covalente é supra-
molecular. O processamento da in-
formação molecular através de acon-
tecimentos de reconhecimento mo-
lecular implica a passagem do nível
molecular para o supramolecular.

Podem distinguir-se três está-
dios de entrada de informação na
auto-montagem: 1) reconhecimento
molecular, para a ligação selectiva dos
componentes básicos 2) crescimento,
através da ligação dos componentes
na posição relativa correcta; 3) termi-
nação do processo, que requer um
aspecto interno, um sinal de paragem,
que especifique o ponto final e signi-
fique que o processo está completo.

Para além disso, está envolvida
uma informação temporal visto que a
auto-montagem é um processo de-
pendente do tempo e pode exibir
controlo cinético, gerando produtos
cinéticos antes de atingir os termodi-
nâmicos. Este é o caso na monta-
gem inicial de um complexo helicoi-
dal triplo (ligando linear/ ião metáli-
co) num sistema que progressiva-
mente evolui para uma hélice circu-
lar [8]. Um tal processo tanto pode
ser sequencial, se a hélice tripla for
um intermediário cinético localizado
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Fig. 1 - Controlo cinético e termodinâmico numa auto-montagem ilustrados através da formação de uma hélice

tripla (produto cinético) e um círculo helicoidal (produto termodinâmico) a partir de um ligando linear e de

iões metálicos com geometria de coordenação octaédrica (e. g. Fe(II), Ni(II)) [8].
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na sequência reaccional que dá o
produto final, como pode ser bifur-
cado, não-sequencial, se isso não
acontecer (Figura 1). No caso se-
quencial, a construção progressiva da
superestrutura final ocorre através
de uma sequência definida de instru-
ções moleculares e algoritmos, de tal
forma que um dado componente ou
acção de reconhecimento entra em
jogo num estádio bem definido do
processo global. Então, a produção
de uma dada estrutura intermediária
dependerá da anterior e prepara o
caminho para a seguinte resultando
uma auto-montagem hierárquica.

Isto é observado na formação
de cristais líquidos em forma de disco
pela montagem de derivados da ftal-
hidrazida (em forma de "sector") em
discos, que em seguida se organizam
em colunas, como representado es-
quematicamente na Figura 2 [9].
Uma tal auto-montagem sequencial
representa mais um passo no projec-
to de sistemas artificiais com níveis
de complexidade mais elevados.

Um aspecto impo rtante dos siste-
mas programados é a sua robustez.
Num sistema robusto as instruções são
suficientemente fortes para assegurar a
estabilidade do processo, i. e. a auto-
montagem é resistente, estável relati-
vamente às modificações de parâme-
tros como concentrações e estequio-
metrias dos componentes, presença de
espécies estranhas, etc. Inversamente,
quando a montagem ocorre somente
numa gama estreita de parâmetros, o
sistema é instável e apresenta uma sin-
gularidade; também pode exibir uma
bifurcação ou um ponto de alternância
entre diferente montagens.

O auto-reconhecimento observado
na auto-montagem de hélices de di-
ferentes comprimentos indica que as
instruções estruturais são suficiente-
mente fortes [ 10]; este não é o caso
quando há somente pequenas dife-
renças na estrutura do ligando em
que se formam hélices de ligandos
mistos [11]. Deve notar-se que a ro-
bustez é o aspecto chave no compor-
tamento de edifícios bioquímicos
[12]. Um factor básico no auto-reco-
nhecimento é a comensurabilidade dos
componentes.

Numa perspectiva abrangente,
pode apontar-se [7, 10] a emergên-
cia de um novo panorama envolven-
do uma mudança de paradigma, dos
"compostos puros" para "misturas
instruídas", da "unicidade" (substân-
cia pura) para "multiplicidade + in-
formação" (mistura de componentes
inteligentes + programa). Em vez de
perseguir um mera pureza química
de um composto ou de um material,
almejamos projectar componentes
inteligentes que, misturados, condu-
zam através de auto-processos à for-
mação espontânea e selectiva das su-
perestruturas funcionais desejadas.
Isto pode lembrar o processo de

SECTOR

construção de espécies complexas
(exibindo funções altamente integra-
das) que tomam lugar lado a lado na
auto-montagem e na operação de
maquinaria da célula viva.

Podemos aventurar-nos a pre-
ver que este paradigma da mistura in-
teligente ganhará cada vez mais peso
nos anos vindouros: a construção
espontânea mas controlada de siste-
mas supramoleculares estrutural-
mente organizados e funcionalmente
integrados a partir de uma "sopa"
pré-existente de componentes inteli-
gentes de acordo com programas
bem definidos e de algoritmos de in-
teracção. Ele está também implícito

DISCO

COLUNA

Fig. 2 - Auto-montagem hierárquica. A auto-montagem de componentes sectoriais num disco é um pré-requisito

para a subsequente auto-montagem dos discos numa coluna [9].
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na implementação da química com-
binatória, uma área importante da
presente actividade de investigação
(ver mais abaixo também).

Enquanto a montagem de arqui-
tecturas complexas usualmente envol-
ve vários componentes de um só tipo,
um extensão para componentes múlti-
plos de diferentes estruturas e formas
representa um importante passo em
frente. Tal é o caso na formação de
superestruturas inorgânicas simples e
multicompartimentais a partir de um
conjunto de ligandos de dois tipos
[13]. Deveria ser possível ter acesso a
entidades ainda mais complexas usan-
do vários ligandos adequadamente in-
teligentes e funcionais.

Aspectos estruturais que codifi-
cam a auto-montagem de uma dada
superestrutura criam um programa
específico de montagem. Um outro
passo lógico é explorar como é que
vários programas de código simples,
que governam independentemente a
formação de diferentes estruturas,
podem ser combinados como subro-
tinas de um programa global. Especi-
ficamente, o sistema pode compor-
tar-se quer como uma combinação
linear das subrotinas, com cada uma
delas a produzir a sua subestrutura
pré-determinada, ou como uma
combinação mais complexa com in-
terferências e cruzamentos entre os
subprogramas. Isto foi conseguido
com o recurso a duas sub-unidades
diferentes contendo ligandos que co-
dificam respectivamente a monta-
gem da hélice e de um complexo
tipo "grelha" [2x2]. Forma-se assim
uma arquitectura que resulta de um
processo de cruzamento (Figura 3)
[14a]; o processo não era, contudo,
completamente controlado visto que
se podiam formar dois tipos de estru-
turas (com ou sem cruzamento). Um
controlo completo sobre o processo
foi conseguido através de um ligando
que gera uma única arquitectura
pré-determinada dependendo do
tipo de iões metálicos usados [14b].
Este caso também ilustra como é
que a escolha de diferentes algorit-
mos de leitura/coordenação do
mesmo programa/ligando pode con-
duzir a um resultado/superestrutura

r \

N

N

/

diferente (ver também a Figura 4
abaixo).

Podemos esperar que seja possí-
vel projectar programas moleculares
de arquitecturas cada vez mais com-
plexas, capazes de produzir diferen-
tes resultados sob o controlo estrito
dos algoritmos de reconhecimento
de interacção. Tal como está já implí-
cito nos casos do auto-reconheci-
mento e da dupla-subrotina acima

2

2

2

:

0

mencionados, tais desenvolvimentos
levam à introdução do processamento
paralelo em sistemas químicos pro-
gramados, estendendo-se eventual-
mente a sistemas paralelos onde nu-
merosos processos de auto-monta-
gem poderão operar em paralelo ge-
rando uma dada entidade complexa.

A combinação de diferentes ca-
racterísticas de reconhecimento/ins-
trução num programa molecular

Fig. 3 - Ligando de subrotina dupla contendo duas subunidades diferentes codificando respectivamente a

auto-montagem de uma hélice dupla e de uma grelha 12x2]. Formação de uma arquitectura de coordenação

cruzada de iões Cu(I) 113].

+ 2
 ❑ 

+ p ---
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também abre as portas para o projec-
to de sistemas de auto-montagem
capazes de efectuar cálculo molecular.
Estudos recentes descrevem o uso
de protocolos baseados no DNA para
resolver problemas de análise combi-
natória [15, 16]. Não há razão ne-
nhuma para que uma abordagem
que faça uso de componentes não
naturais, especificamente projectados
para um dado fim, não funcione,
com diversidade possivelmente
maior, melhor resistência à fadiga e
tamanho mais compacto/mais pe-
queno. A formação destas entidades
é controlada pelas diferentes geome-
trias de coordenação e montagens
combinatoriais das hélices duplas,
como representado esquematica-
mente na Figura 4 [17]. A formação
destas entidades é controlada pelas
diferentes geometrias de coordena-
ção e montagens combinatoriais das
hélices duplas. E o que não falta são
tipos de unidades de reconhecimen-
to e de interacções, sejam eles de na-
tureza inorgânica ou orgânica!

2. QUÍMICA DINÂMICA.
MATERIAIS SUPRAMOLECU-
LARES: MATERIAIS
PROGRAMÁVEIS, DINÂMICOS,
COMBINATORIAIS

Química dinâmica

A Química supramolecular é,
por natureza, uma química dinâmica
do ponto de vista da labilidade das
interacções que ligam os componen-
tes moleculares de uma entidade su-
pramolecular. De particular relevo é
o facto de a reversibilidade das asso-
ciações permitir uma reorganização
contínua quer por modificação das
ligações entre os constituintes, quer
por incorporação ou extrusão de
constituintes por troca com o exteri-
or, conferindo, deste modo, capaci-
dades combinatoriais ao sistema.

A reversibilidade é uma caracte-
rística básica e crucial dos sistemas
supramoleculares. Ela é responsável
pela possibilidade de adaptação atra-
vés de sequências de associação/cres-
cimento/dissociação.

A geração dinâmica de diversi-
dade molecular e supramolecular a
partir da combinação reversível de
blocos de construção ligados cova-
lentemente ou não, define uma quí-
mica combinatorial dinâmica (dynamic
combinatorial chemistry, DCC) que
dá acesso a bibliotecas combinatori-
ais dinâmicas, quer de natureza vir-
tual (VCL) quer real dependendo do
sistema e das condições [18-20].

Fomos conduzidos ao conceito
de DCC/VCL pelos nossos estudos de
auto-reconhecimento na formação
de hélices correctamente emparelha-
das a partir de misturas de diferentes
ligandos e iões metálicos [ 10] e de
hélices circulares [21]. Neste último
caso verificou-se que um determina-
do conjunto de ligandos dava origem
a diferentes montagens de multi-
componentes dependendo das suas
interacções com um espécie alvo.
Esta situação constitui um exemplo
de uma biblioteca combinatorial di-
nâmica de natureza virtual (VCL)
que inclui todas as combinações pos-
síveis. A abordagem foi aplicada à
amplificação selectiva de uma enzima
inibidora a partir de um conjunto de
constituintes interconvertíveis [18].

Materiais Supramoleculares.
Materiais Dinâmicos

As propriedades de um material
dependem quer da natureza dos
constituintes quer das interacções

entre eles. Espera-se por isso que a
química Supramolecular tenha um
forte impacto na ciência de materiais
através da manipulação explícita das
forças não-covalentes que mantêm
os constituintes juntos. Estas interac-
ções e os processos de reconheci-
mento que lhes estão subjacentes,
permitem o projecto de materiais e o
controle da sua construção a partir
unidades adequadas por auto-mon-
tagem.

Os materiais Supramoleculares são
por natureza materiais dinâmicos, que
definimos como materiais cujos cons-
tituintes estão ligados através de liga-
ções reversíveis e sofrem processos
espontâneos e contínuos de monta-
gem/desmontagem num dado con-
junto de condições. Eles são de facto
de natureza molecular ou supramole-
cular dependendo de as ligações entre
os componentes serem ligações rever-
síveis covalentes ou não-covalentes.

Devido à sua capacidade intrín-
seca para trocar os seus constituin-
tes, os materiais dinâmicos têm tam-
bém características combinatoriais
pelo que devem ser considerados
como Materiais Combinatoriais Dinâmi-
cos (DCM5). Os materiais Supramole-
culares são então instruídos, combina-
toriais e dinâmicos: podem, em princí-
pio, seleccionar os seus constituintes
em resposta a estímulos externos ou
factores ambientais e assim compor-
tarem-se como materiais adaptáveis
(Figura 5).
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Os materiais combinatoriais têm
sido considerados como hipótese
para a exploração das propriedades
eléctricas ou ópticas de sólidos, por
exemplo [22]. A introdução da re-
versibilidade constitui mais um passo
significativo que confere a dimensão
da diversidade dinâmica à geração
de novos materiais.

A Química supramolecular abre
novas perspectivas à química dos
materiais na direcção de uma área de
engenharia supramolecular que dá
acesso à geração, controlada por in-
formação molecular, de arquitectu-
ras polimoleculares bem definidas e
de padrões em conjuntos molecula-
res, camadas, filmes, membranas,
micelas, geles, mesofases e sólidos,
bem como em grandes entidades
inorgânicas, em arquitecturas de co-
ordenação polimetálicas e em polí-
meros de coordenação.

Química supramolecular de polímeros

Um domínio rico emerge da
combinação da química dos políme-
ros com a química supramolecular,
conduzindo a uma química de polí-
meros supramoleculares [23, 24].
Envolve a manipulação de interac-
ções moleculares (ligações de hidro-
génio, efeitos dador-aceitador, etc.)
e processos de reconhecimento para
gerar polímeros supramoleculares
na cadeia principal (ou na cadeia la-
teral) através da auto-montagem de
componentes monoméricos comple-
mentares (ou por ligação a grupos
laterais). Dada a labilidade destas
associações, tais entidades apresen-
tam características de polímeros
"vivos" capazes de crescerem ou de
encurtarem, de rearranjarem os
seus padrões de interacção, de tro-
carem componentes, de sofrerem
processos de recozimento, de rege-
neração e de adaptação. Versões su-
pramoleculares das várias espécies e
procedimentos da química de polí-
meros moleculares podem ser ima-
ginadas e implementadas [7, 23]
originando um campo de futura in-
vestigação que pode oferecer um
mundo de novas entidades e funci-
onalidades. O controle de crescimento

Q-- R —>
R = X, Y ^—

^]— R -- g

pode ser conseguido com a intro-
dução de unidades de reconheci-
mento de grupos terminais.

A química de polímeros supra-
moleculares é assim dinâmica e
combinatorial e os polímeros supra-
moleculares são portanto DCMs. A
associação dirigida de reconheci-
mento de monómeros heterocom-
plementares pode produzir homo-
polímeros ou copolímeros supramo-
leculares. Este último caso torna-se
combinatorial se for usada uma
mistura de monómeros contendo
diferentes grupos R=X, Y, Z etc. (Fi-
gura 6). Os componentes efectiva-
mente incorporados na poli-asso-
ciação podem depender da nature-
za dos grupos R e das interacções
com o meio circundante.

O mesmo tipo de considerações
pode ser tecido a propósito dos cris-
tais líquidos supramoleculares [23, 24].

Nanoquímica - Nanomateriais

A Nanociência e a nanotecnologia
tornaram-se e continuarão a ser
áreas muito activas de investigação,
dado o seu interesse básico e as suas
potenciais aplicações. Também aqui
a química supramolecular pode ter
um impacto profundo. Com efeito, a
geração espontânea mas controlada
de arquitecturas supramoleculares
funcionais bem definidas, de tama-
nho nanométrico, através de auto-
organização, oferece uma alternativa
muito poderosa para a nanofabrica-
ção e para a nanomanipulação, for-
necendo uma abordagem química à
nanociência e à tecnologia [7]. Pode-
mos especular que mais do que

HOMOPOLÍMEROS

X —D2--X —g}—X--> • • •

a-- Y 	—A> • • •
COPOLÍMEROS

construir passo por passo ou prefa-
bricar nanoestruturas de cima a
baixo, serão desenvolvidas metodo-
logias recorrendo à auto-organização
de componentes instruídos. A rever-
sibilidade e as características dinâmi-
cas de tais arquitecturas supramole-
culares conferem-lhes o potencial de
sofrerem regeneração e adaptação,
processos de grande valor para o de-
senvolvimento de nanomateriais "in-
teligentes".

Dispositivos Dinâmicos

A área de dispositivos molecula-
res e supramoleculares mereceria
um tratamento desenvolvido (ver
[25]) dados os importantes desen-
volvimentos que se podem prever
neste campo no futuro. Contudo li-
mitar-nos-emos aqui a algumas con-
siderações no que diz respeito às al-
terações dinâmicas em dispositivos
mecânicos que são sede de processos
que envolvem movimento.

A geração e o controle de mo-
vimentos moleculares em rotaxanos
e catananos, tem merecido uma
atenção crescente em anos recentes
[3, 26]. A este respeito, é de notar
que os precursores destes sistemas
são os processos fluxionais encon-
trados em complexos metálicos e
organometálicos, que correspondem
a deslocamentos dos centros metáli-
cos em relação a um ligando, que
foram extensivamente estudados
[27]. Eles apresentam alguns aspec-
tos interessantes e oferecem uma
grande variedade de sistemas;
podem ser imaginados numerosos
desenvolvimentos envolvendo mo-

F ig. 6 - Formação de polímeros supramoleculares da cadeia principal por poli-associação de componentes

complementares.
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vimentos dirigidos, de longa distân-
cia e despoletados por um estímulo
[28]. Exemplos de processos rela-
cionados são o deslocamento de iões
metálicos no interior de criptatos di-
tópicos [29] e a interconversão re-
versível entre um complexo dinu-
clear de Cu(I) com estrutura de hé-
lice dupla e dois complexos de
Cu(II) coordenado a ligandos de ca-
deias simples, produzida electroqui-
micamente (Figura 7) [30]. Alguns
sistemas fotocrómicos sofrem inter-
conversões, iniciadas pela luz, que
envolvem movimentos moleculares
e mudanças de forma. Os dispositi-
vos dinâmicos podem formalmente
representar protótipos de máquinas
ou motores se os movimentos indu-
zidos por fontes externas forem
orientados, por exemplo, através da
ligação a uma superfície.

Outros desenvolvimentos en-
volvem, em particular, a indução de
movimento direccional, gerando
trabalho, o que requere o input de
energia de modo a não violar a se-
gunda lei da termodinâmica (para
relatórios recentes, ver [31-33]).
Por outro lado, dispositivos basea-
dos em estímulos e mudanças ópti-
cas, eléctricas ou químicas parecem
preferíveis aos mecânicos, tal como
acontece com o cálculo electrónico
ou fotónico relativamente ao mecâ-
nico. Muita actividade futura é es-
perada nestas áreas.

4. EM DIRECÇÃO À QUÍMICA
ADAPTÁVEL

A combinação das características
dos sistemas supramoleculares:

— informação e programabilidade,

2

—dinâmica e reversibilidade,
—diversidade combinatória e es-

trutural,

leva à emergência do conceito global
de QUÍMICA ADAPTÁVEL, que se
situa nma posição elevada no eixo
da complexidade. Ela implica monta-
gem combinatorial, selecção e cresci-
mento em condições de reversibilida-
de temporal.

Para além dos sistemas progra-
mados o passo seguinte na complexi-
dade consiste no projecto de sistemas

químicos "que aprendam", sistemas
que não são instruídos mas podem
ser treinados, que possuem capacida-
de de auto-modificação e de adaptabili-
dade em resposta a estímulos exter-
nos (Figura 8). A adaptação pode ser
passiva ou activa. A primeira é ilustra-
da pela interconversão reversível de
hélices circulares pentaméricas e he-
xaméricas em função dos aniões
presentes no meio [21]. A segunda
implica um processo de aprendiza-
gem.

Quando a irreversibilidade tem-
poral é incorporada, são gerados sis-
temas químicos evolutivos, representan-
do a indução da evolução química.
Esta abre perspectivas para sistemas
que poderão ser sede de mudanças
progressivas de estrutura interna sob
a pressão de factores ambientais.
Isto implica também a passagem de
sistemas fechados para sistemas aber-
tos que estão ligados espacialmente e
temporalmente ao seu meio circun-
dante.

- 2e . 

+ 2é

1g. 7 - "Interruptor electroquímico" de interconversão entre uma hélice dupla dinuclear de Cu(I) e dois

complexos de Cu(II) com ligandos de cadeias simples.
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5. CONCLUSÃO. UMA CIÊNCIA
DE MATÉRIA INFORMADA

Uma linha importante de desen-
volvimento da ciência química é a
dos sistemas complexos, alargando a
visão da matéria dividida para a con-
densada depois para a matéria orga-
nizada e adaptável, para a matéria
viva e para a matéria pensante, su-
bindo sempre na escada da comple-
xidade.

A complexidade implica e resulta
de múltiplos componentes e de inte-
racções entre eles com integração i.e.
com correlação a longa distância,
acoplamento e feedback. As espécies
e as propriedades que definem um
dado nível de complexidade resul-
tam de e podem ser explicadas com
base em interacções entre espécies
que pertencem a um nível inferior,
e.g. entidades supramoleculares a
partir de moléculas, células a partir
de entidades supramoleculares, teci-
dos a partir de células, organismos a
partir de tecidos, etc., até ao compor-
tamento de sociedades e ecossiste-
mas numa hierarquia de níveis que
definem a arquitectura da complexi-
dade.

A cada nível de complexidade
crescente novos aspectos emergem que
não existem a níveis mais baixos,

que são dedutíveis deles mas não re-
dutíveis a esses níveis mais baixos

A química supramolecular, em
conjunto com os correspondentes
campos na física e na biologia,
constitui uma ciência supramole-
cular cujos feitos, já notáveis,
apontam para desafios ainda mais
altos. Conduzem a uma ciência de
matéria informada, de matéria organi-
zada, complexa, adaptável, da maté-
ria inanimada à animada e daí para
a frente (Figura 9). As perspecti-
vas que se abrem e se tornam cada
vez mais largas à medida que se
fazem progressos, constituirão os
horizontes do futuro por bastante
tempo!

* Traduzido de: R. Ungaro, E. Dalcanale (eds.),

Supramolecular Science: Where It is and Where

It is Going, 287-304 Kluwer Academic Publishers

(1999). Este artigo é aqui publicado a propósito

da Conferência dada pelo Prof. Jean-Marie Lehn

no Encontro Nacional da Sociedade Portuguesa

de Química.

** Laboratoire de Chimie Supramoléculaire, ISIS.

Université Louis Pasteur, CNRS ESA 7006. 4, rue

Blaise Pascal, 67000 Strasbourg, France.
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INTRODUÇÃO:

Desde o início da Revolução In-
dustrial, a humanidade tem testemu-
nhado o aumento da contaminação
generalizada do meio ambiente e a
crescente degradação de grande
parte dos seus recursos naturais. De
entre os poluentes, tem sido dada es-
pecial atenção àqueles de origem an-
trópica, uma vez que a natureza não
é dotada de mecanismos próprios
para a destruição dos mesmos. Por
esta razão, compostos desta natureza
podem persistir no meio, particio-
nando-se nos compartimentos ambi-
entais de acordo com suas caracterís-
ticas físico-químicas (solubilidade,
volatilidade, entre outros). Foi esti-
mado, no final da década de 80, que
a indústria química produzia anual-
mente cerca de 1000 novos compos-
tos [ 1 ], sendo que estes acabam de
alguma forma aportando no meio
ambiente.

Os organoclorados, em especial
os pesticidas, são compostos extre-
mamente tóxicos e de longa persis-
tência, e por estas razões o controle
de emissão de tais espécies está entre
as prioridades nas legislações ambi-
entais em todo o mundo, sendo que
as concentrações dos mesmos em
água, solo e ar são factores impor-
tantes na utilização de áreas para uso
residencial, recreativo ou industrial.

Os pesticidas têm sido utilizados
há séculos pela humanidade. Entre-
tanto, na década de 40 (II Grande
Guerra), teve início o que passou a
ser chamado "Era dos Inseticidas
Sintéticos". Este período caracteri-
zou-se por apresentar uma grande
deficiência de produção agrícola
frente às necessidades mundiais, ge-
rando o racionamento generalizado
de alimentos em todo o mundo.
Como consequência, as indústrias
químicas foram grandemente incen-
tivadas e passaram a produzir, em
grande escala, compostos cada vez
mais efectivos e tóxicos para comba-
ter as pragas das lavouras, responsá-
veis por grande diminuição na pro-
dução mundial de alimentos [2].

O impacto de tais substâncias no
ambiente foi de tal ordem que em al-

guns países da Europa, nos Estados
Unidos e no Canadá deu origem a le-
gislações ambientais cada vez mais
restritivas [3, 4], visando minimizar
a entrada de compostos tóxicos no
meio ambiente e diminuir os riscos
de futuros incidentes. Muitos orga-
noclorados já tiveram a sua produ-
ção e comercialização restringida
e/ou banida na maioria dos países,
fruto de seus efeitos nocivos sobre a
saúde humana e/ou ambiental.

Em recente reunião organizada
pela Comissão Económica das Naçõ-
es Unidas para a Europa (UN/ECE)
em Abril de 1998 [5], foi discutido e
aprovado o protocolo que tem por
objectivo controlar e/ou eliminar a
emissão de certos poluentes orgâni-
cos persistentes (POPs) prioritários.
A finalização deste protocolo, bem
como a sua aprovação legal em Ses-
são Especial do Poder Executivo
ocorrido em Junho de 1998 na Dina-
marca, é fruto de um processo que se
iniciou em 1989, quando comissões
científicas foram incumbidas de rea-
lizar estudos minuciosos para identi-
ficar os POPs prioritários, bem como
proceder a levantamentos sobre
emissão, transporte, distribuição am-
biental e técnicas de eliminação.
Estes dados foram utilizados como
base para a elaboração do protocolo.

Os poluentes prioritários foram
determinados levando-se em consi-
deração a sua persistência, a sua ca-
pacidade de entrar e sair no ciclo at-
mosférico, o seu potencial de toxici-
dade e biomagnificação. Dentro des-
tes critérios, foram seleccionados ini-
cialmente 12 POPs, sendo que novos
compostos podem ser adicionados à
mesma se novos estudos comprova-
rem a sua ameaça ambiental. Os 12
POPs inicialmente seleccionados são:
aldrin, clordano, DDT (+DDD+DDE),
dieldrin, endrin, heptacloro, hexaclo-
robenzeno (HCB), mirex, bifenilos
policlorados (PCBs), PCDDs (dioxi-
nas), PCDFs (furanos), toxafeno. A
estes juntaram-se posteriormente
mais 4 substâncias: PAHs, hexabro-
mobifenilo, HCH (lindano e os de-
mais isómeros) e clorodecona. É im-
portante salientar que muitos destes
compostos têm sido detectados em

áreas remotas, muito distantes de
qualquer possível fonte, como por
exemplo em tecidos de peixes e pin-
guins na Antárctida, o que demons-
tra que a eliminação destes compos-
tos deve ser uma acção a nível global.

O maior impedimento para a ir-
radicação total das substâncias selec-
cionadas, além de sua persistência, é
o facto de que muitos delas não
serem directamente produzidas, mas
sim, serem subprodutos de diversos
processos industriais, como por
exemplo, os PCDDs e PCDFs que são
gerados através de diversas fontes
como na combustão de lixo hospita-
lar e/ou domiciliar, produção de pes-
ticidas organoclorados, aterros sani-
tários, entre outros. Portanto, para se
eliminar ou pelo menos minimizar a
produção e o impacto destes com-
postos no ambiente é necessária a
adopção de novas medidas que
podem ser implementadas individual
ou em conjunto, de entre as quais:
controle e selecção dos materiais,
controle do processo, monitorização
e controle dos gases emitidos, técni-
cas de purificação dos gases emitidos
e procedimentos de tratamento de
resíduos [6].

Embora todas estas acções,
acima citadas, visem reduzir drastica-
mente a contaminação ambiental, é
de conhecimento geral a existência
de milhares de locais já contamina-
dos em todo o mundo. Estas áreas,
eventualmente, terão de ser objecto
de tratamento a fim de se cumprirem
as exigências especificadas pelas le-
gislações de cada país. Em 1993, foi
estimado que os custos necessários
para o tratamento das áreas conta-
minadas somente na Inglaterra, Ale-
manha e Holanda girava em torno
de 48 a 170 biliões de US$, depen-
dendo do tipo específico a ser empre-
gado [7].

Os métodos mais frequente-
mente utilizados nestes trabalhos,
consistem, primeiramente na escava-
ção e remoção do solo, para se evitar
a migração do contaminante, e, a se-
guir, assegurar a colocação do
mesmo em aterros sanitários apro-
priados ou contentores. O solo arma-
zenado deve, então, ser submetido
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ao tratamento adequado. De entre os
tratamentos mais usuais destacam-se
a lavagem, a extracção com vapor, a
biorremediação*l e os tratamentos
térmicos (dessorção ou incineração).

Recentemente, têm sido incenti-
vados métodos de tratamento "in
situ" devido à possibilidade de redu-
zir custos com transportes e armaze-
namento do material contaminado.
Em países como a Holanda e Estados
Unidos existem empresas especiali-
zadas capazes de realizar diversos
tipos de tratamentos como lavagem
de solo, biorremediação, "pump and
treat"* 2 , dessorção térmica, entre ou-
tros, no próprio local contaminado.
Apesar do grande desenvolvimento
tecnológico observado nas últimas
décadas, os custos destes processos
de tratamento ainda são altos e a efi-
ciência insatisfatória (por exemplo,
50% dos solos tratados na Holanda
não atingem os níveis estabelecidos
pela legislação deste país) [8]. Estes
dados demonstram a necessidade
premente do desenvolvimento de
novas tecnologias que aliem uma
maior eficiência com uma significati-
va redução nos custos de tratamento.

Dentro deste contexto, os Pro-
cessos Oxidativos Avançados (POAs)
têm surgido como opção bastante
promissora na descontaminação de
matrizes ambientais.

PROCESSOS OXIDATIVOS
AVANÇADOS

Os processos oxidativos avança-
dos (POAs) têm-se destacado nos úl-
timos anos como uma tecnologia al-
ternativa ao tratamento de várias
matrizes ambientais. A grande van-
tagem desses processos reside no
facto deles serem um tipo de trata-
mento destrutivo, ou seja, o conta-
minante não é simplesmente transfe-
rido de fase como na separação com
carvão activo, filtração, injecção de
vapor e dessorção térmica, mas sim,
degradados através de uma série de
reacções químicas.

Os POAs são tratamentos que se
baseiam na formação de radicais hi-
droxilo (*OH), altamente oxidantes

(E°=2,3V) e capazes de reagir com,
praticamente, todas as classes de
compostos orgânicos e inorgânicos.
Estes processos vêm-se destacando
no tratamento de matrizes contami-
nadas com substâncias altamente tó-
xicas e persistentes, tais como os or-
ganoclorados e derivados de petró-
leo, levando-os à formação de inter-
mediários mais biodegradáveis [9] e
muitas vezes à total mineralização,
ou seja, tendo como produtos finais
do tratamento o CO 2 , H 2 O e iões
inorgânicos [10].

Entretanto, a eficiência desses
processos é reduzida na presença de
altas concentrações de compostos se-
questradores de radicais •OH, como
o carbonato e o bicarbonato.

Os POAs dividem-se em sistemas
homogéneos e sistemas heterogéneos
com geração de radicais hidroxilo com
ou sem irradiação ultravioleta, como
mostrado na Tabela 1 [II].

PROCESSOS HOMOGÉNEOS

Os processos homogéneos,
como o próprio nome indica, carac-
terizam-se por ocorrerem numa fase
única. Dentro destes processos, tem-
se a utilização de ozono, peróxido de
hidrogénio e do Reagente de Fenton
(H2 O 2 + Fe 2 +) como geradores de ra-
dicais, na presença ou na ausência
de irradiação luminosa.

Os processos que utilizam o
ozono têm sido muito estudados
para o tratamento de efluentes in-
dustriais e águas potáveis, uma vez
que este tratamento, além de destru-
ir as moléculas de contaminantes,
possui um alto poder de desinfecção,
sendo também capazes de eliminar
os microorganismos presentes pato-
génicos ou não. Nestes processos os

Com Irradiação

03/UV

H 202/UV

03/ H2O2/UV
VUV

radicais hidroxilo são gerados pela
decomposição do H2 O 2 através da fo-
tólise do ozono segundo as reacções:

03 +H2 O+hv—>H 2 O 2 +0 2

H2 0 2 + hv —> 2 •OH

A adição de peróxido pode me-
lhorar o desempenho do método, ac-
tuando como fonte adicional de radi-
cais. A principal desvantagem apon-
tada para estes processos é a dificul-
dade de transferência de uma massa
significativa de ozono gasoso para a
fase líquida, facto este que faz com
que haja grande probabilidade do
processo ser ineficiente no tratamen-
to de matrizes sólidas. Além disso, a
geração de ozono deve ser muito
bem controlada para que o mesmo
seja totalmente consumido no pro-
cesso ou realizado em sistema fecha-
do, uma vez que o ozono pode cau-
sar danos ao meio ambiente e/ou a
saúde humana devido ao seu alto
poder oxidante.

O poder oxidante do Reagente
de Fenton (H 2 O 2 /Fe 2 +) é atribuído
aos radicais hidroxilo provenientes
da decomposição catalítica do peró-
xido de hidrogénio em meio ácido,
cuja reacção geral é representada
abaixo:

Fe2 + + H2 O2 —> Fe 3 + + OH - + •OH

Este reagente tem sido estudado
no tratamento de efluentes contendo
pesticidas não voláteis na presença e
na ausência de iluminação, sendo que
tem sido observado um forte aumento
no poder oxidante quando combinado
à radiação UV ou UV-visível, chamado
de Foto-Fenton [12]. A desvantagem
do processo reside no facto de ele não
possuir uma acção prolongada, cessan-
do tão logo quando todo o peróxido se

Tabela 1: Sistemas de tratamentos por POAs.

Homogéneos
	

Heterogéneos
Sem Irradiação

03/H202

0 3/01-1 -
 2 O 2/Fez+

Com Irradiação	 Sem Irradiação

Catalisador/UV	 Electro-Fenton

Catalisador/H 20 2/UV
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tenha decomposto. Isto pode levar à
formação de muitos intermediários
que podem persistir no meio. Além
disso, o processo requer um pH especí-
fico (ácido pH<3,0) para que ele ocorra
com eficiência, o que muitas vezes, é
difícil de ser obtido em matrizes ambi-
entais ou pode causar perturbações
ainda mais graves que a própria conta-
minação em si.

PROCESSOS HETEROGÉNEOS hv

H20/OIT, R

Fig. 1 - Esquema do processo de foto-excitação da partícula de bióxido de Titânio que desencadeia as reacções

catalíticas de oxiredução.

Vários semicondutores têm sido
utilizados como catalisadores nos
POAs heterogéneos, dentre os quais
o dióxido de titânio tem demonstrado
ser o mais adequado pela sua eficiên-
cia, estabilidade, atoxicidade e inso-
lubilidade em água [13].

A fotocatálise heterogénea utili-
zando o semicondutor TiO 2 tem sido
amplamente estudada para a descon-
taminação ambiental e o tratamento
de efluentes industriais líquidos [14]
e ou gasosos [15]. 0 mecanismo de
acção baseia-se na absorção pelo
TiO 2 de fotões de energia suficiente
para que um electrão seja promovido
da banda de valência para a
banda de condução do semicondutor
(Eabs. 

> E "band -gap"), gerando sítios
oxidantes (lacunas) na banda de va-
lência. Estas lacunas possuem poten-
ciais capazes de oxidar a água adsor-
vida na superfície do semicondutor
produzindo radicais hidroxilo, que
por sua vez desencadeiam as reac-
ções de oxidação que resultam na
destruição dos compostos orgânicos
presentes no meio. Os electrões pro-
movidos para a banda de condução
podem migrar para a superfície do
catalisador gerando sítios redutores
capazes de reduzir o oxigénio a radi-
cais superóxidos.

O esquema que descreve o pro-
cesso fotocatalítico que desencadeia
as degradações pode ser visto na Fi-
gura 1.

As limitações no uso do TiO 2

advêm da dificuldade da sua remo-
ção após o tratamento, da sua
eficiência exigir contacto com a subs-
tância a ser degradada (o que pode
ser difícil e caro em várias situações)

e do facto da oxidação do material
orgânico ser inespecífica. Devido ao
seu elevado potencial redox, o radi-
cal 'OH é capaz de oxidar (minerali-
zar) virtualmente qualquer matéria
orgânica com o qual entre em con-
tacto, e isto pode, eventualmente, al-
terar algumas características do meio
tratado. Por exemplo, no caso de tra-
tamento de solos contaminados,
pode ocorrer a modificação de algu-
mas propriedades físico-químicas de-
pendentes do teor de matéria orgâni-
ca e produzir problemas para o nor-
mal desenvolvimento da biota* 3 .

A utilização do óxido de zinco
tem fundamentação semelhante ao
do dióxido de titânio. Nos últimos
anos, a maioria dos trabalhos de
descontaminação ambiental fotoca-
talítica tem se concentrado na utili-
zação de TiO 2 , entretanto existem
alguns trabalhos que estudam o
ZnO como uma outra alternativa
nos POAs heterogéneos, para des-
truição de compostos orgânicos clo-
rados voláteis (do inglês VOCs)
como o tricloroetileno [ 16] ou co-
rantes como o Laranja G [17].

UTILIZAÇÃO DOS POAs NO
TRATAMENTO DE MATRIZES
AMBIENTAIS E PERSPECTIVAS
FUTURAS

A grande maioria dos estudos
experimentais utilizando os POAs,

ainda são realizados em escala labo-
ratorial, com alguns poucos traba-
lhos em escala piloto. A utilização de
ozono na desinfecção de águas de
abastecimento nos Estados Unidos é
uma das raras excepções de utiliza-
ção de POAs em escala de campo. Os
relatos disponíveis na literatura dessa
área, descrevem experiências realiza-
das, predominantemente em meio
aquoso, nos quais se obtém uma efi-
ciência próxima de 100% na destrui-
ção de compostos altamente tóxicos
e persistentes como organoclorados e
fenóis em poucos minutos (Fenton)
ou poucas horas (fotocatálise).

Por outro lado, comparativa-
mente, poucos trabalhos relatam a
utilização destes processos na des-
contaminação de matrizes sólidas,
nomeadamente, o solo. Este facto
deve-se à dificuldade de transferên-
cia de massa no meio sólido e, no
caso dos processos que envolvem a
presença de luz, à baixa permeabili-
dade da luz nestas matrizes.

O foto-Fenton tem tido bastante
sucesso na destruição e mineraliza-
ção de pesticidas em meio aquoso
[ 12, 18] e em solos [9, 19, 20], pois
embora a luz não penetre além de
alguns milímetros no solo, o Reagen-
te de Fenton gera radicais hidroxilo
mesmo em sua ausência.

Apesar da já citada dificuldade
de transferência de massa do ozono
da fase gasosa para a sólida, estudos
recentes relatam o uso do ozono nos
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tratamentos de solos contaminados
com PAHs [21].

A fotocatálise heterogénea tem
sido bastante estudada para eliminar
compostos tóxicos em matrizes am-
bientais líquidas como águas conta-
minadas e efluentes industriais nos
quais se obtém a total mineralização
dos compostos alvos, com o catalisa-
dor utilizado tanto em suspensão
[10] como suportado em reactores
[22]. Da mesma forma, têm-se obti-
do resultados bastante promissores
na destruição de VOCs em fase gaso-
sa utilizando reactores tubulares de
vidro com o TiO 2 suportado na sua
parede e lâmpada adequada (que
emite a comprimentos de onda com
energia >_ energia do "band-gap ") ins-
talada no seu interior [15]. Existem
poucos estudos da aplicação de foto-
catálise em meio sólido, em geral, os
trabalhos existentes nesta área rela-
tam experiências realizadas com sus-
pensões aquosas de solo e TiO 2 , ilu-
minadas em reactores e constante-
mente homogeneizadas por agitação
[23, 24]. 0 processo sugere, portanto,
um tratamento que envolveria a re-
moção e a transferência do solo para
um reactor aberto ou com iluminação
artificial (tratamento ex-situ).

Recentemente, foram realizados
estudos nos quais foram avaliadas as
possibilidades de utilização do semi-
condutor incorporado directamente
ao solo contaminado com aproveita-
mento de luz solar como fonte de
energia para a promoção da fotocatá-
lise de pesticidas organoclorados
[25]. Estas experiências demonstra-
ram que o semicondutor aumenta
grandemente a velocidade de degra-
dação, mesmo para compostos per-
sistentes como o pentaclorofenol e o
2,4-diclorofenol, apresentando
tempo de meia-vida de 20 a 30 horas
de irradiação. Na ausência do catali-
sador, após 120 horas de irradiação
apenas cerca de 20% dos clorofenóis
haviam desaparecido do solo.

Este tipo de tratamento só tem
validade para contaminações de su-
perfície, uma vez que ele é efectivo
somente nos primeiros centímetros
do solo, entretanto a sua importân-
cia é relevante, visto que muitos pes-

ticidas possuem baixa mobilidade no
meio, podendo permanecer na su-
perfície do solo pelo tempo suficiente
para que o mesmo possa ser total-
mente degradado.

Os estudos em que se utiliza o
Reagente de Fenton no tratamento
de solos são mais abundantes do que
a fotocatálise heterogénea pois, com-
parativamente, este processo tem-se
mostrado mais rápido na avaliação
feita em meio aquoso [26]. Além
disso, neste processo, a geração dos
radicais 'OH ocorrem mesmo na au-
sência de luz, facto que não é obser-
vado na fotocatálise. Por outro lado,
no solo a degradação ocorre mais
lentamente e além disso, existe uma
grande quantidade de matéria orgâ-
nica no meio que pode consumir
todo o peróxido, deixando o conta-
minante intocado. Isto faz com que
seja interessante avaliar o procedi-
mento utilizando semicondutores,
pois a acção destes é mais prolonga-
da que a do Fenton que cessa assim
que todo o peróxido é consumido. O
semicondutor, por sua vez, pode per-
manecer gerando radicais indefinida-
mente, tendo assim maior probabili-
dade de mineralizar os contaminan-
tes. O manejo utilizando o semicon-
dutor é bem mais simples, uma vez
que o mesmo é atóxico, não corrosi-
vo e pode ser facilmente incorporado
no solo utilizando os equipamentos
frequentemente existentes nas pro-
priedades rurais, num procedimento
semelhante à incorporação de calcá-
rio ou adubo no solo.

Estudos recentes vêm apontan-
do para a utilização de tratamentos
associados, ou seja a utilização de
processos aliados que reúnem as
vantagens de dois ou mais tipos de
tratamentos, como por exemplo, uti-
lizar o reagente de Fenton para de-
gradar moléculas persistentes e gerar
intermediários menos tóxicos que
podem ser, posteriormente, destruí-
dos por tratamentos biológicos.
Outra alternativa que poderia ser
avaliada é a utilização de dois tipos
de POAs, como a utilização de Fen-
ton que degradaria rapidamente os
compostos alvos e a seguir utilizar a
fotocatálise como um "polimento"

do tratamento, ou seja, degradar
qualquer intermediário que porven-
tura possa ter restado no meio.

CONCLUSÕES

Actualmente, tem sido dado
grande destaque aos problemas de
contaminação ambiental tanto a
nível local quanto regional e mundi-
al. Diversos Estados, Países e Comu-
nidades Económicas têm implantado
legislações cada vez mais rigorosas
nessa área e tem forçado a internaci-
onalização de medidas restritivas ao
uso de várias substâncias químicas.

Embora tenha se observado, nas
últimas décadas, uma redução signi-
ficativa no número de novos casos
de contaminações ambientais, é de
salientar o conhecimento da existên-
cia de milhares de locais altamente
contaminados em todo o mundo.
Muitas destas áreas, são resultantes
de aterros e sítios industriais desacti-
vados há dezenas de anos; entretan-
to os contaminantes são, muitas
vezes, uma mistura altamente com-
plexa de compostos persistentes e tó-
xicos. A descontaminação e a poste-
rior possibilidade de utilização destas
áreas para quaisquer usos constitui
um grande desafio para a ciência ac-
tual.

Países ricos como os Estados
Unidos, Holanda e Alemanha já pos-
suem programas de descontamina-
ção implantados, no entanto, o trata-
mento destas áreas envolvem custos,
ainda, bastante altos.

Na última década tem-se obser-
vado uma pressão internacional bas-
tante intensa não apenas na redução
e no controle das fontes de contami-
nação mas também nos levantamen-
tos para identificação dos locais con-
taminados e no grau de contamina-
ção destes, com o intuito de se pro-
mover o tratamento daqueles que
representem maiores riscos.

Portanto, o desenvolvimento de
novas tecnologias de tratamento que
aliem a eficiência com a redução dos
custos é de fundamental importân-
cia. Dentro deste contexto, os POAs
surgem como uma alternativa bas-
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tante promissora, uma vez que existe
a possibilidade de realizar o trata-
mento "in situ" utilizando luz solar,
fonte de energia abundante em paí-
ses em desenvolvimento como os do
Caribe e da América Latina e até ao
momento pouco utilizada. Esta pos-
sibilidade reduziria grandemente os
custos com transportes e armazena-
mento além de não exigir o desen-
volvimento de equipamentos sofisti-
cados e mão de obra especializada.

Os resultados disponíveis mos-
tram que o tratamento utilizando o
reagente de Fenton é mais rápido,
mas uma melhor "performance" na
mineralização dos contaminantes é
obtida pela fotocatálise, ou seja, este
é um processo mais efectivo. Em
meio líquido, onde a degradação
ocorre com maior rapidez, a utiliza-
ção de Fenton surge como a alterna-
tiva mais atraente; já em meio sóli-
do, devido à possibilidade de geração
de intermediários persistentes, é
mais recomendável a utilização da
metodologia de Fenton associada a
alguma outra. Aliás, esta já vem
sendo uma tendência observada nos
últimos anos; a utilização de diversas
técnicas associadas parece ser a alter-
nativa mais eficiente no tratamento
de matrizes tão complexas como as
ambientais.

Por outro lado, a compreensão
dos mecanismos envolvidos nos pro-
cessos oxidativos heterogéneos pode,
em muito, contribuir para um au-
rriento da eficiência e rapidez destas
tecnologias. Neste aspecto, a utiliza-
ção de técnicas instrumentais de
análise de superfícies em modo de
reflectância difusa, como a absorção
no estado fundamental, a fluores-
cência induzida por laser e ainda a
fotólise por impulso de laser, entre
outras, certamente poderá conduzir
ao desenvolvimento de novos pro-
cessos de baixo custo, rápidos e alta-
mente eficientes tanto na prevenção
quanto no tratamento de ambientes
contaminados.
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NOTAS:

*1 biorremediação - é o termo utilizado

para identificar a descontaminação de áreas
contaminadas realizada através de processos

biológicos (microorganismos, etc).

*2 "pump and treat" - é o procedimento
onde se faz a remoção do contaminante e o
respectivo tratamento. A remoção ou colecta
pode ser realizada com injecção de ar ou de

água no solo; assim, os poluentes são retira-
dos do mesmo e transferidos para uma matriz
mais fácil de ser tratada.

*3 biota - todas as espécies de plantas e ani-

mais existentes dentro de uma determinada
área.
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Questões de Interdisciplinaridade:
As Funções em Química
MANUEL A. P SEGURADO*

Começando pela caraL+erização
dos fenómenos químicos e das
leis quantitativas que lhes estão
associadas, realça-se o importante
papel da modelação matemática
reconhece-se a falta de
interdisciplinaridade no que
concerne à interface Matemática
- Química. Salienta-se, por outro
lado, a importância das funções e
a necessidade de conhecer com
perfeito rigor as propriedades
analíticas peculiares de cada
classe de função antes de as
utilizar na modelação em
Química ou em qualquer outro
campo. Para concretizar este
aspecto recorre-se ao caso das
funções homográfícas,
recordando a sua aplicação em
dh'rrcnc domínios.

INTRODUÇÃO

É bem sabido que a interdisci-
plinaridade (e também a intradisci-
plinaridade) são conceitos muito
apregoados mas raramente pratica-
dos. Com efeito, são sobejamente co-
nhecidas as situações aberrantes en-
contradas a par e passo na ligação
das Ciências Naturais ou da Biologia
à Química, bastando folhear os ma-
nuais ao dispor dos estudantes do
Básico e do Secundário para perce-
ber que os conceitos mais avançados
e estritamente químicos são real-
mente dados em primeira mão no
seio daquelas duas primeiras discipli-
nas para só mais tarde serem então
"revisitados" em moldes mais susten-
tados, se bem que em geral a nível
mais elementar, agora sim no âmbito
da Química.

Esta situação de todos conhecida
e aliás já abordada nas páginas deste
Boletim [1] é manifestamente pernicio-
sa à correcta aprendizagem das maté-
rias, levando obrigatoriamente à me-
morização dos conceitos introduzidos
antes do tempo e, o que ainda é mais
grave, retirando todo o carácter de no-
vidade, sempre tão salutar pela dinâ-
mica que gera, aos assuntos quando
estes voltarem a ser tratados de novo
no local e tempo próprios.

O objectivo deste artigo, toda-
via, é o de chamar a atenção para
um outro aspecto algo semelhante
mas mais subtil, e que é o da relação
da Matemática com as Físico-Quími-
cas e em particular com a Química.
Com efeito, a Matemática é em geral
leccionada de forma abstracta sem
qualquer ligação às demais ciências,
em especial à Física e à Química, si-
tuação algo paradoxal quando é sabi-
do que os grandes ramos da Mate-
mática (o Cálculo Infinitesimal e o
Cálculo Vectorial, por exemplo) nas-
ceram precisamente no seio destas
ciências! A situação de completo di-
vórcio entre a Matemática e as de-
mais disciplinas que era suposto ser-
vir é de tal maneira gritante que até
está patente na própria simbologia
utilizada: assim, por exemplo, os
nossos colegas de matemática estão
tão fechados sobre si próprios que
nunca se deram conta de que o seu
logaritmo natural (que eles notam
como log) colide com a notação que
tradicionalmente era reservada ao
logaritmo decimal e que os seus pró-
prios alunos, ao saírem da aula de
Matemática e entrarem na de Quí-
mica utilizarão, por exemplo, quan-
do forem confrontados com o cálculo
do pH de uma solução. Por seu
turno, os nossos colegas de Química,
nomeadamente os mais novos, que
já tiraram os seus cursos na era das
calculadoras e jamais manusearam
uma tábua de logaritmos, provavel-
mente nunca se lembrarão de escla-
recer os seus alunos da verdadeira
razão pela qual grandezas tão profu-
samente utilizadas como o pH ou a
absorvância (definidas há muitas dé-
cadas atrás!) recorrem tendencial-
mente ao logaritmo decimal no lugar
do neperiano (em boa verdade o lo-
garitmo mais simples e o logaritmo
dos matemáticos por excelência!).

A excessiva teorização e o afas-
tamento da realidade do discente
não é apenas oriunda da Matemática
como também surge de dentro dos
próprios programas de Química (ou
da interpretação que deles fazem os
manuais escolares!). Repare-se com
efeito, quão absurda é a pretensão de
falar da equação de Schrõdinger a

alunos que não só não dispõem de
qualquer aparelhagem matemática
indispensável à compreensão dos
conceitos subjacentes (funções defi-
nidas em Rui, funções de variável
complexa, equações diferenciais com
derivadas parciais, álgebra matricial,
etc., etc.) e que porventura nem se-
quer conhecem as leis do movimen-
to harmónico simples. É minha con-
vicção que, no âmbito da Física e da
Química, seria bem mais proveitoso
em muitas situações evitar uma ex-
cessivo formalismo, recorrendo à via
heurística e fazendo uso da intuição,
reservando para o Ensino Superior,
na altura própria e na posse das
bases indispensáveis, a construção de
modelos teóricos rigorosamente sus-
tentados e o refinamento dos concei-
tos anteriormente introduzidos. Mas
a recíproca também é verdadeira: há
efectivamente muitos assuntos cujo
tratamento quantitativo mais apro-
fundado poderia ser iniciado já a
partir do 12.° ano com os conheci-
mentos de Análise Matemática de
que os alunos estão munidos desde o
ano anterior ou que estão a adquirir
na altura (conceito de derivada,
noção de declive, extremos relativos,
estudo de funções, por exemplo) e
que poderiam proveitosamente ser
utilizados com a introdução de noções
como a de capacidade tampão de
uma solução reguladora de pH ou o
estudo das curvas de titulação, ade-
mais com o aliciante de mostrar a
aplicabilidade de conceitos matemá-
ticos ainda frescos e motivando
assim o estudante no seu interesse
pela disciplina de Matemática. Por
outro lado, a própria forma como se
processa a aprendizagem das mate-
máticas, isolando-a das outras disci-
plinas, faz com que a generalidade
dos nossos estudantes tenham sérias
dificuldades em aplicar conceitos
matemáticos fora do contexto onde
os estudaram. É bem conhecida a
tradicional inépcia para calcular uma
simples derivada quando as variáveis
não são representadas pelas tradicio-
nais letras x e y, as únicas que eles
desde sempre utilizaram. De igual
modo, conceitos tão simples como o
de função (aplicação definida em A e
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com valores em B), que se habitua-
ram a manusear com facilidade no
seio das matemáticas, e definiram
como uma correspondência unívoca
de A para B, geram também e com
frequência algumas dificuldades aos
estudantes na correcta interpretação
do seu significado físico. Para moti-
var os alunos sobre este tema e lhes
mostrar o papel das funções como
instrumento de leitura dos fenóme-
nos naturais, sugiro aqui um cami-
nho idêntico ao preconizado pelo
saudoso Professor Sebastião e Silva
[2], o grande introdutor entre nós
das chamadas "Matemáticas Moder-
nas", e que tanto se preocupou em
tornar atraente esta disciplina, mos-
trando de forma simples a sua utili-
dade nos mais diversos domínios.

FUNÇÕES E LEIS
QUANTITATIVAS

Se olharmos o mundo que nos
rodeia, imediatamente nos daremos
conta de que as propriedades dos
seres materiais se encontram em
perpétua mutação, variando no es-
paço e no tempo. E não será preciso
procurar muito para encontrarmos
exemplos dessa extraordinária muta-
bilidade que caracteriza o nosso pró-
prio Universo. Assim, são variáveis o
volume e a temperatura de um
corpo, a forma de uma nuvem, a cor
do céu, a altura do Sol acima do ho-
rizonte, o nível das águas no fluxo e
refluxo das marés, a pressão atmos-
férica num dado lugar, a declinação
magnética terrestre, a intensidade de
uma fonte luminosa, o peso e a altu-
ra de uma pessoa ou a sua tensão ar-
terial, o número de germes de uma
colónia bacteriana, a população de
uma cidade, a inflação, o desempre-
go ou a cotação da moeda de um de-
terminado país, etc., etc.

Também as variações observa-
das podem ser mais ou menos rápi-
das, mais ou menos profundas.
Assim, enquanto o movimento de
precessão dos equinócios (um dos
catorze principais movimentos do
nosso planeta) tem um período
longo de 260 séculos (originando o

deslocamento dos pólos celestes e ar-
rastando consigo uma mudança nas
estrelas circumpolares), uma estalac-
tite poderá formar-se ao longo de
anos por depósito lento de carbonato
de cálcio proveniente das águas cir-
culantes, uma bactéria pode dividir-
se em menos de vinte minutos sinte-
tizando nesse curto período de
tempo o seu próprio peso de materi-
al celular, e, no extremo oposto, um
mesão no possui uma vida efémera
de 8,3 x 10- 16 segundos [3]. É preci-
samente a estas transformações té-
nues ou profundas, lentas ou rápi-
das, que se reduzem afinal todos os
fenómenos naturais (e não só os fe-
nómenos físicos, químicos, biológi-
cos, etc., como também os económi-
cos, sociais e políticos).

Ora sendo o objectivo final da
Ciência o estabelecimento de um
quadro ordenado e explicativo dos
fenómenos naturais, ocorre-nos per-
guntar como dissecar a Natureza
para o conseguirmos.

Não pareceria tarefa fácil e não
o tem sido efectivamente ao longo
dos vários milénios em que o
Homem se tem interrogado a seu
respeito. Já os antigos filósofos gre-
gos haviam reconhecido a dificulda-
de de descrever a Natureza em toda
a sua profunda instabilidade. Assim,
para a chamada Escola Jónica, a rea-
lidade, como a vida, seria na sua es-
sência variação, movimento, que ne-
nhuma regra poderia jamais tradu-
zir. Eles viam a realidade tal como as
águas de um rio, as quais não são,
em cada ponto do seu curso, o que
eram ou julgávamos ser momentos
antes, imagem esta de um Universo
ininteligível bem patente na célebre
frase de Heráclito, o confuso (540-
480 a.C.): "Tu nunca te poderás banhar
duas vezes no mesmo rio, porque sempre
novas águas correm para ti".

Afortunadamente, no mundo
dos fenómenos naturais muitos de
entre eles estão sujeitos a leis, o que
quer dizer que as propriedades inter-
venientes em tais fenómenos, ao va-
riarem, fazem-no mantendo entre si
uma relação sensivelmente constan-
te; em muitos casos tal relação pode
mesmo ser traduzida analiticamente

mediante uma fórmula matemática,
definindo-se desse modo aquilo a
que se chama uma lei quantitativa.
Ora numa lei quantitativa as propri-
edades relacionadas são grandezas e
é então possível calcular a medida de
uma delas, sempre que nos seja dado
conhecer a medida da outra ou ou-
tras das quais ela depende. A primei-
ra daquelas grandezas diz-se então
função das segundas e a relação que
liga as variáveis em presença é deno-
minada uma relação funcional. Deste
modo, para analisarmos os fenóme-
nos em geral e os químicos em parti-
cular, teremos pois que procurar na
amálgama de variações que eles
comportam, precisamente o que não
muda ao longo de todas essas varia-
ções e que é, ao fim e ao cabo, a re-
lação funcional que liga entre si as
variáveis em jogo. Assim, no decurso
de uma titulação ácido — base a con-
centração (actividade) de ião hidró-
nio pode aumentar (ou diminuir)
enormemente (alguns milhares de
milhões de vezes!), enquanto a con-
centração (actividade) de ião hidró-
xido varia em sentido contrário.
Contudo, há algo que permanece,
que não muda, e que é precisamente
a relação expressa pela conhecida
fórmula

(1)

onde as duas variáveis em jogo são
inversamente proporcionais e KW é
constante a cada temperatura.

IDENTIFICAÇÃO DAS FUNÇÕES

A matematização ou modelação
matemática dos problemas em quí-
mica requer cada vez mais, e em es-
pecial nos campos da Química-Física
e da Química Analítica, uma boa
preparação dos nossos estudantes
numa gama cada vez mais vasta de
técnicas matemáticas e computacio-
nais associadas à moderna Quimio-
metria. Diversos autores [4,8], desde
há muito que se têm preocupado
com as bases matemáticas indispen-
sáveis para a Química e das dificul-
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dades encontradas, quer a nível ele-
mentar, quer a nível avançado, evi-
denciando o facto de que o problema
não é só nosso. Em artigo recente
[9], é reconhecida a ausência de in-
terdisciplinaridade no que concerne
à interface Matemática - Química,
propondo-se os autores fomentar
essa integração de conhecimentos
relacionando explicitamente o mo-
delo químico utilizado com a corres-
pondente função tal como ela é
apresentada nos livros de Matemáti-
ca. Com efeito, da mesma forma que
para representarmos as grandezas re-
corremos aos números (que expri-
mem as suas medidas) igualmente
utilizamos as funções na tradução
das leis quantitativas que regem os
fenómenos naturais, e as quais rela-
cionam por seu turno as medidas das
grandezas envolvidas e portanto os
números, mediante fórmulas bem
definidas. Assim, é tão absurdo que-
rer construir um dado modelo quí-
mico sem conhecer perfeitamente as
funções matemáticas que lhe servem
de suporte, como seria caricato pre-
tender medir uma grandeza que não
fosse múltipla da unidade sem co-
nhecer os números fraccionários e as
suas propriedades.

O papel desempenhado pelas
hipérboles em Química [9] e o saber
identifica-las em diversas áreas,
como é o caso da cinética enzimática
referido pelos autores, é de facto ex-
tremamente importante; mas mais
do que saber de que curva se trata, é
preciso efectivamente conhecer com
perfeito rigor as propriedades analíti-
cas peculiares desta classe de funções
antes de as querer utilizar em quími-
ca ou em qualquer outro campo.
Aliás, a situação aqui referida não
será porventura única, ocorrendo
com mais frequência do que se possa
pensar. Exemplificando, e só para
não sairmos deste tema, provavel-
mente muitos estudantes, no âmbito
dos seus estudos em cromatografia,
nunca se aperceberam que a célebre
equação de Van Deemter [10]
que traduz a dependência entre
h = HETP (altura equivalente a um
prato teórico) e a velocidade linear
de fluxo, u, a qual assume a forma

h= A+ B +Cu	 (2)

é, ela própria, uma hipérbole.
Em minha opinião um estudo

completo das funções pela via habi-
tual da Análise (domínio, contrado-
mínio, pontos de intersecção com os
eixos coordenados, extremos, as-
simptotas, periodicidade, simetrias,
etc.) deve sempre preceder o estudo
de qualquer modelo químico que as
vá utilizar. Assim, ou os conceitos
matemáticos envolvidos já foram
dados a montante do curso e devem
ser minuciosamente recordados, ou
ainda não foram introduzidos e de-
verão então sê-lo, caso isso seja pos-
sível, na altura em que os estudos
em química ou em qualquer outra
área o requeiram; caso tal não seja
viável por se revelarem muito exten-
sos e complexos os conceitos mate-
máticos subjacentes, é preferível
então guardar para uma melhor
oportunidade a abordagem do tema
em questão.

AS FUNÇÕES HOMOGRAFICAS

A propósito da cinética de Mi-
chaelis-Menten no contexto das hi-
pérboles em Química [9], as funções
envolvidas na conhecida relação

V _  Umax[si 	(3)

pertencem à classe das funções homo-
gráficas. Com efeito, uma função ho-
mográfica (ou bilinear) f, é toda a fun-
ção fraccionária da forma

ax+ b
X f(x) -

 cx+ d

sendo a, b, c, d números reais, tais
que ad � bc e cujo domínio é, como
facilmente se reconhece, Df = ] - 00,

-d/c[u]-d/c, +oo[. A função f anula-
se para x = -b/a e toma o valor
y = bid para x = 0, e sendo pois
A(-b/a, 0) e B(0, bld) os pontos de
intersecção da curva com o eixo das
abcissas e das ordenadas, respectiva-
mente.

A designação de funções hiper-
bólicas por vezes atribuída a estas
funções com base na natureza das
curvas que elas representam deve ser
evitada, já que pode originar confu-
são com as verdadeiras funções hiper-
bólicas, tais como

x -x	 x	 x

sinh x= e
2e
	e cosh x = e

2e	
( 5 )

estabelecidas por analogia com as
funções circulares e também elas pre-
sentes em diversas áreas da Química.
Com efeito, da mesma forma que
identificamos as linhas trigonométricas
das funções co-seno e seno com a ab-
cissa e ordenada da circunferência de
raio unitário x2 + y2 = 1, também de
igual modo é possível interpretar
(cosh u, sinh u) como um ponto ge-
nérico do ramo direito da hipérbole
de equação x2 - y2 = 1, sendo pois
esta a razão do seu nome [11].

Regressando à função homo-
gráfica e calculando a sua derivada
encontramos

ad-bc
(x) - 	

(cx+d) 2

Atendendo a que por hipótese
ad - bc 0, uma função homográfica
deverá ser estritamente crescente
ou decrescente nos intervalos ] 00,

-d/c[ e ]-d/c, +oo[ em que é definida,
consoante o numerador ad - bc for
positivo ou negativo e não pode evi-
dentemente apresentar máximos ou
mínimos relativos. Calculando os li-
mites nos extremos do domínio e à
esquerda e à direita do ponto  x= -dlc
(que anula o denominador), facil-
mente o aluno concluirá pela exis-
tência de uma assimptota horizontal
de equação y = a/c e outra vertical
de equação x = -dlc. Nesta altura é
também já fácil reconhecer que o
contradomínio da função (o domínio
da função inversa) é o conjunto
Df- 1 = ] oo, a/c[u]a/c, +oo[.

Reescrevendo a nossa equação
na forma cxy-ax+dy - b =0ecom-
parando-a com a forma geral das có-
nicas Axe + Bxy + Cy2 + Dx + Ey + F
= O facilmente se comprova que o dis-
criminante B2 - 4AC é igual a c2 > 0,

[S]+ K M

(4)

(6)
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justificando o facto conhecido de a
imagem geométrica da função ho-
mográfica ser uma hipérbole; em
particular, por possuir duas assimp-
totas perpendiculares entre si, per-
tence à categoria das hipérboles rec-
tangulares (ou equiláteras) e o ponto
C(-dlc, alc) onde as assimptotas se
intersectam é o centro de simetria da
hipérbole. Por último, o sentido da
concavidade dos dois ramos de hi-
pérbole definidos nos intervalos ]-oo,
-d/c[ e ]-d/c, +.01 pode ser facil-
mente retirado em cada caso concre-
to do sinal da segunda derivada, a
qual vem dada pela expressão:

f 
(>0

2c (bc- ad)

(cx+d)3
(7)

Antes ainda de abordar a cinéti-
ca enzimática é útil dar aos alunos
um exemplo concreto e simples de
função homográfica do tipo da que
vem expressa na equação

vmaJSJ v-

que, como se observa, se reduz neste
caso a uma função homográfica "in-
completa", com y = v, x = [S], a =

vmax>O,b= 0, c =1 e d=KM > 0.
Tomando como exemplo a fun-

ção
4x

X y=
x+ 2

que é precisamente desta forma, fa-
cilmente os alunos procederão ao
seu estudo de acordo com a metodo-
logia atrás indicada e esboçarão o
gráfico respectivo (Fig. 1).

O domínio será agora Df =
-2[u]-2, +0.1, o contradomínio ]-°,
4[u]4, +oo[, enquanto as assimptotas
horizontal e vertical são as rectas de
equações y = 4 e x = -2.

Pelo facto de se ter aqui b = 0,
virá neste caso

A =(-bla, 0) = B = ( 0 ,b 1 d) =0(0,0)	 (10)

e o ramo inferior da hipérbole passa
obrigatoriamente pela origem, da
mesma forma que o centro de simetria

da curva é aqui C(-dlc, alc) a (-2,4).
Finalmente, verifica-se por ob-

servação do gráfico ser ele côncavo
para cima no intervalo ] -°, -2[ e
côncavo para baixo no intervalo ]-2,
+o[, em perfeita concordância com o
sinal da segunda derivada, que neste
caso vem dada pela expressão

16
Y" _ 

(c+2) 3

e a qual é positiva para x < -2 e ne-
gativa para x > -2.

Uma interessante propriedade
apresentada pelas funções homográ-
ficas deste tipo consiste na sua "ana-
morfose linear" mediante a simples
substituição das variáveis actuais
pelos seus inversos. Com efeito, se
substituirmos a correspondência
entre a variável x e a variável y (que
aqui desempenham o mesmo papel
que as variáveis [S] e v na equação
de Michaelis-Menten) pela corres-
pondência entre os recíprocos dessas
mesmas variáveis, obteremos uma
função linear mais fácil de manusear

graficamente.
Posto isto, consideremos então a

função (8) dada e façamos nela
aquela substituição, permutando y
com 1/y e x com 1/x. Virá assim:

1	 x+2 1	 1	 1	 1
—_—'—+— (12)-- G

y	 4x y	 2	 x	 4

OU 1	1-1	 -1
y = 2•x + 4

(13)

que é a equação de uma recta não
vertical da forma y = mx + b cujo de-
clive é m = 1 / 2 [quociente do termo
independente do denominador
(d = 2) pelo coeficiente de x no nu-
merador da função original (a = 4)] e
a ordenada na origem é igual a 1 / 4

(inverso do coeficiente de x no nu-
merador da função dada).

Da minha experiência de mais
de vinte anos como professor em
cursos introdutórios de química e de
matemática aplicada na minha Fa-
culdade, tenho constatado que desa-

[5]+ K M

(9)

4x 
Fig. 1 - Gráfico da função homográfica x	 f (x) = x + 2 com a sua assimptota horizontal (y = 4) e vertical

(8)
	

(x = -2).
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fiando os alunos a manusearem este
exemplo simples de função homo-
gráfica através de transformações de
equivalência sugeridas por si mes-
mos, eles têm conseguido com uma
enorme facilidade descobrir esta e
diversas outras transformações simi-
lares, tendo tido o prazer de obser-
var que em muitos casos acabaram
por redescobrir formas de lineariza-
ção clássicas bem conhecidas
[12,13], como as que a seguir se
transcrevem:

a) Representação de Lineweaver e
Burk:

1	 1	 K M	 1

V max max S
	 (14)

b) Representação de Hanes e Woolf:

[S] 	 K M
	

(15)
V max Vmax

c) Representação de Eadie e Hofstee:

V= Vmax — KM

d) Representação de Scatchard:

y _Vmax_ 1 
V

[S] K M	 K M

(17)

Esta é também uma boa oportu-
nidade para alertar desde logo os es-
tudantes para alguns dos inconveni-
entes destas transformações que,
apesar de perfeitamente legítimas do
ponto de vista puramente algébrico,
o não são em perfeito rigor em ter-
mos estatísticos no que concerne aos
ajustamentos efectuados, por confe-
rirem pesos diferentes às variáveis
intervenientes. Assim, a primeira das
representações indicadas (Linewea-
ver-Burk), uma das mais populares,
apresenta o inconveniente de que
pequenos erros na velocidade inicial
v conduzem a grandes erros em 1/v e

daí a grandes erros em KM e vmax; as
outras representações têm como
ponto fraco a presença de uma
mesma variável em ambos os mem-
bros ou a coexistência das duas no
mesmo membro. Apesar de tudo, re-
velam-se muito úteis para uma pri-
meira visualização dos resultados ci-
néticos e para diagnóstico de diversas
situações como as relativas, p. ex.., a
enzimas que requerem mais do que
um substrato. Por seu turno, elas re-
presentam uma via simples para a
determinação de estimativas provisó-
rias dos parâmetros KM e Vmax a
utilizar nos modernos métodos de
ajuste não linear.

A INTEGRAÇÃO DOS
CONHECIMENTOS

Sem ser adivinho, atrevo-me a
pensar que muitos colegas estarão a
dizer nesta altura que para alunos de
química isto é já matemática em de-
masia!

Mas a questão é precisamente
essa! Há de facto o preconceito de
que a Química (com as honrosas ex-
cepções da Mecânica Estatística, da
Mecânica Quântica e de alguns ou-
tros ramos da Química-Física!) é uma
parente pobre que se limita a utilizar,
do vasto arsenal matemático de que
dispõe, algumas proporções, equações
do 1.° e do 2.° grau, logaritmos e
pouco mais. Ao propor que se faça
uma revisão das funções homográfi-
cas e das suas propriedades antes do
estudo da cinética enzimática (en-
quadrada numa cadeira de Bioquími-
ca), reservando-lhe uma parte de
uma aula prática, por exemplo, mais
não faço do que sugerir algo que por
certo se reflectirá positivamente na
correcta aprendizagem do tema em
questão. Por outro lado, uma tal ati-
tude por parte do docente assume o
papel pedagógico de que no futuro,
qualquer outro tema deverá ser pre-
cedido de uma revisão semelhante
feita desta vez pelo aluno, que deverá
colocar contudo as dúvidas que lhe
foram suscitadas nessa preparação.
Tal ponto de vista poderá mais facil-
mente ser ponderado com a ajuda de

um exemplo hipotético mas não in-
verosímil nas suas conclusões. Imagi-
nemos que o manual de Bioquímica
utilizado pelos estudantes se apresen-
tava gralhado e afirmava que a curva
de Michaelis-Menten era uma pará-
bola ao invés de uma hipérbole.
Quantos alunos se aperceberiam do
erro? Da minha experiência de ensi-
no estou em crer que muito poucos!
Mas curiosamente, grande número
deles terão sido ou ainda são bons
alunos de Matemática e aprenderam
das noções de Geometria Analítica
que trouxeram do Secundário (ou
até já ampliadas na Faculdade) que o
sinal do discriminante B 2 - 4AC pode
ser comodamente utilizado para
identificar a natureza da cónica [elip-
se (<0); parábola (=0); hipérbole
(>0)], ou na pior das hipóteses recor-
dariam, pelo menos, que uma pará-
bola jamais pode ter assimptotas. De
igual modo, o facto da velocidade ini-
cial v se aproximar assimptoticamen-
te de vmax quando aumenta a con-
centração de substrato [S] (basta cal-
cular a razão entre os coeficientes dos
termos do 1.° grau do numerador e
do denominador) ou a constatação
de que a assimptota vertical da hipér-
bole é a recta de equação [S] = - KM

(basta mentalmente anular o deno-
minador), são noções que na genera-
lidade dos casos são simplesmente
memorizadas sem que o aluno esbo-
ce sequer uma tentativa de justificar
esses factos analiticamente. Entretan-
to, podemo-nos interrogar das razões
que levam a que isto aconteça. A ex-
plicação é simples. Como a Matemá-
tica sempre foi estudada isoladamen-
te, tanto os conhecimentos aí adqui-
ridos como os oriundos de outras
áreas, sempre se acumularam em
conjuntos disjuntos, verdadeiros
compartimentos estanques de difícil
interligação de forma expedita pelo
aluno. Aliás, o próprio sistema de
avaliação (pontos modelo, perguntas
normalizadas, problemas tipo, etc.)
favorece este estado de coisas, pois é
mais fácil debitar quase instantanea-
mente algo que se memorizou (ainda
que a curto prazo) do que procurar a
justificação numa sequência de racio-
cínios.
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He. 2 - Representação gráfica da lei de Beer-Lambert (com e = 1.00x104 L mol- 1 cm- 1 e I = 1 cm) em termos da

transmitância (exponencial decrescente T = 10-k) e da absorvância (recta A = elc).
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É claro que se o modo como os
nossos colegas das Matemáticas (e
não só no Básico ou no Secundário,
mas também na Universidade) vei-
culam as matérias não é o mais pro-
pício a estabelecer a ponte com as
demais disciplinas (este aspecto já foi
aliás aflorado neste Boletim [14]),
nós, docentes de Química, não esta-
mos também isentos de culpas em
relação a este estado de coisas. Afi-
nal, porque é que não somos nós a
servir de elo de ligação e a fazer mais
uso dos conhecimentos matemáticos
dos nossos alunos? Porque é que
nós, por exemplo, sabendo que os
nossos estudantes do 12.° ano acaba-
ram de fazer o estudo das funções,
não aplicamos esses mesmos conhe-
cimentos ao estudo das curvas de ti-
tulação em alternativa à simples me-
morização daquelas que encontram
nas páginas do livro e que nem se-
quer foram sugeridas pela experiên-
cia já que muito provavelmente tais
ensaios nunca foram realizados no
laboratório? Por último, por que
razão os nossos programas de Mate-
mática e de Química não aproveitam
essas sinergias e articulam melhor as
matérias das áreas intimamente liga-
das?

DOMÍNIO DAS FUNÇÕES
E LEIS QUANTITATIVAS

No artigo acima referido [9], os
autores procuraram visualizar o ca-
rácter hiperbólico dos gráficos en-
contrados nas cinéticas de Michaelis-
Menten incluindo valores negativos
das concentrações de substrato (ape-
sar de desprovidas de significado físi-
co!) a fim de mostrar aos estudantes
o outro ramo da hipérbole, localiza-
do no 2.° quadrante.

Ainda que sugestivo, penso não
ser este, do ponto de vista didáctico,
o melhor caminho para abordar este
aspecto. De facto, o aluno de Quími-
ca que estuda cinética enzimática
não é propriamente um principiante
em Álgebra e Cálculo e deverá estar
munido do poder de abstracção que
lhe permita ligar o seu modelo à fun-
ção matemática que lhe está associa-

da e saber distinguir entre o domínio
natural dessa função (real de variá-
vel real) e o domínio próprio da rela-
ção que traduz a lei quantitativa em
estudo, em geral mais restrito do que
o primeiro.

Assim, por exemplo, reportan-
do-nos à conhecida lei de Beer-Lam-
bert, cuja expressão é, recordemo-lo,

1= I° •16 f1c 	(18)

onde It, e I representam as intensida-
de dos feixes incidente e emergente,
respectivamente, 1 a espessura atra-
vessada, E a absortividade da espécie
absorvente e c a sua concentração na
solução, e atendendo a que a trans-
mitância vem definida por
T = I/Ia, podemos reescrever a equa-
ção (17) pondo

T=10-£1c

ou ainda

A=E lc

sendo A = - log T, a absorvância da
solução.

Ora neste caso a função

C r =16E'`	 (21)

cujo gráfico vai representado na Fig.
2 para 1= 1 cm é do tipo y = a -kx

(com a, k E R+), exponencial decres-
cente que, entendida como função
real de variável real em toda a sua
generalidade, terá como imagem geo-
métrica a curva teórica definida de
-.0 a +.0 que intersecta o eixo das or-
denadas no ponto (0,1) e tem como
assimptota horizontal o eixo das ab-
cissas. Mas é evidente que são des-
providos de sentido físico os pontos
da curva situados no 2.° quadrante,
possuidores de ordenadas superiores
a 1. Com efeito, não só não se deve-
rão considerar por razões óbvias con-
centrações negativas, como também
não se tem em geral T = I l 10 > 1, já
que nas situações ordinárias I não
assume valores superiores a 10 .

Surge pois também aqui a ne-
cessidade de considerar apenas uma

(19)

(20)
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restrição da função considerada a um
intervalo de concentrações para o
qual as grandezas tenham significado
físico e a lei seja aplicável. Na reali-
dade, o domínio da nossa restrição
não é o intervalo [0, +oo[ como se
poderia admitir com base na simples
rejeição dos valores negativos da va-
riável c. Com efeito, uma observação
um pouco mais atenta da situação
facilmente nos permite concluir que
na realidade as concentrações não
podem ultrapassar um determinado
valor; basta pensar que a concentra-
ção do soluto (à parte os limites de
solubilidade) não pode ir além da
que corresponde à substância pura,
para já não falar do facto conhecido
de que a lei de Beer-Lambert só é ri-
gorosamente válida para soluções di-
luídas.

De forma idêntica, a lineariza-
ção daquela mesma curva através da
relação A = E 1 C, que equivale à
construção de um gráfico semi-loga-
rítmico, conduz a uma função linear
da forma y= m x+ b, com b= 0
(Fig. 2), e que é pois, do ponto de
vista matemático, a equação de uma
recta não vertical que passa pela ori-
gem comum dos eixos coordenados
e está definida para todo o x E R.
Mas relativamente à lei quantitativa
a que ela serve de suporte, está con-
tudo definida apenas num intervalo
I c R0+ , cujo limite superior é o das
concentrações para as quais é válida
a lei de Beer-Lambert aplicada à es-
pécie absorvente considerada. Em
suma, o que se deverá fazer em
todos os casos e em primeiro lugar é
o estudo teórico completo da função
matemática que é utilizada e só de-
pois, com base na própria natureza
da variável independente, considerar
uma apropriada restrição daquela
função ao nosso modelo.

APLICAÇÕES DAS FUNÇÕES
HOMOGRAFICAS

Ainda a respeito das funções
homográficas é importante que se
diga que o seu estudo completo,
como o que foi acima efectuado é
extremamente importante e o seu

conhecimento tão útil em química
como o do trinómio do 2.° grau, o
das funções trigonométricas, expo-
nenciais ou logarítmicas. Com efeito,
para além dos exemplos da cinética
enzimática, adsorção (isotérmicas de
Langmuir), extracção por solventes e
associação de ligandos a macromolé-
culas) referidos por Underwood [151,
a função homográfica está tão ampla-
mente difundida em tantas áreas da
Química que é extremamente difícil
fazer uma enumeração exaustiva de
todas as situações conhecidas. Ape-
nas no campo da Química Analítica
já os exemplos disponíveis são in-
contáveis. Assim, quando a propósito
das reacções ácido-base como as que
envolvem o ácido monoprótico HA

HA (aq) + H20 ( 1) (> A (aq) + H30+ (aq)

ou as de precipitação argentimétrica
como

Ag+ (aq) + Cl - (aq) (> AgCI(s)

escrevemos as relações bem conheci-
das

[HAI= 
 ch

 h+K ' 
[A - ,= hKK  , [OH - J=

a	 a

_ h	 _ Ka
aHA 

h+Ka	, a-a	 h+Ka

ou

[Ad= K„/l ]

onde pusemos, por questão de sim-
plicidade, [H 3 0+] = h e os demais
símbolos têm o significado habitual,
todas as funções envolvidas.

fi: h H[HA] , fx: hi-) , 1

¡
, f3: h I--> [OH'] , f4: h	 a iuH

f5: hH OCA-, f6: [Cl]t-+ [Ag ]

são, como é fácil reconhecer, casos
particulares da função homográfica
estudada acima.

O próprio uso de um gráfico de
Gran [16] para a determinação do
ponto de equivalência em titulações
potenciométricas, cujas reais vanta-
gens têm sido postas em evidência

por diversos autores [17-19], assen-
tam numa função homográfica.

Com efeito, reportando-nos por
questão de simplicidade ao caso da
titulação de um ácido forte com uma
base forte, ter-se-á, até às imediações
do ponto de equivalência,

LLH+J 
C a Va — C b Vb 

J	Va+Vb
(22)

onde Ca e Va representam a con
centração e o volume do ácido e Cb e
Vb a concentração e o volume da so-
lução da base usada como titulante.

Designando por Ve o volume de
equivalência e substituindo Ca Va por
CbVe , a equação (22) pode ser rees-
crita na forma

[H +l CbVe -CbVb 
JJ	 Va + Vb

ou ainda, pelo facto de ser aH+ =
10-PH = yH+ [H+] e os eléctrodos de
pH responderem à actividade e não à
concentração hidroniónica, assumir
o novo aspecto

CbyH
+Ve - CbyH +Vb

10 -PH = 
Va + Vb

p 10 PH
-CbyH+(Ve-Vb)

Va + Vb

que é mais uma vez uma função ho-
mográfica da forma

ax+b
Y 

cx +d
(24)

com y = 10-PH, x = Vb , a = - CbyH+ ,
b=CbyH+ Ve ,c= 1e d=V, ,aqual
pode ser facilmente linearizada, pondo

(Va+Vb)lo -PH =CbyH+(Ve- Vb) ( 25 )

e construindo um gráfico de Y = (Va

+ Vb) 10 -PH versus X = Vb, que con-
duza uma recta que intersecta o
eixo das abcissas para X = Ve (abcis-
sa na origem).

(23)

p
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Como se constata, os exemplos
das aplicações desta classe de funções
em Química são numerosíssimos e
até leis físicas simples bem conheci-
das dos estudantes, tais como a lei de
Boyle-Mariotte, definida por

pV = const	 p  const. / V ra V= const./p

ou a lei de Jurin da ascensão capilar
h (directamente proporcional à ten-
são superficial y do líquido e inversa-
mente proporcional ao raio r da sec-
ção recta do tubo e à massa volúmica
do líquido), expressa pela relação

h= 2y/gpr	 (26)

estão associadas às funções p(V), V(p)
ou h(r), que outra coisa não são do
que casos particulares da função ho-
mográfica a que correspondem hipér-
boles equiláteras cujas assimptotas
coincidem com os eixos coordenados.

Note-se contudo que, para lá
das leis clássicas descritas e das rela-
ções frequentemente encontradas na
rotina do cálculo em Química, as
funções homográficas continuam a
ser largamente utilizadas na investi-
gação e na descoberta. Assim, ainda
muito recentemente e no campo da
Química Orgânica Física foi proposto
[20-22] um novo modelo hiperbóli-
co para as inter-relações meta-para
em derivados do benzeno, associado
a um aperfeiçoamento plurilinear da
clássica equação de Hammett.

CONCLUSÃO

Do exposto se conclui, dada a
ubiquidade das funções homográficas
em Química, ser no mínimo estranho
o desconhecimento por parte dos es-
tudantes, tal como é salientado no ar-
tigo supracitado [9], das suas caracte-
rísticas analíticas, das curvas que re-
presentam e até do seu nome. Em
boa verdade, quer na aprendizagem
da Química, quer na investigação e
na descoberta, a modelação dos pro-
blemas e a pesquisa de novas leis
quantitativas não poderão ser cabal-
mente conseguidas sem um conheci-
mento profundo das propriedades das

funções utilizadas, aplicando -se aqui
com perfeita acuidade a célebre frase
de Louis Pasteur (1822-1895): "Dans
les champs de l'observation le hasard ne
favorise que les esprits préparés."

* Centro de Electroquímica e Cinética

da Universidade de Lisboa
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Fig. f'= Diagrama representativo das experiências feitas por Berenblum e Shubik na pele do murganho (adaptado

de 171). X = iniciador; l = promotor. Os compostos usados foram o benzialpireno (iniciador) e o óleo de croton

(promotor).1. Aplicação única do iniciador; 2. Aplicação única do iniciador seguida de repetidas aplicações do

promotor com inte rvalos de duas semanas durante diversos meses; 3. Aplicação única do iniciador seguida de

aplicação do promotor duas vezes por semana após um intervalo de diversos meses; 4. Aplicação do promotor

repetidamente com intervalos de duas semanas durante diversos meses, seguida de uma aplicação única do

iniciador; S. Aplicação do promotor repetidamente com intervalos de duas semanas durante diversos meses.
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Os Compostos N-Nitroso e o Cancro
MARIA EDUARDA ARAUJO, LUISA CYRNE, H. SUSANA MARINHO
e FÁTIMA NORBERTO*

Neste artigo faz-se unia breve
revisão do envolvimento dos
compostos N-nitroso na
carcinogénese. É feita igualmente
uma breve abordagem dos testes
que permitem detectar se um
dado composto químico é
cancerígeno ou mutagénico.

INTRODUÇÃO

Como é do conhecimento
comum, muitos compostos químicos
podem ser a causa primária de de-
senvolvimento do cancro, denomi-
nando-se cancerígenos químicos. De
acordo com a International Agency
for Research on Cancer (IARC),
"Carcinogénese química é a indução
por compostos químicos de neoplas-
mas que não são normalmente ob-
servados, a indução de neoplasmas,
que são normalmente observados,
num período de tempo mais curto, e
a indução de mais neoplasmas do
que aqueles que são normalmente
observados" [1].

As primeiras observações que
um aumento na incidência de cancro
estava relacionada com a exposição
de seres humanos a certas substânci-
as químicas foram feitas indepen-
dentemente por dois médicos ingle-
ses, John Hill (1761) e Sir Percival
Pott (1775). Hill observou um au-
mento do cancro do nariz nos utili-
zadores de rapé e Pott observou que
homens que tinham sido limpa-cha-
minés quando crianças/adolescentes
tinham urna maior incidência de
cancro da pele do escroto [2]. Mais
tarde foram feitas outras associações
entre a exposição a compostos quí-
micos e a carcinogénese. Assim, por
exemplo, o cancro de pele, que é
corrente nos trabalhadores da indús-
tria do carvão e do creosoto, está cla-
ramente associado à exposição aos
compostos polinucleares e o cancro
de bexiga, frequente nos trabalhado-
res da indústria de tintas e borrachas,
está associado à exposição à 2-naftil-
-amina, benzidina e outras aminas
aromáticas [3].

A carcinogénese química tornou-
se uma ciência experimental em

1918, quando foi publicado o primei-
ro estudo que referia que se podia in-
duzir tumores na pele de coelhos e
murganhos através da aplicação repe-
titiva de alcatrão de carvão [4].

FASES DA CARCINOGÉNESE
QUÍMICA

O processo de carcinogénese é
um processo multifásico podendo-se
considerar pelo menos três fases dis-
cerníveis, a iniciação, a promoção e
a progressão. A primeira indicação
de que este processo se poderia divi-
dir em fases surgiu dos estudos pio-
neiros de Berenblum e Shubik (1947)
5, que demonstraram que a indução
de carcinomas na pele do murganho
podia ser separada em duas fases dis-
tintas. Alguns aspectos da experiência
básica de Berenblum e Shubik estão
apresentados em diagrama (Figura 1).
Estes investigadores demonstraram
que a fase da carcinogénese a que
deram o nome de iniciação podia ser
induzida por uma única aplicação de
uma dose relativamente pequena de
um cancerígeno (benz[a]pireno).
Após esta fase, se os animais não fos-

sem sujeitos a qualquer outro trata-
mento, não se formavam tumores
(Figura 1, linha 1). Se, subsequente-
mente, fosse aplicado repetidamente
um outro composto, (óleo de cróton)
resultavam tumores (Figura 1, linha
2). A este segundo composto foi dado
o nome de promotor e ao processo
em si promoção. O processo de inicia-
ção parece ser irreversível, contraria-
mente à promoção, uma vez que se
formam tumores mesmo quando o
tempo entre a aplicação do iniciador e
a aplicação do promotor é muito
grande (Figura 1, linha 3). Por outro
lado, a iniciação deve preceder a fase
de promoção (Figura 1, linha 4). Exis-
tem alguns compostos cuja aplicação
repetida resulta em carcinomas da
pele. Estes compostos são conhecidos
por cancerígenos completos, pois são
capazes tanto de iniciação como de
promoção. Os estudos de Miller e
Miller [6] demonstraram que os can-
cerígenos iniciadores são compostos
electrófilos, ou então compostos, que
ao serem desintoxicados pelo sistema
do citocromo P450, formam compos-
tos electrófilos, capazes de reagir com
o DNA, sendo pois frequentemente
mutagénicos.
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Desde as experiências iniciais de
Berenblum e Shubik foram definidas
outras fases do processo de cancerí-
genese. Em 1954, Foulds formulou
uma extensão do conceito de duas
fases e propôs o nome de progressão
para a fase da carcinogénese em que
os neoplasmas são transformados de
uma forma benigna numa forma
maligna [8].

COMPOSTOS ORGÂNICOS
N-NITROSADOS COMO
CAUSADORES DO CANCRO

Em 1956, Magee e Barnes pu-
blicaram o primeiro estudo em que
se relacionava e se comprovava ine-
quivocamente que a administração
a ratos no laboratório de N-nitroso-
dimetilamina (DMN) em pequenas
doses diárias (50 ppm misturados
com a alimentação) provocava o
aparecimento de tumores no fígado
no período máximo de 1 ano [9].
Este facto vinha de encontro a rela-
tos de envenenamento de trabalha-
dores expostos à DMN em laborató-
rios industriais. Em ratos de labora-
tório uma dose única de 25 mg/kg
de DMN tomada oralmente ou por
via intravenosa era responsável pela
necrose do fígado, acompanhada de
hemorragias no fígado e rins e leva-
va à morte em 2 a 4 dias. Preocu-
pante foi a observação de que uma
única dose de DMN inferior à dose
letal, embora não provocasse inici-
almente quaisquer danos visíveis
nos rins, levava ao aparecimento, a
médio prazo, de tumores nestes or-
gãos [9]. No entanto, nem todas as
N-nitroso-aminas são cancerígenas,
verificando-se que a N-nitrosometil-
terc-butilamina, a N-nitroso-etil-
terc-butilamina e a N-nitrosodiben-
zilamina, entre outras, não têm a
capacidade de induzir tumores. A
falta de capacidade de induzir tu-
mores por parte destes compostos
foi explicada através de um meca-
nismo que postula a hidroxilação
no carbono a seguida de decompo-
sição originando um diazoalcano.
Este diazoalcano seria o responsável
pela indução do tumor, não tendo

as N-nitroso-aminas atrás referidas
essa possibilidade [10].

Outros compostos N-nitroso,
como por exemplo, as N-nitroso-
amidas também estão associados ao
aparecimento de carcinomas. Por
exemplo, após a administração de N-
nitroso-N-metilureia foram observa-
das lesões inflamatórias hemorrági-
cas no estômago, intestino e pâncre-
as, antecedendo o aparecimento de
carcinomas [9].

As N-nitroso-aminas e N-nitro-
so-amidas são responsáveis pelo
aparecimento de carcinomas em di-
versos orgãos, variando o orgão
afectado com o composto adminis-
trado [10]. Comparando as estrutu-
ras e actividades cancerígenas co-
nhecidas de vários compostos N-ni-
trosados, algumas conclusões emer-
giram: as N-nitrosodialquilaminas
não produzem tumores na zona de
aplicação, mas sim em órgãos dis-
tantes, órgãos esses onde possivel-

0

) N N0 H3̂

Bu Y, H2O

N -

Bu

mente existe capacidade de promo-
ver a hidroxilação no carbono do
composto nitrosado; as N-nitroso-
amidas produzem apenas tumores
no local de aplicação [10].

Este último facto será provavel-
mente devido à menor solubilidade
das N-nitroso-amidas em meio aquo-
so, o que faz com que estes compos-
tos não sejam transportados para
longe do local de aplicação e, portan-
to, os diazoalcanos responsáveis pela
carcinogénese sejam produzidos
nesse mesmo local. Sabe-se que, en-
quanto as N-nitroso-amidas se hi-
drolisam dando origem a diazoalca-
nos (Esquema 1), as N-nitroso-ami-
nas requerem activação metabólica
promovida pelo sistema enzimático
dependente do citocromo P450 situ-
ado no retículo endoplásmico (frac-
ção microssomal) para formar N-ni-
troso—hidroxiaminas (Esquema 2).
Estas decompõem-se espontanea-
mente formando alquildiazo-hidró-

+ YNO + OH -

CH3N=NOH

C NZ

CH3+

OH + Bu -N =NOH —► Bú + N2 + H20

H`

H

Esquema 1 - Hidrólise de N-nitroso-amidas. Y=C1-, SCN-, H2O

(CH3)2 N -N O 

H3Ç
i N—NO
HOCH(   

Esquema 2 - Metabolização de N-nitroso-aminas.
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Esquema 3. Reacção do ácido ascórbico com agentes nitrosantes. Y=C1", SCN, H20

2 HNO2 É N203 +H20	 Equação 1.

N203 + R I R 2NH  ` ,SCN > R,R2NNO + HNO2	 Equação 2

1-1NO2 + H'—> H2NO2 + —› NO + H20	 Equação 3

a	 r t	 i Og

xidos. Por sua vez estes derivados ou
alquilam directamente nucleófilos do
DNA ou formam diazoalcanos, que
são por si igualmente alquilantes.
Estas espécies catalisam alterações de
um local específico da hélice dupla
do DNA, nas posições N 7 da guanina,
NI da adenina e 0 6 da guanina, po-
dendo provocar assim importantes
mutações responsáveis pela iniciação
da carcinogénese.

A UBIQUIDADE DOS
COMPOSTOS N-NITROSO

Os compostos N-nitroso são
sem dúvida uma das classes mais
comuns de agentes cancerígenos,
podendo o homem contactar com
eles por exposição quer exógena
quer endógena. A exposição exóge-
na pode surgir do contacto com o
fumo do tabaco, que contem N-ni-
trosaminas voláteis, ou da ingestão
de diversos produtos alimentares
que contêm N-nitrosaminas não vo-
láteis [ 1 1 ]. Por exemplo, as concen-
trações destes compostos são da
ordem dos 100 µg/kg no bacon frito
e variam entre 5 e 7014/1 na cerve-
ja [ 1 1 ]. Entre os compostos identifi-
cados contam-se a N-nitrosoprolina
e a N-nitrososarcosina [12].

A exposição exógena a certos
compostos N-nitroso tem vindo a de-
crescer mas o mesmo não se poderá
dizer da exposição endógena a estes
compostos. Com efeito, estes podem
ser formados endogenamente atra-
vés de reacção catalisada pelo ácido
nitroso, por transnitrosação [ 13,14]
ou por reacção com diversos gases
contendo azoto.

A reacção via ácido nitroso
(HNO 2 ) é a mais conhecida, saben-
do-se que este agente é formado in
situ no meio ácido do estômago a
partir de nitrito de sódio. O nitrito
pode estar presente no estômago não
só porque é usado como aditivo ali-
mentar, mas também porque pode
ser formado a partir do nitrato pela
acção redutora de microorganismos
desnitrificantes presentes na saliva
[ 12]. Um outro agente nitrosante
bastante importante é o óxido

nítricos (*NO), que se forma in vivo
pela acção dos sintases do óxido ní-
trico, enzimas esses que podem ser
induzidos em situações de inflama-
ção como as provocadas por alguns
microorganismos (por exemplo, Shis-
tosoma hematobium e Helicobacter pylo-
ri) [15,16]. Em condições aeróbias, o
óxido nítrico oxida-se a NO 2 (dióxi-
do de azoto), que por sua vez pode
dimerizar a N 2 0 4 (tetróxido de
azoto) ou combinar-se com outra
mole de *NO e formar N2 0 3 (trióxi-
do de azoto) [17].

A possibilidade de ocorrência
de reacções de nitrosação depende
não só dos agentes nitrosantes,
como também e acima de tudo da
estrutura dos substratos. Sabe-se
que as aminas só são nitrosadas por
meio do trióxido de azoto, que está
em equilíbrio com o ácido nitroso
(Equação I). Esta reacção pode ser
acelerada pela presença de catalisa-
dores como o ião iodeto ou o ião ti-
ocianato, tendo este processo parti-
cular relevância devido à presença
de iodeto no suco gástrico, e de tio-
cianato na saliva de fumadores
(Equação 2). Quando temos subs-
tratos mais fracamente básicos,
como as amidas, estas só reagem

i H 2 OH
	 i H 2OH

HO-CH O^% 
YNO

 HO'C1*{ OO     

HO
/

\OH

com ácido nitroso protonado, numa
reacção para a qual não se conhece
qualquer catalisador (Equação 3)
[17, 18].

A ocorrência das reacções de ni-
trosação, pode ser evitada tornando
as aminas inertes à nitrosação, por
exemplo, protonando-as, ou, dado o
limitado sucesso deste método, re-
correndo ao uso de antioxidantes
como o ácido ascórbico (vitamina C)
ou o a-tocoferol (vitamina E), os
quais são inibidores da nitrosação.
Estes agentes reagem com o nitrito
transformando-o em  *NO, não reac-
tivo nas condições em causa (Esque-
ma 3) [19].

AVALIAÇÃO DOS COMPOSTOS
N-NITROSO COMO
AGENTES MUTAGÉNICOS
E CANCERIGENOS

Para a avaliação do risco do
contacto do homem com os compos-
tos N-nitroso do ponto de vista da
mutagénese/carcinogénese é funda-
mental ter em atenção os seguintes
aspectos:

1. A formação de derivados

i H 2oH

HO'C\11 /O^O

HY + NO +

HO
/
 

^ONO	 O O
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N-nitroso e mecanismos da sua for-
mação.

2. As reacções sofridas pelos de-
rivados N-nitroso e possível forma-
ção de agentes electrófilos/alquilan-
tes.

3. A capacidade dos derivados
N-nitroso de serem genotóxicos.

A determinação da capacidade
dos derivados N-nitroso de serem ge-
notóxicos é importante, pois dá-nos
a possibilidade de prever se o agente
pode, ou não, ser um potencial can-
cerígeno. Com o objectivo de se ava-
liar o potencial genotóxico de certos
compostos químicos, foram desen-
volvidos diversos tipos de testes que
se subdividem em duas grandes clas-
ses [201:

1. testes de longo termo, ou
testes de carcinogénese, que envol-
vem a administração do composto
químico a testar a um elevado nú-
mero de animais de laboratório.
Estes animais são observados duran-
te um grande período de tempo,
para a detecção de eventuais lesões
fisiológicas, como, por exemplo, a
formação de tumores. Estes ensaios
apesar de uma elevada sensibilidade
têm como inconvenientes a baixa es-
pecificidade e o serem muito moro-
sos.

2. testes de curto termo, ou
testes de genotoxicidade, que utili-
zam como modelos biológicos uma
variedade de organismos tais como
bactérias, fungos e linhas celulares
de mamíferos, e permitem prever os
possíveis efeitos mutagénicos dos
compostos químicos em estudo.
Estes testes são mais simples, menos
dispendiosos e mais rápidos que os
anteriores, e possibilitam a determi-
nação dos mecanismos de lesão no
genoma. Apresentam como desvan-
tagem o facto de não detectarem
cancerígenos não genotóxicos.

Os testes de curto termo, ba-
seiam-se no facto de num organis-
mo poderem ocorrer mutações ge-
néticas espontaneamente ou por in-
dução. As mutações induzidas
podem surgir quando o organismo é
exposto a um agente mutagénico,
ocorrendo estas com maior frequên-

cia do que as mutações espontâne-
as. Utilizando diversos sistemas ce-
lulares, tais como leveduras e bacté-
rias, é possível detectar/identificar
os mutantes induzidos através de al-
terações fenotípicas. O teste de
curto termo mais usado foi desen-
volvido por Bruce Ames, designan-
do-se por isso como teste de Ames
[21]. 0 teste de Ames utiliza várias
estirpes mutantes de Salmonella
typhimurium, estirpes essas que não
possuem a capacidade de biossinte-
tizar histidina (ou seja, são auxotró-
ficas para a histidina), não tendo
portanto a capacidade de crescer em
meio sem histidina. O tratamento
das células com um agente mutagé-
nico poderá induzir mutações que
revertem as mutações anteriores
(mutantes revertentes), de modo a
que a célula passa a ter capacidade
de sintetizar histidina. Os mutantes
induzidos que revertem as mutaçõ-
es iniciais são quantificáveis, pois
passam a poder crescer num meio
deficiente em histidina. Como foi
referido anteriormente, nem todos
os compostos são por si só mutagé-
nicos, mas alguns deles ao serem
metabolizados podem originar com-
postos reactivos que vão danificar o
DNA. Por essa razão, uma vez que
neste tipo de testes se utilizam mi-
croorganismos, que não têm capaci-
dade de metabolizar compostos pré-
genotóxicos, é frequente adicionar-
se à suspensão de células em estudo
a fracção microssomal de fígado de
murganho (fracção S9), que contém
o sistema enzimático dependente do
citocromo P450. Com o teste de
Ames, ou com outro tipo de teste
análogo, um composto é considera-
do mutagénico caso induza um au-
mento no número de mutantes re-
vertentes de pelo menos 1,5 a 2
vezes o número de espontâneos,
observando-se simultaneamente um
efeito dose-resposta.

Ainda na categoria de testes a
curto termo, têm sido desenvolvidos
ensaios que utilizam linhas celulares
de mamíferos, às quais se adiciona o
composto químico em estudo, obser-
vando—se qual o efeito que eles pro-
duzem nas funções celulares. Nestes

testes o que se vai detectar/medir é o
aparecimento de células morfologi-
camente alteradas. Neste tipo de en-
saios a utilização de linhas celulares
humanas minimiza as variações de
espécie; no entanto, uma vez que
não há activação metabólica dos
compostos nas células em cultura,
(pois as células em cultura perdem o
sistema enzimático dependente do
citocromo P450) alguns dos resulta-
dos podem aparecer como falsos ne-
gativos.

Tal como já foi referido atrás, o
estabelecimento da correlação entre
dados de mutagenicidade e canceri-
genicidade apresenta algumas limita-
ções. Os cancerígenos epigenéticos
não actuam directamente sobre o
DNA, actuando através de mecanis-
mos diferentes, que incluem a pro-
moção de processos neoplásicos, e
portanto apresentam um resultado
negativo em testes que determinam
a reactividade face ao DNA. As limi-
tações de cada um destes testes, no-
meadamente quanto à interpretação
final dos resultados, levam a que seja
conveniente a utilização de vários
deles para uma melhor avaliação das
qualidades do composto.

* Departamento de Química e Bioquímica,

Faculdade de Ciências da Universidade de Lisboa,

Rua Ernesto de Vasconcelos, CI, Piso 5,

1749-016 Lisboa

1 A nomenclatura IUPAC para o NO é monó-

xido de azoto, mas na literatura científica

em bioquímica é usado, quase exclusiva-

mente, o termo óxido nítrico.
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Analyse Qualitativa
A quem lêr*
Tendo-me por casualidade chegado ás mãos um impresso, algo incompleto, sobre o assumpto aqui expos-
to, e julgando-o interessante, resolvi modifica-lo juntando-lhe algumas reacções que lhe faltavam, bem
como o reconhecimento dos acidos, a que o aludido impresso se não referia.
Não tem valor proprio estas linhas pois que o auctor não tem preparação cultural que lhe faculte fazer
melhor obra.

25-V-9I7.
Aprigio Dantas**.

INVESTIGAÇÃO DOS SAES

Se um sal vos fôr dado para examinar
Deveis primeiro indagar
Se o sal em questão
É soluvel ou não.

Se soluvel fôr
Lançae sobre elle
Algumas gotas
De-HCI.

Se branco se formar logo um precipitado
O chumbo, prata e mercurio está desmascarado.-

O precipitado de chumbo não se move
O da prata na amónia se dissolve

E o do mercurôso em a percebendo
Vae immediatamente enegrecendo.

Se depois do tratamento precedente
Nenhum precipitado ali se désse,
Faz-se no liquido passar uma corrente
De gaz sulfidrico, cuja formula é H 2 S.

Logo então o antimonio precipita em alaranjado,
O estanôso n'uma côr pardo-acastanhado,
O arsenio em amarelo mui garrida,
Assim como é do cadmio e do estanico conhecida.

O bismuto, ouro, platina e ainda o cobre
Pelo seu precipitado negro se descobre
O chumbo com HCl antes de negro é avermelhado
Assim como o mercurio antes de negro é branco e amare-
lado.

De CAZENEUVE reagente especial
O cobre é sensivel 1/100.000
Assim como dá ao mercurio
Uma linda cor azul d'anil.

O estanho, platina e ouro
Antimonio e arseniato
Dão precipitado soluvel
Da amonia no sulfhydrato.
Tambem á FERREIRA DA SILVA

A reacção do cobre é cor azul
E com o arsenio pardo fica
Adicionando-lhe o reagente de BOUGAOULT,

Mas se HCl ou H 2 S
Vos não der precipitado
Sulfureto de amonia adicionae
Ao liquido que tereis neutralisado.

Logo o chromo, aluminio, ferro e zinco
O nikel, o cobalto e o manganez
Assim tratados com certeza
Serão precipitados d'esta vez.

Do ferroso, nikel e cobalto
O precipitado é negro franco
Mas o aluminio e o zinco
Dão um precipitado branco.

É da côr do verde pômo
O precipitado do chromo
E côr de salmão ou roza tez
É a que dá o manganez.

TSCHUGAEFF o sal ferroso avermelha
E ao nikel a côr em escarlate forma
O CRUM faz o manganez violáceo
E o KNORRE ao cobalto vermelho purpurino
o torna.

E os phosphatos alcalino-terrosos
Em soluto acético quente com FeC1 3

Tendo-lhes juntado NaA concentrado
Tambem precipitam d'esta vez.

Stroncio, bario, caldo e magnesio
Ficam mudos e quedos
Mas com os carbonatos alcalinos
Os saes soluveis d'estas bases
Não querem ter brinquedos

Nem admitem pazes.

Só o magnesio por anomalia
Com os sulfatos fica em harmonia.
Na chama a côr do bano é esverdeada
A do estroncio muito encarnada

Diferencia

antologia
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O calcio tem a chama alaranjada
E o sulfato é soluvel na agua fria.

Por nenhum dos reagentes
Precedentes

Amonia, potassio ou sodio
Precipita

E nem mesmo dos seus saes o titio
Que á chama dá aspecto tão bonito.

Porem com o chloreto de platina
O potassio precipita e a amonia elimina
Á chama o potassio dá

Côr lilaz
A amonia chegando lá

Nada faz
E com o piro-antimoniato, o sodio

Cae na esparrela
Pois que á chama dá intensa

Côr amarela.

INVESTIGAÇÃO DOS ACIDOS

Que assim se podem reconhecer.
Se amarelo fôr, quer dizer
Que H 3PO4 ou H 3AsO 3 deve ser.

Se é vermelho-pardo côr de tijolo
É um arseniato logo desmascarado
Mas se fôr vermelho carmezim
Então é um chromato que se descobre assim.

E se insoluvel fôr o tal precipitado
Então outro acido deverá ser procurado.

Por exemplo
Se é branco caseoso soluvel na amonia
Se é branco amarelado soluvel em muita amonia
Se é amarelado insoluvel na amonia
Se é negro igualmente insoluvel na amonia

Mas se fôr branco, passando a amarelo
Pardo, escuro e negro finalmente
É um sulfito que então se encontra
No liquido que o alumno tem presente.

Chloreto
Brometo
Iodeto
Sulfureto

Os azotatos reconhecidos são
Se acido sulfurico se juntar
E depois muito lentamente
O sulfato ferroso se lhe adicionar.

Ao tratar um soluto por HCI, já
Os acidos volateis se reconhecerá.

O carbonico logo dá effervescencia
O sulfuroso (I) pelo cheiro farta
E na reacção de Hepar enegrece
Qualquer moeda de prata.

Tambem os hypocloritos
Dão uns cheiros chlorotos
Assim como os azotitos
Dão fumos rutilantes vaporosos.

E então o acido silicico
Neste caso se reconhecerá
Por que depois de assim tratado
Vê-se que não se dissolverá.

Se tratado um soluto fôr
Por Cl 2Ba e dér precipitado

pulverulento
E signal indicativo e preciso
De que com certeza um sulfato

está lá dentro.

No caso de nada se ter encontrado
E para continuar a investigação
Junta-se AzO 3Ag e vê-se, se o precipitado
No acido azotico é soluvel ou não.

E os chloratos logo se conhecem
pois

Fazem enorme zaragata
com SO4H2

e confirma-se

Pelo acido sulfurico
Pelo nitro-molybdato d'amonia
O silicato, de silica dá
E pelo papel de curcuma

E para finalizar com consciencia
E o alumno não ser enganado
Deve fazer as reacções especiaes
Do acido que julge ter encontrado.

25-V-9I7.

o Fluoreto
o Phosphato
o Esqueleto
o Borato.

A. DANTAS.

No caso de soluvel ser
é ver

Se branco é, e foge com a amonia
é de crêr

CO2 , H2 SiO 3 , HNO2 e H3BO 3

* Este folheto foi-nos enviado pelo Prof. João Luís Leão Cabreira
de Oliveira Cabral da FC/UP. Respeitou-se a grafia original
** Guarda-Conservador do laboratório de Química da Faculdade
de Ciências do Porto, à época em que escreveu este folheto, 1917.

t Sulfitos e hipossulfitos.      

a n t o i o 
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A Hipótese dos Quanta de Energia,
um "Acto de Desespero"
A. M. AMORIM DA COSTA*

1. 0 NASCIMENTO
E CIRCUNSTÂNCIA
DA HIPÓTESE DOS QUANTA

Cumpre-se este ano um século
sobre a formulação da hipótese dos
quanta de energia da autoria de Max
Planck (1858-1947), marco de im-
portância incalculável no desenvol-
vimento de toda a ciência moderna,
com especial relevância no domínio
da Física e da Química. O que levou
Planck a essa formulação foi a neces-
sidade de contornar várias dificulda-
des com que deparava, e como ele os
demais Físicos do seu tempo, na in-
terpretação satisfatória das leis da ra-
diação do corpo-negro [ 1 ]. De facto,
a teoria clássica não conseguia expli-
car cabalmente muitas das observa-
ções experimentais relativas à distri-
buição da energia da radiação emiti-
da por um corpo-negro [2,3].

De acordo com os princípios ge-
rais da Física Clássica e da Termodi-
nâmica, o modo como a energia ra-
diante confinada numa cavidade to-
talmente formada de paredes pretas,
no equilíbrio, está distribuída pelas
várias frequências que a compõem, o
seu espectro, e depende apenas da
temperatura, sendo totalmente inde-
pendente do modo de construção da
cavidade.

Lord Rayleigh (1842-1919 ) e
James Jeans (1877-1946) tentaram
calcular o espectro dessa radiação
com base nesses princípios. O resul-
tado a que chegaram foi desastroso.

Em vez do esperado equilíbrio
de frequências, as vibrações de mais
alta frequência apareciam desmesu-
radamente favorecidas, correspon-
dendo-lhe a quase totalidade da
energia presente. O espectro obtido
não só estava em total desacordo
com os resultados experimentais,
como não fazia qualquer sentido.
Sublinhando o seu carácter catastró-
fico, os Físicos de então passaram a
designá-lo por a catástrofe do ultravio-
leta: catástrofe por se tratar de um re-
sultado que não fazia qualquer senti-
do; do ultravioleta, por saírem privile-
giadas as frequências de maior com-
primento de onda, isto é, por o espe-
rado equilíbrio aparecer totalmente

deslocado na direcção do ultravioleta.
Os Físicos que assim rotularam

o resultado desastroso em que se tra-
duzia o cálculo do espectro radiante
de um corpo-negro estritamente fiel
aos princípios gerais da Física Clássi-
ca e da Termodinâmica sabiam que
se não podiam conformar com ele,
tanto mais quanto era vasto o domí-
nio abrangido pelas implicações da
caracterização satisfatória do fenó-
meno - toda a distribuição espectral
da energia da radiação electromag-
nética.

Max Planck era um desses Físi-
cos. Grande estudioso e investigador,
desde 1878, dos processos irreversí-
veis, seduzido e estimulado pela teo-
ria de Maxwell e, em particular, pelo
desenvolvimento que Hertz dela fi-
zera, passou a interessar-se, a partir
de 1891, muito especialmente, pela
aplicação da Termodinâmica aos pro-
cessos electromagnéticos.

Nos seus estudos da distribuição
da energia radiante de um corpo-
negro, Planck seguiu de perto as teo-
rias propostas por Wilhelm Wien
(1864-1928), e aceitou como base de
trabalho a função de distribuição que
este apresentara em 1896, a saber:

0x. = Ck -5 exp( -c/X0)	 (1)

onde 4x = distribuição da energia
radiante em termos de comprimen-
tos de onda; = Temperatura; X. ,
comprimento de onda e C, uma
constante.

Em 1900, resultados obtidos por
Ferdinand Kurlbaum e Heinrich Ru-
bens no estudo do espectro da ener-
gia radiante de um corpo negro por
decomposição espectral de radiações
residuais de fluorite, de cloreto de
sódio e de quartzo, claramente mos-
traram que a validade da equação
proposta por Wien não era tão geral
quanto se supunha. De imediato,
outras funções foram propostas, no-
meadamente por Max Thiesen [4],
Lummer-Jahnke [5] e Lummer-
Pringsheim [6]. Conhecedor dos re-
sultados obtidos por Kurlbaum e Ru-
bens (que os próprios lhe haviam co-
municado pessoalmente), Planck
propôs, em Outubro desse ano, uma

função de sua autoria para o fenó-
meno:

E x dX= (CX. -5 ) / (e c/xt9 _ 1) dX.	 (2)

Em sua opinião, tratava-se de
uma equação que não só explicava
satisfatoriamente os dados experi-
mentais então conhecidos, como de-
corria dum tratamento estatístico
aplicado ao cálculo do aumento da
entropia num sistema formado por n
osciladores num campo estacionário
de radiação, e tinha ainda a seu
favor o facto de ser "a equação mais
simples possível" [7].

De facto, foi no âmbito do tra-
tamento estatístico do cálculo do au-
mento da entropia num sistema for-
mado por esses n osciladores num
campo estacionário de radiação que
Max Planck avançou com a sua "hi-
pótese dos quanta", em comunicação
apresentada em Dezembro do
mesmo ano [8].

Quer Rayleigh, quer Jeans nos
seus cálculos da distribuição energé-
tica da radiação emitida por um
corpo negro, usando embora méto-
dos diferentes, conformando-se com
os conceitos básicos da Física Clássi-
ca, supunham que a energia emitida
ou absorvida por átomos e moléculas
podia ocorrer em valores cuja varia-
ção entre si fosse perfeitamente con-
tínua. Com a sua "hipótese dos
quanta", Planck sugeria que a varia-
ção da energia emitida ou absorvida
por átomos e moléculas não podia
ser contínua; átomos e moléculas só
podem absorver e emitir energia em
quantidades discretas, ou seja, em
pequenas parcelas bem definidas. A
mais pequena quantidade de energia
que pode ser emitida ou absorvida
na forma de radiação electromagné-
tica por um átomo ou molécula era o
que designou por um quantum de
energia.

Ao tempo em que tornou pú-
blica esta sua hipótese, Planck, em
conversa com seu filho, ter-se-á refe-
rido ao carácter de novidade científi-
ca que à mesma atribuía dizendo-
lhe que estava convencido que havia
feito uma descoberta que se viria a
revelar ser tão importante para a Fí-
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sica quanto o haviam sido as formu-
lações de Newton. O futuro demons-
traria que não se enganava.

Num olhar retrospectivo sobre
como fora levado à formulação dessa
sua hipótese, confessaria Planck,
mais de trinta anos depois, em carta
dirigida a seu amigo R. W. Wood
que ela fora "um acto de desespe-
ro" levado a efeito contra a sua dis-
posição de homem pacífico e não-
aventureiro [9]. E pormenoriza: "há
mais de seis anos (desde 1894) que
vinha lutando com o problema do
equilíbrio da matéria e da radiação
sem sucesso. Sabia que se tratava de
um problema de significado funda-
mental para a Física; conhecia a fór-
mula que reproduz a distribuição de
energia no espectro normal; impu-
nha-se encontrar, custasse o que
custasse, e não importa a que preço,
uma interpretação teórica para a
mesma. Para tanto estava disposto a
sacrificar qualquer das minhas con-
vicções científicas, excepto os dois
Princípios Fundamentais da Termo-
dinâmica. Ao ver que a hipótese dos
quanta de energia satisfazia a inter-
pretação que buscava dei-lhe o trata-
mento que precisava, considerando-
a, todavia, como uma hipótese pura-
mente formal, sem lhe dar outra im-
portância que não fosse a de ser a
chave dessa interpretação".

Estas declarações do próprio
Planck põem em realce, por um
lado, o carácter do tratamento ter-
modinâmico que presidiu à formula-
ção da sua hipótese dos quanta e,
por outro, a grande consideração
que o autor tinha pela ciência ter-
modinâmica, uma ciência que à data
se encontrava ainda em efervescente
desenvolvimento e à procura de es-
clarecimento consensual de alguns
dos seus conceitos. Não se pode es-
quecer que sendo ele Professor de Fí-
sica Teórica na Universidade de Ber-
lim, devotou o mais esforçado do seu
interesse ao estudo e desenvolvi-
mento deste ramo das ciências físicas
e suas aplicações nos domínios da
electroquímica, da termo-electricida-
de, da radiação calorífica e da cinéti-
ca molecular, como o atestam as
suas Lições de Termodinâmica e as

muitas Memórias que sobre o
mesmo assunto escreveu e publicou
a partir de 1879 [10].

2. A QUINTA-ESSÊNCIA
DA HIPÓTESE DOS QUANTA
DE ENERGIA

Como referimos acima, a equa-
ção proposta por Planck, em Outu-
bro de 1900, como substituta possí-
vel da equação de Wien para inter-
pretar o espectro da energia irradia-
da por um sistema de n osciladores
num campo estacionário de radiação
decorria dum tratamento estatístico
aplicado ao cálculo do aumento infi-
nitesimal da entropia no sistema.

Dois meses depois, ao justificar
esse tratamento, Planck deixava bem
claro o ponto de partida do seu tra-
balho: posto que "entropia significa
desordem; pensei que se deve procu-
rar a desordem que ela traduz na ir-
regularidade com que, mesmo num
campo de radiação totalmente estaci-
onário, as vibrações de um oscilador
variam a sua amplitude e fase, quan-
do se consideram intervalos de
tempo muito longos relativamente
ao período de cada vibração, embora
pequenos quando comparados com o
tempo em que são medidos. A ener-
gia constante do oscilador estacioná-
rio deve pois, ser considerada como
um valor médio, ou, posto de outro
modo, como o valor médio, em cada
instante, das energias de um grande
número de osciladores idênticos que
se encontram no mesmo campo esta-
cionário de radiação, mas suficiente-
mente afastados uns dos outros de
tal maneira que seja desprezável a
influência directa que possam exer-
cer uns sobre os outros. Dado que a
entropia de um oscilador nestas con-
dições é determinada pelo modo
como a energia se distribui simulta-
neamente por um grande número
deles, suspeitei que a devia calcular
introduzindo considerações probabi-
lísticas na teoria da radiação electro-
magnética, cuja importância na apli-
cação do Segundo Princípio da Ter-
modinâmica fora já realçada por L.
Boltzmann" [Ill.

Levado por esta sua suspeição,
Planck considerou uma onda elec-
tromagnética de frequência v irradia-
da da superfície de um sólido por um
grupo de átomos oscilando com a
mesma frequência, supondo que
cada um deles, na sua oscilação, não
poderia ter uma qualquer energia ar-
bitrária, mas somente uma energia
E = nhv, onde n fosse um número in-
teiro positivo, v a frequência do osci-
lador e h uma constante a ser deter-
minada. Esta é a hipótese dos quanta
de Planck. Utilizando valores experi-
mentais de estudos do espectro ener-
gético de alguns sistemas radiativos
da autoria de Kurlbaum [12] e da
autoria de Lummer e Pringsheim
[13], o próprio Planck calculou o
valor da constante h que ficaria na
história com o seu nome, a constan-
te de Planck (h=6,6 x 10 -34J. ․ ).

Considerando que os diferentes
osciladores num campo estacionário
radiativo estão em equilíbrio entre si,
as suas energias distribuir-se-ão de
acordo com a lei de distribuição de
Boltzmann, ou seja, a probabilidade
relativa de se ter um oscilador com
uma energia E = nhv é dada por
e-nhvikT. A consideração desta restric-
ção energética na equação que
Planck propusera em Outubro de
1900 para interpretação teórica da
distribuição espectral da energia ra-
diante, a equação (2) que acima re-
ferimos, traduz-se na seguinte refor-
mulação da mesma:

Uv dv= (87chv 3 / c 3 ) (dv/ e hvik6 _ 1) (3)

Porque a probabilidade de achar
um oscilador de alta frequência que
tenha energia suficiente para irradiar
(n > 0) é muito pequena, pois a um
aumento de v corresponde uma di-
minuição de e-nhv/kT , no espectro de
frequências da radiação emitida por
um corpo, existirá muito pouca irra-
diação com altas frequências. Mais:
em estado de equilíbrio, raramente
os osciladores de alta frequência pos-
suem energia mínima hv, necessária
para irradiar.

A intensidade relativa da radia-
ção de um sólido aquecido em fun-
ção da frequência é reproduzida de

QUÍMICA • 79 • 2000 39



milénio

um modo totalmente satisfatório
usando a equação (3), sem lugar
para as falhas da previsão da teoria
clássica da matéria, verdadeiramente
"catastróficas" na região das altas fre-
quências.

Reformulada a equação de cál-
culo da distribuição energética da ra-
diação emitida por um corpo radiante
de modo a contemplar a sua hipótese
dos quanta de energia, Planck fez
questão de sublinhar novamente que
na base do seu procedimento estava
a termodinâmica: "toda a minha de-
dução - diz ele — baseia-se no teore-
ma de que a entropia de um sistema
de osciladores com uma dada energia
é proporcional ao logaritmo do nú-
mero total de possíveis complexiões
para essa energia. Este teorema pode
ser separado em dois outros teore-
mas: (1) — a entropia do sistema num
dado estado é proporcional ao loga-
ritmo da probabilidade desse estado;
e (2) — a probabilidade de qualquer
estado é proporcional ao número dos
correspondentes complexões, ou, por
outras palavras, qualquer complexião
é tão provável quanto o é qualquer
outro complexião considerado. No
que respeita aos fenómenos radiati-
vos, o primeiro destes dois teoremas
mais não é que a definição da proba-
bilidade do estado, visto não termos,
à priori, no caso da radiação de ener-
gia, outro modo de definir a sua pro-
babilidade que não seja a determina-
ção da sua entropia (...). O segundo
teorema, é o coração de toda a teoria
que suporta a minha dedução: em úl-
tima análise, a sua prova só pode ser
dada experimentalmente. Pode, toda-
via, ser entendido como uma defini-
ção mais pormenorizada da hipótese
que introduzi relativa à radiação na-
tural, a saber, que a energia se distri-
bui de um modo totalmente aleatório
por todas as vibrações presentes na
radiação" [14].

Em Outubro de 1911, numa
Conferência que proferiu , em Ber-
lim, na Sociedade Química Alemã,
sob o título "O Teorema de Nernst e
a hipótese dos quanta", Planck dis-
correria mais longamente sobre
esta mesma ideia. Referindo-se às
explicações avançadas por Einstein,

por uma lado, e por Nernst e Linde-
man, por outro, na explicação da
variação da capacidade calorífica de
um sólido com a temperatura,
Planck fazia notar que se todos os
corpos possuírem certas "oscilações
moleculares próprias" serão dota-
dos de um "quantum universal de
acção" para concluir de imediato:
"em todas as leis elementares que
regem as forças atómicas existem
implicitamente certas descontinui-
dades que implicam regiões descon-
tínuas de probabilidade. E só se
pode falar de quanta de energia em
fenómenos periódicos. Neles a des-
continuidade é uma característica
intrínseca. A entropia é a medida
da probabilidade nessas regiões de
descontinuidade" [15].

Dois anos mais tarde, na intro-
dução que escreveu para a 2 a edição
do seu livro sobre a radiação do
calor, Planck dava ainda mais ênfa-
se à sua posição: "quer a hipótese
dos quanta, quer o teorema de
Nernst sobre o calor podem ambos
ser reduzidos à afirmação de que a
probabilidade termodinâmica de um
estado físico, ou, por outras pala-
vras, a entropia de um estado tem
um valor definido, positivo, com
um valor mínimo possível igual a
zero, em contraste com o previsto
pela termodinâmica clássica segun-
do a qual a entropia pode decrescer
indefinidamente até menos infinito.
Considero actualmente que esta
afirmação é em si mesma a verda-
deira quinta-essência da hipótese
dos quanta" [16].

Relacionando os dois conceitos
que lhe eram mais caros, a entropia
e o quantum de acção, esta conside-
ração era, de facto, para Planck parti-
cularmente gratificante e tanto que,
por mais de vinte anos, numa inves-
tigação muito activa, o verdadeiro
cerne do seu interesse científico foi
tentar estabelecer os critérios neces-
sários para determinar o tamanho e
configuração das células elementares
necesários para calcular a probabili-
dade termodinâmica, o mesmo é
dizer, a entropia de qualquer con-
junto de osciladores com uma qual-
quer frequência.

3. OS CEM ANOS DA TEORIA

DOS QUANTA DE ENERGIA

Elaborada para explicar o espec-
tro da distribuição energética de cor-
pos radiantes, a hipótese dos quanta
não poderia ser aceite como princi-
pio geral sem que primeiro fosse tes-
tada a sua aplicabilidade no domínio
de outros fenómenos. Os testes ne-
cessários não tardaram.

Quase de imediato, Albert
Einstein (1879-1955) utilizou-a para
explicar a variação da capacidade ca-
lorífica dos sólidos com a temperatu-
ra. No zero absoluto, o calor específi-
co de todas as substâncias é nulo. À
medida que aumenta a temperatu-
ra, o calor específico aumenta tam-
bém. Embora este aumento seja di-
ferente de substância para substân-
cia, no limite, a temperaturas muito
altas, o calor específico para todos os
sólidos é o mesmo, a saber, 6.3 calo-
rias por grau, por mole de átomos.
Para explicar esta variação, Einstein
calculou a variação com a tempera-
tura da energia interna de um sólido
constituído por N massas pontuais a
oscilar com uma frequência de vibra-
ção v e considerando que cada um
desses osciladores só poderia ter
uma energia dada por

e„ = nhv com n=0, 1, 2, 3, ....

No equilíbrio térmico, esses N os-
ciladores distribuem-se segundo as vá-
rias energias permitidas satisfazendo a
uma distribuição de Boltzmann, isto é,
uma distribuição em que o número N n
de átomos com energia e„ está relacio-
nado com o número de átomos N o
com energia E0 pela expressão:

N o = No e-nhv/kT (4)

A energia total devida à oscila-
ção dos N osciladores seria então, em
cada uma das três direcções espaciais
dada por E = No E nhv e-nhv/kT em
que o somatório se estende de n=1 a
n= .0. Com este tratamento, obtém-
se para energia média do cristal um
valor dado por

(3 hv) / (e- hv /kT _ 1) (5)
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Para grandes valores de T, esta
equação dá-nos uma energia total de
uma mole de osciladores igual a 3RT,
ou seja, uma capacidade calorífica a vo-
lume constante igual a 6 calorias por
mole de osciladores, por grau, resultado
que compara satisfato riamente com o
valor experimental a pressão constante
de 6,3 calo rias por mole e por grau. Por
sua vez, a extrapolação dos valores teó-
ricos obtidos utilizando a mesma equa-
ção para diversos valores de T reprodu-
zem o valor nulo da capacidade calorífi-
ca de qualquer sólido no zero absoluto.

Depois, foi a reformulação das te-
orias sobre a natureza da radiação elec-
tromagnética e, em pa rticular, da pró-
pria luz, em que foi impo rtante ponto
de partida e de chegada a explicação do
efeito fotoeléctrico proposta por Eins-
tein, em 1905, e, uns anos depois, a
sua aplicação na explicação da estrutu-
ra atómica, primeiro pela mão de Niels
Bohr (1885-1962), depois, por Louis
Broglie (1892-1987), Erwin Schrõdin-
ger (1887-1961), Dirac (1902-1984) e
muitos outros a quem se deve a elabo-
ração duma nova Mecânica, a Mecâni-
ca Quântica, toda ela alicerçada na
substituição do contínuo pelo discreto.
No dizer de Kronecker, Deus fez os "in-
teiros"; o resto é obra do homem.

Em 1905, Einstein assinalava
que o efeito fotoeléctrico poderia ser
explicado satisfatoriamente se a luz
fosse constituída de diminutas partí-
culas, os fotões, de energia hv. Esse
tipo de partículas ao incidirem numa
superfície metálica cederiam a sua
energia aos electrões com que cho-
cassem, sendo parte dela utilizada
para superar as forças de atracção a
que os electrões estão sujeitos na
rede cristalina, ficando a restante
disponível na forma de energia ciné-
tica, para a sua ejecção. Assim sendo,
a energia cinética com que os elec-
trões seriam ejectados variaria line-
armente com a frequência dos fotões
incidentes sobre o metal, correspon-
dendo o coeficiente angular dessa
variação linear ao valor da constante
de Planck. Os resultados experimen-
tais confirmavam-no por completo.

Na sua aplicação da hipótese
quântica à explicação da estrutura ató-

mica, Bohr admitia que dentro de um
átomo os electrões encontrar-se-iam
em estágios estacionários de movimen-
to, cada um deles com energia bem de-
terminada e fixa. A variação da sua
energia só pode ria ocorrer em quanti-
dades discretas de valor hv, em que v
seria a frequência da radiação emitida
ou abso rvida na transição do electrão
de um estágio estacionário de movi-
mento para outro de energia diferente.

Não obstante o carácter gratuito
de algumas das premissas do modelo
atómico de Bohr, ele permitia expli-
car muito bem os espectros de emis-
são de átomos excitados, nomeada-
mente o espectro de emissão do
átomo de hidrogénio, à época, objec-
to de intenso estudo.

Aceite a dualidade da natureza do
movimentos dos electrões como partí-
culas-onda, defendida por de Broglie,
em 1924, estava encontrada uma justi-
ficação para a quantificação da energia
e para o carácter estacionário dos está-
gios do electrão dentro do átomo.

O estudo deste movimento na
base duma função de onda, levado a
efeito por Schrõdinger, em 1926,
usando uma equação que inclui si-
multaneamente o comportamento
corpuscular, em termos da massa m,
e o comportamento ondulatório em
termos de uma função de onda, uma
função cujo quadrado da amplitude,
1`P1 2 , mede a probabilidade de encon-
trar o electrão numa certa região es-
pacial, seria a consolidação dos Prin-
cípios fundamentais da nova Mecâ-
nica. Aplicando consistentemente
estes Princípios à teoria de Maxwell
sobre o campo electromagnético,
Dirac, em 1928, construiu a primeira
teoria quântica do campo que funci-
onaria como que uma contra-prova
da validade geral da teoria quântica e
libertou a ciência contemporânea do
pesadelo do aparente paradoxo que
a natureza da luz simultaneamente
onda e partícula consigo carregava.

Quem com mais pormenor
queira percorrer o caminho marcado
pelo pleno desenvolvimento da nova
Mecânica, encontrará um grande
número de outros cientistas que a
História da Ciência contemporânea
dignamente regista. Os que aqui re-

gistamos são apenas "os grandes
marcos", que mais não comporta a
extensão da presente nota.

* Departamento de Química. Universidade

3000 Coimbra
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o I i m p í a das

Olimpíadas da Química 2000

Depois de muito tempo,
(12 anos já lá vão),
as Olimpíadas da Química voltaram
com mais problemas e diversão.

Decidimos participar
na prova a nível local.
Na escola de Rio de Mouro,
Fomos apurados para a semi-final.

A primeira prova então passada,
partimos à capital,
o que nunca pensamos
foi ganhar na semi-final.

Na semi-final
a prova deu-nos que pensar:
quem se lembraria de juntar ácido com base
para um diamante libertar.

A prova correu bem,
ansiosos pelos resultados,
não queríamos ficar em último
mas não esperávamos ser premiados.

Ficámos em terceiro lugar
foi um grande desafio
entre vinte e duas escolas,
Ganhámos por um fio.

Recebemos livros e medalhas
foi uma sensação bestial,
mas o melhor prémio
foi poder participar na final.

Com malas e bagagens
para Aveiro partimos.
E foi nesta viagem
que mais nos divertimos.

Chegámos às dezoito horas
carregados de livros para estudar,
mas decidimos sem demoras
a cidade visitar.

Espaços verdes, o Fórum e a Ria
foi o que mais nos fascinou.
Lojas abertas não havia,
devido ao feriado, o comércio fechou.

Já tarde, chegámos à residencial
(nem nos livros pegámos.)
Fizemos um barulho infernal,
e nem das horas nos lembrámos.

O dia seguinte chegou
atravessámos de carro a cidade.
E ainda demos algumas voltas
para chegar à Universidade.

A prova teórica iniciámos
nervosos e pouco convictos,
logo na primeira questão
ficámos um pouco aflitos.

Equações, cálculos e problemas
foi o que nos esperou.
As moléculas e as ligações
o que mais nos atrapalhou.

Concluiríamos depois,
- sobre esta antiga ciência-
que não é o CO2 gasoso mas,
os neurónios que fazem efervescência.

Oxidação-redução
saiu na prova laboratorial:
formação de iões complexos
por adição de um sal.

Depois das provas realizadas
convivemos com outros participantes,
conhecemos os de Peniche
eram bem interessantes.

Por fim, fomos chamados
(todos olhavam para o chão)
Uns foram premiados
Outros, como nós, não!

Ganhámos a viagem a Aveiro,
Mas não a final nacional.
Não vamos ao estrangeiro
Mas foi uma aventura sem igual.

Enfim, a primeira etapa passada,
a segunda foi vencida,
estamos de regresso da terceira
...perdida?!

Ana Rita Rocha — 12.° 1E
Liliana Barbosa 12.° IA
Rui Filipe Carvalho — 12.° 1E
Escola Secundária Leal da Câmara, Rio de Mouro
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Formación vs. Información
PROF. RAMON POMES HERNANDEZ DR.SC.*

Hace más de 20 anos como re-
sultado de una estancia que realizaba
como asesor de la educación superi-
or en la República de Angola y debi-
do a que uno de los temas que más
se debatia en el seno de esa joven
Universidad era el balance entre for-
mación general, formación específica
y nivel de información que debían
tener los estudiantes de ese centro
de estudios publiqué un trabajo titu-
lado "Sobre la formación en física de
los licenciados e ingenieros en la
Universidad de Angola", (R. Pomés y
C. G. Tesche, Revista Pedagógica,
1977, 2, 65-68), hoy en en los albo-
res de un nuevo milenio, correcta-
mente denominado — "milenio de las
telecomunicaciones", aunque yo le
anadiría "y de la informática" he
considerado conveniente volver a re-
tomar el tema y presentar algunas
reflexiones en este sentido.

El caudal de conocimientos ha
continuado creciendo en forma ver-
tiginosa, existen disciplinas donde el
volúmen de información científico-
técnica se duplica cada tres anos,
aparecen nuevas disciplinas, Ias cien-
cias interdisciplinarias han adquirido
una connotación extraordinariamen-
te notable y una acelerada presencia
no solo en la actividad investigativa
sino también en la esfera productiva
(quizás la biotecnologia, sea uno de
los ejemplos más elocuentes), todo
este conjunto de factores obliga a re-
analizar el necesario balance que
debe existir en los procesos de prepa-
ración de los profesionales y especia-
listas en los diferentes niveles, desde
quizás la ensenanza media superior,
hasta la formación postgraduada,
donde en mi opinión el período de
formación en la etapa universitaria
constituye uno de los eslabones deci-
sivos.

Teniendo en cuenta además
que el acceso a la información a tra-
vés de las "superautopistas de la in-
formación" es hoy una realidad
aunque nos encontremos en lugares
relativamente distantes de los prin-
cipales centros de desarrollo, etc. y
que además a este acceso se adhie-
ren cada día más personas, llegando
incluso a que en países de muy alto

nivel de desarrollo se conviertan en
la herramienta fundamental de ac-
ceso a la información y que en los
países con menor nivel de desarrol-
lo se hacen ingentes esfuerzos por
que esta posibilidad se incremente
cada dia destinando cuantiosos re-
cursos a esta actividad. Además de
que ya es díficil por no senalar
como casi imposible encontrar una
esfera de actividad que no posea
una representación suficientemente
abundante en los servicios informá-
ticos contemporáneos, vale la pena
retomar el tema del balance forma-
ción vs. información.

En mi opinión el rediseno de los
programas curriculares y la actuali-
zación de los programas de las distin-
tas disciplinas es una necesidad im-
periosa y además de que debe ser
una actividad total y completamente
permanente.

La etapa universitaria, para
poner uno de los ejemplos posibles,
debe preparar a los estudiantes para
asimilar este incesante incremento
de los conocimientos, la actividad
formativa debe por ende adecuarse a
que contenga los elementos básicos
que posibiliten la asimilación de nu-
evos y nuevos conocimientos, la for-
mación debe parar a ser cada día más
activa donde precisamente el estudi-
ante es cada vez más "actor" y
menos "espectador" y el claustro
profesoral es cada día más orientador
y "director" de la "obra".

Además se pueden ir pasando
responsabilidades a estos "actores"
que se asuman de forma individual y
que solo los profesores se ocupen de
controlar el cumplimiento de estas
responsabilidades, incluso con tareas
de índole práctica que desarrollen
habilidades experimentales.

Ya hoy, por poner un ejemplo,
la existencia de laboratorios virtuales
en múltiples disciplinas, posibilita a
los estudiantes Ilegar a la realización
de determinadas tareas verdadera-
mente experimentales después de
haber simulado la adquisición de de-
terminados datos reales o de conocer
las vias y métodos para su procesa-
miento e interpretación. El aumento
de las publicaciones y la existencia

de "traductores automáticos" con re-
lativa eficacia posibilitan además que
se pueda tener acceso a los "últimos"
avances en determinada actividad ci-
entífica o técnica en un plazo de ti-
empo muy breve.

Teniendo además en considera-
ción los períodos de tiempo que se
pueden dedicar a estas actividades
formativas sigue y debe seguir en los
mismos niveles actuales (quizás in-
cluso reducirse en los casos en que
sea posible) nos obliga a redisenar no
solo los contenidos de las diferentes
disciplinas sino también los métodos
de trasmisión de conocimientos y del
control de su asimilación.

Por ende es mi opinión que en
el proceso de preparación de los nu-
evos especialistas debe priorizarse la
capacidad para la asimilación de los
cambios tecnológicos o de otro tipo
que constatemente se producen, lo
que obliga a que su formación básica
sea cada vez más general y su capaci-
dad de abstracción y sus posibilida-
des de asimilación de nuevos proce-
dimientos, tecnologias, lenguajes de
computo, métodos e instrumentos
de medición y diagnóstico, etc. sean
más amplios y que esta capacidad de
asimilación "de lo nuevo" se incre-
mente paulatinamente.

Estas ideas son hoy uno de los
temás más polémicos y actuales en
múltiples ámbitos, espero por ende
que estas ideas que aquí he presen-
tado motiven a la reflexión sobre las
mismas y ademas a la toma no solo
de conciencia sino también de medi-
das tendientes a que el proceso de
formación de los nuevos especialistas
se perfeccione constantemente y
además que el proceso de balance
formación versus información se
mantenga en constante perfecciona-
miento y adecuación.

* Centro Nacional de Investigaciones
Cientificas
Apartado Postal 6880
Ciudad de la Habana
Cuba
Telef. 53-7-218066 y 211235
Fax 53-7-280497
E mail :
pomes@quimica.cneuro.edu.cu

44 QUÍMICA • 79 • 2000



EKA CHEMICALS AKZO NOBEL

Sodium and Potassium Hydroxide
High Purity Pellets

PELLETS

1	 i
1 a ,	 , ã

'

+

‘MI

1

Agentes exclusivos:

SOCIEDADE IMBRASEX LDA, Calçada do Carmo, N°6 — 4° Dto., 1200 LISBOA

Telefone: 342.06.58/342.48.61 • Telefax: 346.48.50



sA EUROPEAN JOIJ WAL
5/9	 1999

! ^ 	7^ 	,

nunter^ta^ck
 .^.

roccss

 .11 -A

^. Al ^	

.

^

II ET -VCI i

latest
Impact Factor: 5.153

Ceiistry
s^ £LIJYL 1Gt

 
Journai

doubled publication frequency:

24 issues from 2000

Benefit from:

Full-text available online

for subscribers

(www.interscience.wiley.com )

international authors

faster publication times:

articles available online

weeks before print edition

high-quality full papers

low personal subscription rate

for members of supporting

societies

su • • orted and owned b Chemical Societies rom

AU•B•CZ•D
 •	 GR • H • I • NL • P •PL • S

To order please contact your society

or CHEMISTRY@wiley-vch.de WI LEY-YCH


	Page 1
	Page 2
	Page 3
	Page 4
	Page 5
	Page 6
	Page 7
	Page 8
	Page 9
	Page 10
	Page 11
	Page 12
	Page 13
	Page 14
	Page 15
	Page 16
	Page 17
	Page 18
	Page 19
	Page 20
	Page 21
	Page 22
	Page 23
	Page 24
	Page 25
	Page 26
	Page 27
	Page 28
	Page 29
	Page 30
	Page 31
	Page 32
	Page 33
	Page 34
	Page 35
	Page 36
	Page 37
	Page 38
	Page 39
	Page 40
	Page 41
	Page 42
	Page 43
	Page 44
	Page 45
	Page 46
	Page 47
	Page 48

