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EDITORIAL
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Este é o primeiro nimero da nova equipa editorial do QUIMICA que aceitou o desafio
de dar continuidade a este projecto, procurando manter o nivel de qualidade a que fomos
habituados pelo Prof. Jorge Morgado, a quem aproveito para agradecer o sucesso dese-
jado e todo o empenho e disponibilidade mostrados na transi¢cdo da pasta. Para marcar
a mudanga, o aspecto grafico do QUIMICA surge renovado, esperamos que do vosso
agrado. A missdo é de responsabilidade e de exigéncia, mas simultaneamente também,
aliciante, aproximam-se efemérides e oportunidades importantes para fortalecer a impor-
tancia da Quimica e da SPQ na Sociedade.

2011 foi declarado pela UNESCO e pela IUPAC como Ano Internacional da Quimica (IYC
2011), uma celebragdo Mundial que devera ser aproveitada para destacar esta disciplina
como a principal ferramenta para fazer face aos desafios que se colocam actualmente a
Humanidade: a investigagéo e o desenvolvimento de novas fontes de energia renovaveis,
o aumento da disponibilidade de alimentos para o combate a fome, e a exploragédo de
recursos duma forma sustentavel, para destacar alguns. Os preparativos para a comemo-
ragéo do IYC 2011 ja se iniciaram e os projectos de actividades multiplicam-se. A SPQ ira
contribuir para esta grande celebracdo e encontra-se a delinear um programa ambicioso
e, que se deseja, marcante. Procuraremos nas paginas do QUIMICA dar a conhecer todos
os desenvolvimentos que irdo sendo tornados publicos, quer por iniciativa da SPQ, que
por iniciativas de Departamentos, Escolas e outras entidades publico-privadas. Para tal
criamos uma nova secgdo dedicada especialmente ao IYC 2011, inaugurada pela Se-
cretario Geral da SPQ que nos fornece uma antevisao das actividades em preparagao.
Informamos ainda sobre os avangos do Comité para o Ensino da Quimica da IUPAC no
sentido de organizar uma Experiéncia Quimica Global dedicada ao tema da Agua. 2011 é
também o ano em que a SPQ comemora os 100 anos da sua existéncia. Foi precisamente
no dia 28 de Dezembro de 1911, que a SPQ foi fundada por um pequeno grupo de cien-
tistas portugueses, o mais ilustre dos quais tera sido Ferreira da Silva que foi, também,
0 seu primeiro presidente. Para comemorar esta importante efeméride, a SPQ esta a
elaborar um plano de actividades, cujos detalhes pretendemos fazer-lhe chegar até si nos
préximos nuimeros do QUIMICA.

A Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) é tema de capa deste nime-
ro. Aproveitando a presenga no 2° Encontro de Quimicos Jovens, realizado no passado
més de Abril em Aveiro, do laureado com o Prémio Nobel da Quimica em 2002, Prof.
Kurt Wuthrich, pelo seu trabalho de desenvolvimento de técnicas de espectroscopia de
RMN para determinacéo de estruturas tridimensionais de macromoléculas biolégicas em
solugao, publicamos uma entrevista exclusiva realizada a este eminente cientista, que nos
relata algumas etapas do percurso que o levou ao sucesso e transmite alguns conselhos
importantes aos Jovens que desejam seguir uma carreira de investigagdo de topo na
area da Quimica. Para complementar a tematica pode encontrar também no interior deste
fasciculo dois artigos sobre RMN, que nos descrevem os principios basicos desta técnica
e seus desenvolvimentos e aplicagdes nas areas da Quimica Farmacéutica, Imagiologia
Médica e RMN Biomolecular.
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H . f Srid . b isdo d de titulacs prejuizo da necessaria autorizagao por parte

pH (mais uma efeméride marcante), um artigo sobre a previsdo de curvas de titulagéo do(s) autor(es) quando se trate de colaboragdes

de acidos polipréticos (a extensdo do método numérico aplicado a acidos monopréticos ) __ assinadas. B
) . . . . . . A Orientacao Editorial e as Normas de Colaboragéo

publicado no QUIMICA 112), um roteiro de exploragdo sobre simulagdo de movimentos podem ser encontradas no fasciculo

corpusculares (um instrumento de potenciagdo pedagdgica de recursos educativos para O”‘”anc’;iiff $§L°dies°§éa e

ser usado por alunos do ensino basico em sala de aula) e um conjunto de noticias e actu-

alidades que, esperamos, julguem interessantes. FCT Fundagio para a Ciéncia e a Tecnologia

Termino este editorial, desejando-vos uma boa leitura, mas desafiando-vos igualmente a
TR : P : Apoio do Programa Operacional Ciéncia,
contribuir activamente para a continuidade deste projecto. Tecnologia, Inovagao do Quadro Comunitario de
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SemIFINAIS DAS OuimpiapAs DE QuimicaJinior 2010

Decorreram no dia 17 de Abril de
2010, em diversas Universidades de
norte a sul do pais, as semifinais das
Olimpiadas de Quimica Junior (OQJ).
A iniciativa, organizada pela Socieda-
de Portuguesa de Quimica (SPQ) em
conjunto com diversos Departamen-
tos das Universidades intervenientes,
contou com uma forte afluéncia por
parte dos alunos do ensino basico
(8° e 9° anos de escolaridade). Este
ano participaram 579 equipas, corres-
pondendo a um total de 1737 alunos,
distribuidos da seguinte forma: 161
equipas em Lisboa (Faculdade de
Ciéncias da Universidade de Lisboa,
Faculdade de Ciéncias e Tecnologia
da Universidade Nova de Lisboa e
Instituto Superior Técnico), 41 equi-
pas no Porto (Faculdade de Ciéncias
da Universidade do Porto), 85 equipas
em Aveiro (Universidade de Aveiro),
38 equipas em Faro (Universidade
do Algarve), 59 equipas na Covilha
(Universidade da Beira Interior), 69
equipas em Coimbra (Universidade
de Coimbra), 75 equipas em Braga
(Universidade do Minho) e 51 equipas
em Vila Real (Universidade de Tras-
-os-Montes e Alto Douro).

De uma forma geral, as provas rea-
lizadas nas diversas Universidades
englobaram uma componente tedrica
e outra pratico-laboratorial. Em varias
Universidades, enquanto os alunos
participantes se encontravam atarefa-
dos na realizagéo das provas, os res-
pectivos Professores acompanhantes
foram convidados a participar em acti-
vidades ou a assistir a palestras orga-
nizadas pelos diferentes departamen-
tos. A titulo de exemplo, na Universi-
dade do Minho os Professores acom-
panhantes assistiram as palestras
“Quimica e Imagem Médica”, proferida
pelo Doutor Jodo Paulo André, e “Qui-
mica: uma carreira” apresentada pela
Doutora Silvia Pereira Lima. Ja na Fa-
culdade de Ciéncias da Universidade
do Porto puderam assistir a palestra
“A Quimica e o Homem” a cargo do
Doutor Jodo Paiva. Na Universidade
da Beira Interior (UBI) os professores
acompanhantes tiveram ao seu dispor
uma visita guiada a dois dos nucleos
do Museu de Lanificios da UBI, nome-
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adamente ao Nucleo da Real Fabrica
Veiga/Centro de Interpretagédo dos La-
nificios (ainda ndo aberto ao publico)
e ao Nucleo da Real Fabrica de Pa-
nos. Ja a Universidade de Coimbra,
proporcionou um workshop e palestra
a cargo do Clube de Robodtica da Fa-
culdade de Ciéncias e Tecnologia da
Universidade de Coimbra, um grupo
muito dindmico que tem ganho muitas
competi¢cdes nacionais e ira participar
em eventos internacionais.

Em cada semifinal foram premiadas
as 3 melhores equipas (medalhas de
“Ouro”, “Prata” e “Bronze”). No entan-
to, apenas passaramas duas melhores
equipas a Final Nacional, que se rea-
lizou no Departamento de Quimica da
Universidade de Coimbra, no dia 8 de
Maio, numa competi¢édo colectiva que
incluiu uma prova tedrica e uma prova
pratica laboratorial. As equipas vence-
doras e seleccionadas para disputar
a Final Nacional foram as seguintes:

FacuLbape pe CIENciAs DA UNIVERSIDA-
DE DE LisBoA

1° lugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos Professor Egas Moniz (Mas-
sama) — equipa constituida por Ana
Marta Afonso, Bruno Sampaio e Tiago
Santos, coordenada pela Professora
Maria de Fatima D. Martins;

2° |ugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos Professor Egas Moniz (Massa-
ma) — equipa constituida por Catarina
Beja, Ji Caiwei e Joana Martins, co-
ordenada pela Professora Maria de
Fatima D. Martins;

FacuLbabe pe Ciéncias E TECNOLOGIA
pA UNiversiDADE Nova DE LisBoa

1° lugar: Externato “Frei Luis de Sou-
sa” (Almada) — equipa constituida
por Ana Rita Bello, Francisco Antonio
Parente e Joao Pedro Ferreira, coor-
denada pelo Professor Miguel Nuno
Oliveira;

2° lugar: Externato “Frei Luis de Sou-
sa” (Almada) — equipa constituida por
Inés Alvaro Franco, Pedro Xavier Coi-
to e Tomas Monteiro Fernandes, co-
ordenada pelo Professor Miguel Nuno
Oliveira;

FacuLbape pe CiENciAs DA UNIVERSIDA-
DE DO PoRTO

1° lugar: Colégio da Trofa (Trofa) —
equipa constituida por Afonso Jodo
B.C.C. Silva, Francisco A.D. Amorim
e Ligia Beatriz S.A. Dias, coordenada
pela Professora Cecilia Azevedo;

2° |ugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos Dr. Flavio Gongalves (Pdévoa
de Varzim) — equipa constituida por
Guilherme F.M. Silva, Mariana R. Ma-
cieira e Rita S.B. Lima, coordenada
pela Professora Helena Maria C.F.
Tavares;

INsTITUTO SUPERIOR TECNICO

1° lugar: Escola Secundaria com 3.°
Ciclo do Ensino Basico do Restelo
(Lisboa) - equipa constituida por Jodo
Machado, Luis Magalhdes e Sebas-
tido Carvalho, coordenada pela Pro-
fessora Carla Repsina Santos;

2° lugar: Colégio “D. Afonso V' (Mem
Martins) — equipa constituida por Jo-
ana C.M. Silva, Maria del Pilar B.
Simdes, José Elisio S. Santos, coor-
denada pela Professora Maria José
G.F.M. Sequeira;

UNIVERSIDADE DE AVEIRO

1° lugar: Escola Secundaria com 3.°
Ciclo do Ensino Basico de Gouveia
(Gouveia) — equipa constituida por
Joao Pedro Silva, Luis Miguel Mimoso
e Pedro Miguel Ferreira, coordenada
pelo Professor Armando Almeida;

2° Jugar: Escola Secundaria com
3.° Ciclo do Ensino Basico Dr. Jaime
Magalhdes Lima (Esgueira) — equipa
constituida por Ana Micaela Nunes,
Barbara Rosario e Diana Carvalho,
coordenada pela Professora Isabel
Maria T. Branco;

UNIVERSIDADE DO ALGARVE

1° lugar: Escola Basica Integrada
com Jardim de Infancia de Montene-
gro (Montenegro) — equipa constituida
por Ana Alho, Jessica Jacinto e Sofia
Luz, coordenada pela Professora Pa-
tricia Raposo;

2° |ugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos de D. Afonso Il (Faro) — equipa
constituida por Alexandre Poeira, Ana
Rute Baptista e Inés Brigas, coorde-




nada pela Professora Claudia Marisa
C.D. Neves;

UNIVERSIDADE DA BEIRA INTERIOR

1° lugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos Serra da Gardunha (Fundao) —
equipa constituida por Inés V. Martins,
Filipa C.P. Catarro e Vanessa Sofia M.
Santos, coordenada pela Professora
Maria Julia G.N. Gil;

2° lugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos Serra da Gardunha (Fundao)
— equipa constituida por Ana Claudia
B. Hondrio, Ana Rita S.S. Henriques
e Laura Soares Ramos, coordenada
pela Professora Maria Julia G.N. Gil;

UNIVERSIDADE DE COIMBRA

1° lugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos com Ensino Secundario do
Eng.° Dionisio Augusto Cunha (Canas

de Senhorim) — equipa constituida por
Carolina Fernandes, Jodo Santos e
Pedro Peixoto, coordenada pela Pro-
fessora Maria Teresa C.M. Almeida;

2° |lugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos de Eugénio de Castro (Coim-
bra) — equipa constituida por Bernar-
do da Silva Alves, Jodo Luis Janela e
Rita Gomes Teixeira, coordenada pela
Professora Isabel Prata;

UNIvERSIDADE DO MINHO

1° lugar: Escola Secundaria com 3.°
Ciclo do Ensino Basico de Camilo Cas-
telo Branco (Vila Nova de Famalicéo)
—equipa constituida por Gongalo Bem,
Luis Costa e Paulo Ribeiro, coordena-
da pela Professora Rute M.L. Barreto;
2° |ugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos de Caldas das Taipas (Guima-
rdes) — equipa constituida por Ana

| AS OLIMPiADA
DA QuiMICA

Catarina Ferreira, Ana Sofia Martinho
e Jodo Miguel Gomes, coordenada
pela Professora Fernanda Clara M.
Ramos;

UNIVERSIDADE DE TRAs-0s-MONTES E
Avto Douro

1° lugar: Escola Basica dos 2.° e 3.°
Ciclos D. Manuel de Faria e Sousa
(Felgueiras) — equipa constituida por
Jodo Miguel F. Silva, Marcelo F.T.
Oliveira, Raquel D.L. Cunha, coorde-
nada pelo Professor Pedro Goucho;
2° lugar: Colégio “Nossa Senhora da
Boavista” (Vila Real) — equipa consti-
tuida por Luis Pereira, Patric Ribeiro
e Rui Quintelas, coordenada pelos
Professores Carlos Manuel Pires e
Manuel Soares;

JA

e81 JOAO ROy
(CASTELO BRANc,
010

Fotografias de algumas das equipas vencedoras e dos momentos emocionantes vivenciados nas provas e em sessoes de recep¢éo
dos alunos e de entrega de prémios em diferentes Universidades

VAMOS ENRIQUECER 0 MUNDO DA Quimica!

COLABORE CONNOSCO: ENVIE-NOS O SEU ARTIGO,
NoriciA ou ACTUALIDADE E FAGA PARTE DO
CONCEITUADO LEQUE DE AUTORES QUE JA ESCREVEU

E ESCREVE PARA 0 QUIMICA
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As Finais pas Ouimpiapas be Quimica Junior 2010 em CoimBRA

No dia 8 de Maio, em Coimbra, de-
correram as Finais das Olimpiadas de
Quimica Junior (OQJr) de 2010. Nesta
32 edicao das finais para os mais no-
vos — as primeiras na Universidade do
Porto e as segundas na Universidade
de Lisboa — as OQJr ocorreram em
plena Queima das Fitas de Coimbra.

Contaram com 60 participantes, vin-
dos dos 4 cantos do nosso Portugal
Continental, apurados dos vencedo-
res nas semifinais (primeiro e segun-
do classificados) nos Departamentos
de Quimica da Universidade do Mi-
nho (Vila Nova de Famalicdo e Caldas
das Taipas), UTAD (Margaride e Vila
Real), Universidade do Porto (Trofa
e Pdévoa de Varzim), Universidade
de Aveiro (Esgueira e Gouveia), Uni-
versidade da Beira Interior (Fundéo),
Universidade de Coimbra (Coimbra e
Canas de Senhorim), Instituto Supe-
rior Técnico-Lisboa (Restelo-Lisboa,
Mem Martins), Universidade Nova de
Lisboa (Almada), Universidade de
Lisboa (Massama) e Universidade do
Algarve (Montenegro e Faro).

O programa era recheado e muitos
dos participantes tiveram de chegar
ainda de véspera. Logo de manha foi
grande a azafama. E também com
pequenos percalgos, como aconte-
ceu com a escola de Gouveia, que
teve um pequeno acidente rodoviario,
prontamente resolvido, mas que atra-
sou a chegada desta escola ao DQ.

Depois da sessdo inaugural e de
apresentacdo que contou com o
vice-reitor Henrique Madeira e o Di-
rector do DQ, Prof. S. J. Formosinho,
seguiram-se as provas praticas e te-
oricas. De acordo com alguns desa-
bafos posteriores, foram “puxadas”.
Como diria o aluno Paulo Ribeiro da
escola de Vila Nova de Famalicado, ao
JN, “Correu bem, mas tivemos algu-
mas dificuldades na parte mais avan-
cada da matéria, aquela que estamos
a dar agora. (...)".

Mas as provas foram mesmo apelati-
vas e estimulantes como se pode ver
de algumas das fotos apresentadas. E
enquanto os alunos faziam a sua pro-
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Uma outra equipa participante também em prova

va, os professores foram ao Museu
da Ciéncia da UC e depois seguiram
com os “percursos quimicos”, uma
iniciativa do colega Sérgio Rodrigues
que visa efectuar “passeios ao encon-
tro de moléculas e materiais que po-
demos encontrar nas ruas e jardins,
nas cidades e no campo”. Neste dia
o passeio foi feito pela UC, com inicio
no Museu da Ciéncia. E dentro deste
percurso pudemos ver na Biblioteca
Joanina uma exposig¢ao de livros his-
téricos e raros de Quimica.

De tarde apés um merecido almogo e
convivio entre todos, tivemos uma es-
timulante palestra pelo Prof. Alexande

Costa, o professor que recebeu o Pré-
mio Nacional de Professores deste
ano, por sinal um professor de Fisico-
Quimicas! Foi muito revelador e fica-
mos todos a saber como se formaram
os elementos existentes na Terra exis-
tentes na nossa (dos quimicos!) Tabe-
la Perédica. O Professor Alexandre
Costa contou-nos que durante o Big
Bang foram produzidos apenas hidro-
génio, hélio e quantidades vestigiais
dos elementos mais leves da Tabela
Periodica. E que as estrelas, sendo
fabricas de produzir elementos, sédo
capazes de produzir elementos até ao
Magnésio. Depois, os elementos mais
pesados sdo produzidos na nucleos-




3 %

O Prof. Alexandre Costa na apresentacdo de “Big Bang, evolucdo estelar
e a Tabela Periédica dos elementos”

Os vencedores (1° lugar) das finais das Olimpiadas de Quimica Junior de 2010, ladeados, a esquerda,
pelo professor Jodo Gabriel (director da FCTUC) e pela professora Cecilia Azevedo e, a direita, pelo
Prof. Sebastido Formosinho. Por tras a Prof.2 Maria Jodo Moreno e o Prof. Sérgio Seixas de Melo
(organizadores)

sintese estelar em reacg¢des nuclea-
res que podem, no caso das estrelas
mais massivas, chegar até a produgéo
do Ferro-56. A partir deste elemento,
devido ao balango energético envolvi-
do, apenas ¢é possivel a producao de
elementos mais pesados em superno-
vas. Esperemos que com esta pales-
tra os nossos alunos tenham sentido
a quimica como uma ciéncia central e
fundamental até para a interpretagéo
do nascimento do Universo!

E terminada a palestra, ainda foi pro-
porcionada, aos alunos, uma ida rapi-
da ao Museu da Ciéncia. Chegados
todos, foi a vez da cerimoénia de en-
trega dos prémios. Uma sesséao cheia
de suspense pelo resultado final dado
que todos acalentavam legitimas ex-
pectativas de vitéria. Todos os partici-
pantes tiveram classificagbes acima
dos 60%, tendo os 3 primeiros classi-
ficagbes acima dos 85%. E os vence-
dores foram:

1° Lugar: Colégio da Trofa, Trofa,
com os alunos: Afonso Jodo da Silva,
Francisco Amorim e Ligia Dias e com
a professora Cecilia Azevedo.

2° Lugar: Externato Frei Luis de Sou-
sa, Almada, com os alunos: Ana Rita
Bello, Francisco Antonio Parente e
Jodo Pedro Ferreira e com o profes-
sor Miguel Bruno Oliveira.

3° Lugar: Escola Basica 2° e 3° Ciclos
de Eugénio de Castro, de Coimbra,
com os alunos: Bernardo da Silva Al-
ves, Jodo Luis Janela, Rita Gomes
Teixeira e a professora Isabel Prata.

Os nossos vencedores, o Afonso, o
Francisco e a Ligia, irdo preparar-se
durante o proximo ano para participar
nas Olimpiadas de ciéncias, as EUSO
- European Union Science Olympiad -
cuja nona edigédo decorrera em 2011
em Praga. Para eles 0s nossos votos
de muito sucesso. E no final, mesmo
a calhar em pleno ambiente de Quei-
ma das Fitas, tivemos a Quantunna (a
Tuna da FCTUC), a animar o lanche e
a despedida.

Aos mini-olimpicos, professores, alu-
nos e colegas da UC; patrocinadores
(FCTUC, DQ; BPI, Reitoria, MC, Porto
Editora, CMC), o nosso muito obriga-
do por nos terem proporcinado este
dia pleno de animagao, convivio e
quimical.

JSSM
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2ND PorTUGUESE YOUNG CHEMISTS MEETING

De 21 a 23 de Abril de 2010, realizou-
se, na Universidade de Aveiro, o 2™
Portuguese Young Chemists Meeting -
2PYCheM. Este Encontro contou com
a presenca efectiva de 240 Quimicos
Portugueses, maioritariamente jovens
investigadores. Além do elevado nu-
mero de participantes, o 2PYCheM foi
também responsavel por reunir jovens
investigadores de diversos departa-
mentos das Universidades de Aveiro
(UA), Coimbra (UC), Lisboa (UL), Por-
to (UP), Minho (UMinho), Beira Interior
(UBI), Nova de Lisboa (UNL), Tras-os-
-Montes e Alto Douro (UTAD), Madei-
ra (UMA), Evora (UE), Santiago de
Compostela (USC), Técnica de Yildiz
(Istambul) e dos Institutos Politécnico
de Viseu (IPV), Superior Técnico (IST)
e Tecnoldgico e Nuclear (ITN).

Com o sucesso desta segunda edi-
¢éo, o PYCheM deu um grande pas-
sO na sua consolidagdo como um
evento nacional de renome que es-
peramos que possa ser aguardado,
de dois em dois anos, com grande
expectativa. Este encontro envolveu
a participacdo de quatro oradores
de reconhecido mérito, sendo eles
o Prof. Kurt Withrich (Prémio Nobel
da Quimica 2002, ETH-Zlrich e The
Scripps-California) - “The protein uni-
verse: structural biology in the post-
genomic era”, Prof. Carlos Pascoal
Neto (Universidade de Aveiro) - “New
materials from renewable resources’,
Prof. José Moura (Universidade Nova
de Lisboa) - “Coordination chemistry
working for biology: enzymatic activity
mastered by altering metal environ-
ment” e Prof. Manuela Ribeiro Carrott
(Universidade de Evora) - “Templated
mesoporous materials: expectations,
facts and challenges”. No entanto, o
enfoque principal foi dado a jovens
quimicos que tiveram uma excelente
oportunidade para apresentarem e
discutirem o seu trabalho cientifico em
131 comunicagdes em painel e 23 co-
municagdes orais das mais diversas
areas da Quimica. Foram premiadas
duas comunicagdes orais - Konstantin
Luzyanin (IST) e Claudia Rocha (UA)
e 2 comunicagbes em painel - Car-
los Lima (UP) e Angela Pereira (UA).
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Para além da indispensavel vertente
cientifica, o 2PYCheM desenvolveu
também algumas actividades de ca-
racter social, dando a possibilidade
aos seus participantes de conhecerem
0s aspectos mais tipicos que caracte-
rizam a regido de Aveiro. Salientamos
também a participagdo de um elevado
numero de instituicdes académicas e
industriais, as quais expressamos o
nosso profundo agradecimento pelo
apoio prestado a organizacado. Estas
instituicdes foram, sem duvida, par-
te integrante do éxito do Encontro.
Tento em conta o enorme sucesso
desta iniciativa do Grupo de Quimicos

Jovens da Sociedade Portuguesa de
Quimica, € com agrado que anun-
ciamos a sua continuidade. A proxi-
ma edigdo, a ser organizada por um
grupo de investigadores do Departa-
mento de Quimica da Universidade
do Porto, ira realizar-se em 2012, em
data a anunciar. Até 13, estejam aten-
tos ao sitio www.spq.pt/ggj onde po-
derdo estar actualizados acerca das
actividades desenvolvidas no ambito
do Grupo de Quimicos Jovens.

VC, MS, SS
(Pela Comissao Organizadora
do 2PYCheM)

Passeio de Moliceiro pelos canais da Ria de Aveiro




Prémio Quimicos Jovens / Grapiva 2010

O Prémio Quimicos Jovens / Gradiva
2010 teve o seu epilogo com a cerimo-
nia de entrega dos prémios durante o
2 Portuguese Young Chemists Mee-
ting (2PYCheM), que se realizou em
Aveiro de 21 a 23 de Abril de 2010.

O prémio visa promover a exceléncia
da Quimica desenvolvida por Jovens
Investigadores, com especial enfoque
na divulgacao e impacto desta disci-
plina na Sociedade.

Aavaliagao teve como base a qualida-
de de um artigo de divulgacgéo cienti-
fica elaborado pelo candidato a partir
do trabalho desenvolvido no seu dou-
toramento, tendo em conta o impacto
do trabalho exposto e a capacidade
de comunicagdo com a sociedade.

Com esta iniciativa, o Grupo de Qui-
micos Jovens da Sociedade Portu-
guesa de Quimica pretende dinamizar
e consciencializar os jovens quimicos
para a importancia de divulgar cién-
cia, com enfoque na Quimica.

O desafio langado pelo Grupo de
Quimicos Jovens e pela Gradiva aos
recém-doutorados foi aceite por quin-
ze jovens investigadores. O Juri cons-
tituido pelo Professor Jorge Morgado
(IST), Professor Eurico Cabrita (FCT-

-UNL), Doutora Monica Bettencourt
Dias (IGC) e Dr. Guilherme Valente
(Gradiva), atribuiu o prémio exequo
a Joana Barata (Departamento de
Quimica, Universidade de Aveiro) e
a David Margal (Instituto de Medicina
Molecular, Universidade de Lisboa),
tendo cada um ganho 500 euros e
uma comunicagao oral no 2PYCheM.

O Juri decidiu ainda atribuir duas
mengdes honrosas exequo a Claudia

Silva (Faculdade de Engenharia, Uni-
versidade do Porto) e Nuno Candeias
(Faculdade de Farmacia, Universida-
de de Lisboa).

Os artigos dos vencedores e das
mengdes honrosas serdo publicados
no préximo numero do Boletim da So-
ciedade Portuguesa de Quimica, bem
como uma entrevista a cada um dos
vencedores.

CB, FF, PG

Da esquerda para a direita: Joana Barata, David Marcal,
Claudia Silva e Nuno Candeias

3rp EUCHEMS ConrereNce: “O CRITERIO FoI A EXCELENCIA”

A 3rd European EuCheMS Conferen-
ce é uma plataforma ideal para evi-
denciar a quimica como a principal
fonte de solugbes sustentaveis para
0s mega-topicos e desafios que todos
enfrentamos actualmente: energia,
alimentos e recursos num ambiente
saudavel. A revista Nachrichten aus
der Chemie conversou com Frangois
Diederich e Andreas Hirsch, co-Presi-
dentes da Comisséo Cientifica.

Nachrichten aus der Chemie: Todas
as coisas boas surgem em trios. Entre
29 de Agosto e 2 de Setembro de 2010,
a 3rd EuCheMS Conference ira ter

lugar em Nuremberga. Quais as dife-
rengas que podemos esperar das con-
feréncias de Budapeste e de Turim?

Frangois Diederich: Em primeiro lu-
gar, essas duas conferéncias tiveram
um sucesso cientifico enorme. Por isso
mantivemos tal e qual algumas das es-
truturas que funcionaram muito bem
em Budapeste e em Turim como nossa
“marca registada”’, da mesma maneira
que o faz a American Chemical Socie-
ty nos seu encontros, que mantém o
mesmo formato durante anos. A resso-
nancia positiva da Budapeste 2006 e
da Turim 2008 de certeza tornou mais

facil desta vez o recrutamento de orga-
nizadores de simpdsios e de oradores
convidados de topo. Mantivemos tam-
bém a estruturagdo tematica vertical
que levou ao grande sucesso dos dois
encontros anteriores.

Nachrichten: Como é que é esta “es-
truturacao vertical”?

Andreas Hirsch: A estrutura basica
do evento é suportada em sete topi-
cos principais (Materiais Inovadores;
Recursos e Ambiente; Sistemas Su-
pramoleculares; Catalise; Ciéncias da
Vida Molecular; Analise, Manipulagéo
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e Simulagdo; Avancos em Quimica
Orgénica e Inorganica), sendo cada
um dos tdpicos introduzido por um
plenariante eminente. Mas, no con-
gresso de Nuremberga, o painel de
plenariantes é diferente do de Turim:
embora fortemente internacional, os
plenariantes Europeus estdo aqui em
destaque.

Nachrichten: Quais foram os crité-
rios para a escolha destes sete temas
principais?

Hirsch: Os temas principais foram se-
leccionados pela sua importancia em
termos de impacto futuro. A quimica
consegue muito do seu progresso e
descobertas para uma sociedade sus-
tentavel dentro destas sete areas. Os
plenariantes sao lideres em cada uma
destas areas, como o sdo também os
organizadores dos simpdsios, cuja re-
putagéo atraiu um grupo de oradores
convidados de elevado nivel. Estas
pessoas contribuem para um “quem é
quem” virtual de nomes excepcionais,
quer na Europa, quer globalmente.

Nachrichten: Cada topico principal
sera entdo discutido em varios sub-
simposios.

Diederich: Correcto. Cada um dos
sete temas principais sera discutido
em trés ou quatro simpdosios, cada um
com cerca de seis oradores convida-
dos da Europa e do resto do mundo,
apresentacdes curtas e apresentacdes

em poster. Os simpodsios sdo organi-
zados por cientistas proeminentes que
atrairam oradores convidados de ele-
vado nivel de toda a Europa. O Unico
critério para a selecgao dos oradores
foi a exceléncia. Os simpdsios sdo um
formato ideal para apresentar e de-
bater os desenvolvimentos cientificos
basicos necessarios para enfrentar os
mega-temas do futuro.

Hirsch: Para além do programa cen-
tral, serdo também organizados varios
simposios especiais pelas divisdes da
EuCheMS de Ciéncias da Vida, Qui-
mica Inorgéanica, Educagdo Quimica
no Trabalho, Quimica Orgénica, Grupo
de Quimica-Fisica, e dois encontros
satélite na Universidade de Erlangen-
Nuremberga.

Nachrichten: E entdo isto que faz a
estrutura vertical da conferéncia...

Diederich: Sim, 132 horas de apre-
sentagdes orais e mais de 1000 pos-
ters. Depois, para além desta estru-
tura vertical, a estrutura horizontal da
conferéncia € de certeza apelativa
para especialistas da industria e da
academia.

Nachrichten: Estrutura horizontal?

Diederich: Sim. Cada area — quimica
organica, inorganica, analitica, fisica,
como também a biologia quimica e
as ciéncias dos materiais — ira tam-
bém ser apresentada e debatida du-

Francois Diederich (esquerda) e Andreas Hirsch
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rante todos os quatro dias. Por isso,
cada especialista ird encontrar algo
na sua area especifica durante toda
a conferéncia. Desta forma, o encon-
tro ira fornecer perspectivas que séo
facilmente traduziveis para o publico
em geral — quao essencial € a quimica
para a investigagdo na area da ener-
gia, para o fornecimento de alimentos
a nivel mundial, para a sustentabilida-
de ambiental, etc. — como também um
programa especializado de elevado
nivel nas varias sub-disciplinas den-
tro de cada area. Os especialistas e
os peritos irdo procurar contribuices
de elevada qualidade na sua discipli-
na durante todo o periodo da confe-
réncia. E isto que significa a estrutura
horizontal.

Nachrichten: Existem algumas lacu-
nas cientificas no programa? Mesmo
que sejam intencionais?

Hirsch: Nao existem congressos que
consigam abarcar tudo. Nés procura-
mos aceitar o facto de que, hoje em
dia, as conferéncias competem acti-
vamente entre si. Os organizadores
dos simpédsios — todos membros da
Comisséao Cientifica — registaram uma
resposta excepcionalmente positiva a
todos os convites realizados aos ora-
dores convidados.

Diederich: Por isso nés temos agora
razdes para esperar que esta exce-
lente moldura programética ira atrair
muitos mais cientistas — da industria,
da academia e de agéncias governa-
mentais — e que estes irdo apresentar
posters e discutir pessoalmente o seu
trabalho em contribui¢cdes orais. Estas
apresentacgdes, que sao selecciona-
das a partir dos resumos dos partici-
pantes, oferecem uma plataforma uni-
ca, especialmente aos cientistas mais
jovens, quer da academia, quer da in-
dustria, para divulgar as descobertas
e os desafios encontrados na investi-
gacéo. Afinal de contas, séo os jovens
de hoje que iréo enfrentar os desafios
de amanha.

Nachrichten: Quais séo os beneficios
que a conferéncia da EuCheMS ofere-
ce aos jovens cientistas?

Diederich: Permite-lhes obter uma
visdo mais alargada sobre os temas




principais da quimica no futuro e sobre
que ferramentas e métodos estéo a ser
desenvolvidos para atingir cada objec-
tivo chave. Podem conhecer cientistas
Europeus e internacionais de topo,
pessoalmente ou em apresentagdes,
e fazer contactos para colaboragbes
cientificas e para oportunidades de
pés-doutoramento. Podem também
conhecer cientistas da industria e as
oportunidades que as suas empresas
tem para oferecer. Podem também
ver em primeira mao quao prospera
esta a quimica na Europa e que vale
muito a pena pertencer a esta criativa
forga cientifica. Irdo ser organizados
pela Gesellschaft Deutscher Chemiker
(GDCh ) e pela Rede Europeia de Jo-
vens Quimicos os denominados Dias
da Carreira e uma feira de empregos
para jovens quimicos a procura de
empregos na industria. No passado,
este eventos tornaram os encontros
da ACS muito mais atractivos. Espe-
ramos que venham também a ser um
destaque desta série de congressos.

Nachrichten: Irdo ser disponibiliza-
das bolsas de viagem para jovens
quimicos?

Hirsch: A Fundacao Karl Ziegler ofe-
rece subsidios para participantes
Alemées até ao limite de 400 €. Num
esforgo para fortalecer e impulsionar
a Rede Europeia de Quimicos Jovens
e atrair jovens quimicos talentosos da
Europa de Leste a Nuremberga, o F6-
rum de Quimicos Jovens da Alemanha
ira também atribuir bolsas de viagem a
cientistas da Europa de Leste: 10 bol-
sas no valor de 250 € cada. As Socie-
dades de Quimica Francesa e Inglesa
também anunciaram programas de
subsidios.

Nachrichten: Ira a 3rd EuCheMS
Conference atrair também quimicos
da industria?

Hirsch: Sem duvida! Os mega-tdpicos
e mega-tendéncias na industria e na
academia sdo exactamente os mes-
mos: energia, alimentos, recursos e
ambiente, novos métodos e ferramen-
tas analiticas, novos materiais funcio-
nais, novos métodos sintéticos, catali-
se, efc....
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Diederich: Os laboratorios de investi-
gacao académicos e da industria irédo
precisar de rumar juntos no futuro para
enfrentar estes desafios. O congresso
oferece uma plataforma para os quimi-
cos industriais alargarem o seu conhe-
cimento cientifico e para conhecerem
os cientistas académicos que realizam
trabalhos originais que ajudem uma
empresa a conseguir concretizar os
seus objectivos. Podem contactar com
muitos jovens cientistas, de doutora-
mento ou de pds-doutoramento, nos
Dias da Carreira e na feira de empre-
gos — e também em outros locais mais
informais dentro ou em redor do local
do encontro. Os quimicos industriais
irdo obter um perspectiva mais alar-
gada sobre o0 que se passa e sobre o
que esta disponivel em toda a Europa
— e nado apenas no pais onde vivem
e trabalham. O facto de todas as con-
tribuicbes cientificas serem realizadas
debaixo do mesmo tecto no excelente
centro de conferéncias assegura mui-
tas oportunidades para contactos. Es-
pera-se uma exibicdo muito atractiva.
Uma longa lista de empresas e de ven-
dedores, bem como editoras cientifi-
cas, anunciaram ja a sua participagao.

Nachrichten: E caro participar na
conferéncia?

Diederich: Felizmente foi possivel
manter os pregos de inscricdo ao ni-
vel das conferéncias anteriores, 400€
para os 150000 membros das 50 so-

ciedades de 34 paises membros da
EuCheMS e 200 € para estudantes
com menos de 35 anos.

Nachrichten: Porque foi escolhida
Nuremberga para local da realizagao
da 3rd EuCheMS Conference?

Hirsch: Nuremberga tem um centro
de congressos moderno e excelente
com uma boa infra-estrutura — tudo a
precgos razoaveis. Existem também as
muitas ofertas culturais. ANuremberga
medieval com o Castelo do Imperador
€& muito atractiva, muito interessante e
com muito significado historico.

Nachrichten: A 4" EuCheMS Confe-
rence ira realizar-se em Praga, ape-
nas a 250 km de Nuremberga: é a
Europa de Leste uma localizagéo fa-
vorecida?

Hirsch: A posicdo de Nuremberga na
interface entre os primeiros paises da
Unido Europeia e os novos paises &
importante. Os quimicos da Poldnia,
Republica Checa, Eslovaquia, Eslo-
vénia e Hungria podem vir facilmen-
te de carro, o que é conveniente e
economico. Esperamos uma grande
participacdo da Europa do Leste e
preparamos especificamente algu-
mas partes do programa para esta
audiéncia. Estou certo de que existe
muito talento na quimica por descobrir
nos paises da Europa de Leste. Espe-
ramos que muitos Europeus de Leste

Francois Diederich e Andreas Hirsch entrevistados pelo editor da Nachrichten aus der Chemie,
Ernst Guggolz (Sociedade Alema de Quimica)
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participem e nos mostrem nas suas
apresentacgdes o que fizeram e o que
podem fazer. Por exemplo, os quimi-
cos organicos nos paises da Europa
de Leste focam na sua investigacdo a
quimica heterociclica, que é essencial
para o desenvolvimento de farmacos.
A quimica tedrica esta também proe-
minentemente representada. Por isso,
estes tépicos destacam-se no progra-
ma. Esperamos fazer uma transicéo
suave para Praga 2012.

Nachrichten: Se estou a contar bem,
irdo ser apresentados aqui mais pré-
mios do que alguma vezfoi. E verdade?

Diederich: E verdade. Para referir
alguns, temos o August-Wilhelm von
Hoffmann-Denkmiinze da GDCh, o
Prémio Europeu dos Quimicos Jo-
vens da EuCheMS, o Prémio Heinri-
ch Emanuel Merck para as Ciéncias
Analiticas, o Prémio de doutoramento
Reaxys e, pela primeira vez, o Prémio
Europeu de Quimica Sustentavel, pa-
trocinado pela SusChem, Agéncia Eu-
ropeia do Ambiente e Cefic.

Nachrichten: Qual é o impacto da
EuCheMS comparado com outras
conferéncias internacionais?

Diederich: O formato das conferén-
cias da EuCheMS, em muitos aspec-
tos, assemelha-se aos dos encontros
da ACS, com simpdsios das divisdes
organizados por cientistas eminentes,
uma exibicao, dias da carreira e ses-
sbes de prémios. A Quimica Europeia
precisa de um Encontro Europeu re-
gular. E como o desporto. E bom ter
encontros nacionais, mas os eventos
mais vibrantes envolvem toda a Euro-
pa e niveis mais elevados de competi-
¢ao — tal como na Liga do Campedes
de Futebol. A maior qualidade das re-
vistas de quimica Europeias demons-

www.euchems-congress2010.org
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tra os beneficios da mudancga do ape-
nas nacional para o Europeu.

Nachrichten: Espera portanto que as
Conferéncia da EuCheMS desempe-
nhem também este papel?

Diederich: Sem duvida. A medida que
formos mudando de encontros nacio-
nais para encontros Europeus de ni-
vel mais elevado e mais competitivos,
a visibilidade e o impacto das ciéncias
quimicas Europeias ira crescer muito
para além da Europa. Estes encontros
irdo inevitavelmente atrair cientistas
eminentes dos outros paises fortes na
quimica, como os Estados Unidos da
América, Japao, india e China. Parti-
cularmente, uma participagcao grande
de cientistas da industria e de jovens,
para além de constituir um terreno
fértil para discusséo cientifica, € um
dos factores de impacto que marcam
a qualidade e o sucesso de uma con-
feréncia. Esperamos certamente ter
um impacto elevado. As comunida-
des cientificas Asiaticas percebem
isto também, e estdo a investir muito
trabalho e recursos na realizagdo de
congressos Asiaticos.

Nachrichten: O que é especificamen-
te “Europeu” nas conferéncias da Eu-
CheMS?

Hirsch: Um evento de nivel cientifico
elevado num local medieval histérico
sé é possivel na Europa. Os oradores
e a audiéncia reflectem, ndo apenas
a grande diversidade existente en-
tre as comunidades cientificas, mas
também as culturas dos varios paises
Europeus. Paises diferentes possuem
também diferentes pontos fortes na
quimica. Reuni-los todos numa uni-
ca vitrine, permite uma visdo geral
extraordinaria da ciéncia Europeia.
Este tipo de imagem actualizada do

panorama Europeu na investigacéo,
fornece um grande empurrdo para a
criacdo de uma rede de investigagao
Europeia. Por exemplo, a quimica
supramolecular € um destaque e um
ponto forte da investigacdo Europeia,
por isso espera-se que este tema te-
nha um peso particular no programa
da conferéncia.

Nachrichten: Acha que as socieda-
des Europeias individuais estao pro-
priamente cientes de que a EuCheMS
é a sua prépria conferéncia? Fazem o
suficiente para a promover?

Hirsch: Existe um video na pagina
principal da conferéncia, que vale a
pena ver, mostrando o forte apoio de
toda a Europa a conferéncia. A acei-
tacdo das 50 sociedades membros
da EuCheMS para participar na con-
feréncia é ja substancialmente positi-
vo. Vale a pena referir em particular
a grande divulgacédo da Sociedade
Italiana de Quimica.

Nachrichten: Pessoalmente, o que
espera da conferéncia da EuCheMS
em Nuremberga?

Diederich: Estamos muito entusias-
mados com o local do congresso e
com o seu programa cientifico. Pro-
metem ser alguns dias muito recom-
pensadores e enriquecedores, que
serao uma contribuicdo Unica para
afirmar o Congresso da EuCheMS
como o principal evento Europeu de
quimica de realizagdo bienal. Vemo-
nos em Nuremberga!

(fonte: EuCheMS)
HG
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A Sociedade Portuguesa de Quimica
é membro fundador da ChemPubSoc
Europe (http://www.chempubsoc.eu),
Unido Editorial de Sociedades de Qui-
mica europeias, € que integra actual-
mente 14 sociedades de quimica de
13 paises: Alemanha (GDCh), Austria
(GOCH), Bélgica (KVCV, SRC), Es-
panha (RSEQ), Franca (SFC), Gré-
cia (EEX), Holanda (KNCV), Hungria
(MKE), ltalia (SCI), Polénia (PTC),
Portugal (SPQ), Republica Checa
(CSCH) e Suécia (SK).

A Sociedade Portuguesa de Quimica é
no ambito deste consércio co-proprie-

CHEM

)CHEM

HWILEY-VCH

‘CHEM

VWILEY-VCH

Revistas EUROPEIAS

taria de oito revistas de quimica: Che-
mistry - A European Journal (com
uma quota de 5%), European Jour-
nal of Organic Chemistry (EurJOC),
European Journal of Inorganic Che-
mistry (EurJIC), ChemPhysChem,
ChemBioChem, ChemMedChem,
ChemSusChem e ChemCatChem.

Este conjunto de revistas tem como
base a revista Chemistry - A Euro-
pean Journal, que é uma das mais
prestigiadas revistas de quimica. Em
publicagéo desde 1995, atingiu um in-
dice de impacto de 5.454 (valor mais
recente disponivel, relativo a 2008).

O indice de impacto dos restantes
periddicos da ChemPubSoc Europe é
também elevado, e tem vindo a au-
mentar progressivamente. Em 2008
foi de 3.636 para o ChemPhysChem,
de 3.322 para o ChemBioChem, de
3.150 para o ChemMedChem, de
3.016 para o EurJOC, e de 2.694
para o EurJIC. As novas revistas
ChemSusChem e ChemCatChem,
por serem muito recentes, ainda
nao tém indice de impacto atribuido.
Ao publicar artigos nas revistas do
consércio ChemPubSoc Europe esta-
ré a apoiar financeiramente a SPQ e a
quimica em Portugal.

CHEMMEDCHEM

CHEMISTRY ENABLING DRUG DISCOVERY

SWILEVVCH
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I ‘ NoTICIARIO ESCOLAS

SemANA CuturaL o InsTiTuTo D. JoAo V: EscoLa SaubAveL - EpucacAo E PROMOGAO PARA A SAUDE

O Instituto D. Jodo V promoveu, nos
dias 24, 25 e 26 de Margo de 2010,
mais uma edigdo da Semana Cultural,
desta vez subordinada ao mote Esco-
la Saudavel — Promogao e Educacao
para a Saude.

Na definicao das multiplas actividades
que integraram o Programa estiveram
dois principios fundamentais: envol-
ver os alunos e promover habitos sau-
daveis.

Os alunos s&o os protagonistas do
universo escolar e, por isso, foram
chamados a participar activamente
em toda a dindmica associada a Se-
mana Cultural — delinearam projectos,
agiram no sentido da sua prossecu-
¢ao e tornaram-nos publicos.

Assim, nestes dias, o Instituto D. Jodo
V dinamizou um vasto conjunto de ac-
tividades dirigidas a propria comuni-
dade escolar, mas também aos alunos
do 1.° Ciclo da sua area pedagogica.

Do programa, constou a realizagéo de
exposicdes permanentes, dramatiza-
¢bes, concursos em torno da lingua
portuguesa, acgdes de formacao/ate-
liés, actividades fisicas, sessbes de
cinema e outras actividades cientificas
e culturais, nomeadamente a apre-
sentacdo publica de diversas Areas
de Projecto do 12.° ano no ambito da
Quimica, da Fisica e da Biologia.

Nos Laboratoérios de Fisica e Quimica,
alunos do Ensino Secundario explica-
ram técnicas de diagnoéstico de doen-
cas, tais como a utilizagdo dos raios
X nas radiografias, a medicéo da fe-
bre utilizando os termémetros (foram
construidos termometros de liquido)
e a medi¢do da tensdo (ou pressao)
arterial. Explicaram também como
os conhecimentos de oOptica sdo im-
portantes para corrigir problemas de
visdo — mostraram como actuam as
lentes convergentes e divergentes.
Mais no ambito da Quimica, o labora-
tério foi transformado numa Industria
Farmacéutica e os alunos produziram
alguns medicamentos e outros produ-
tos com efeito preventivo: protectores
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Lourical 24, 25 e 26 de Marco de 2010

Microprojecto Ciéncia Viva “Producéo de Biodiesel” — Energia Saudavel

solares de varios tipos (com efeito
quimico e com efeito quimico e fisico),
ceras e batons labiais, pastilhas para
a garganta (de goma Karaya e com vi-
tamina C), pasta de dentes, gel para
desinfecgédo das maos, creme anti-ac-
ne, pastilhas anti-acido, xarope para a
tosse, tintura de iodo, e sintetizaram
ainda paracetamol (principio activo do
conhecido Ben-u-ron) e acido acetil-
salicilico (principio activo da Aspirina).

Houve ainda espaco para divulgar o
Microprojecto Ciéncia Viva “Produ-
¢éo de Biodiesel” — Energia Saudavel
— que foi elaborado com base num
trabalho de Area de Projecto de dois
alunos, desenvolvido no passado ano
lectivo e que ira ser desenvolvido com
todos os alunos do 3.° Ciclo e Secun-
dario da nossa escola.

AVP, PVP

Sintese de paracetamol
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“Since its inception in 2006 ChemMedChem
has rapidly risen to one of the leading
medicinal chemistry journals internationally.
Based on excellent editorial work, the journal
has been able to attract high-quality contributions
from first-rate laboratories all over the world, and it
has thus become mandatory reading for everybody
with a serious research interest in medicinal chemistry.
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Ivano Bertini (University of Florence, Italy)

“...ChemMedChem is a much needed journal
in the field of drug discovery and medicinal
chemistry. The high standards of the
publishing team results in both serious
evaluation and rapid publication.”

Francois Diederich (ETH Zdirich, Switzerland)

“Highly attractive to both academic and industrial
medicinal chemists and efficient in manuscript
handling, within only a few years ChemMedChem has
become a leading platform for the publication
of the hottest and most important results in
drug discovery research, thereby greatly
stimulating the exchange between scientists
at the interface of chemistry, biology and
medicine.”

www.ChemMedChem.org



INTERNACIONAL

‘ ANO
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ANo INTERNACIONAL DA Quimica/1YC 2011 - A SPQ em Accio

Desde o inicio da
iniciativa Ano Inter-
nacional da Quimica
2011 (IYC 2011) que
a Sociedade Portu-
guesa de Quimica
(SPQ) se assumiu
como o representante
nacional desta acgdo global. Com-
prometeu-se desde logo com 0s ob-
jectivos de promover e aumentar a
apreciagao do publico em geral para a
quimica e sobretudo incentivar o inte-
resse dos jovens sobre esta disciplina
que desde o século XIX se afirmou
como a ciéncia central. Apenas na
quimica é possivel encontrar intersec-
cOes de todas as outras ciéncias fun-
damentais como a fisica, a matemati-
ca e a biologia, e mais do que fazer a
ponte entre elas, a quimica € o ponto
de confluéncia de todas. Por vezes, na
pressa do dia-a-dia tendemos a dei-
xar de nos aperceber como a quimica
esta presente a nossa volta, desde a
roupa que vestimos, aquilo que come-
mos até ao sitio onde trabalhamos. E
impossivel conceber o nosso modo
de vida actual sem a intervengéo da
quimica e contudo na maior parte das
vezes nd0 pensamos nisso.

Além da representagdo nacional as-
segurada pela SPQ, a rede IYC conta
ja com cerca de 20 contribuigbes indi-
viduais que cobrem geograficamente
Portugal de Norte a Sul, mostrando o
compromisso implicito de varios quimi-
cos portugueses (membros ou ndo da
SPQ) com os principios deste projecto.

Na preparagéo para a celebragéo do
IYC 2011, a SPQ tem recebido inu-
meras consultas sobre a possibilidade
de apoiar as mais variadas acgdes. E
tendencialmente pretendemos dar co-
bertura a todas elas, na medida das
nossas possibilidades e salvaguar-
dando o patrimoénio da SPQ.

Estamos a ultimar um portal dedicado
a iniciativa onde iremos colocar todas
as acgdes planeadas e em curso.
Estamos a elaborar uma Comissao
Nacional, encabecada por um dos
Nossos quimicos mais eminentes, ca-
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paz de conferir as nossas acgdes a
dignidade e a consisténcia que elas
merecem. Desde ja podemos adiantar
que além de algumas actividades ja
anunciadas e que seguramente irdo
tomar forma nos proximos meses, te-
remos um programa de exposicoes,
palestras, experiéncias a nivel local e
a nivel global, acgbes colectivas com
muitos jovens, bastantes materiais
interactivos na rede global, demons-
tragbes interactivas ao vivo em labo-
ratérios escolares, universitarios e de
outras instituicbes de pesquisa e de-
senvolvimento.

Parareforgareste planovamos sempre
que possivel associar a celebragéo do

2011

Q

QUIMICA

Ano Internacional da

QUIMICA
2011

IYC uma outra que nos é muito cara e
que nos acompanhara durante grande
parte de 2011 e 2012: a celebragéo do
Centenario — a SPQ faz 100 anos em
Dezembro de 2011.

Estes 100 anos fazem da SPQ uma
das mais antigas, mas também das
maiores e mais activas associagdes
cientificas nacionais, sendo inega-
velmente uma instituicdo idonea e
respeitada ndo s6 a nivel nacional
mas também a nivel europeu e até
mundial. E ndo se chega a este pon-
to sem a necessaria capacidade de
renovagéo, redescoberta e mesmo
reinvengao que so6 se adquire quando
0 sangue novo se junta a experiéncia
dos seus mais respeitados membros.
Ainda recentemente durante a aber-

tura do 2° Encontro de Quimicos Jo-
vens Portugueses (2PYChem) pude
expressar publicamente o apregco da
SPQ por este grupo que representa
sem duvida algo de muito valioso no
seu patrimoénio — uma promessa de
futuro.

Nos tempos actuais em que uma das
marcas mais caracteristicas da socie-
dade é, de forma irénica, a sua desca-
racterizagdo, mesmo a sua desorien-
tagao, fruto de um pressao desmedida
em objectivos quantificaveis, € normal
um jovem questionar-se sobre o por-
qué de associar-se a SPQ. N&o raras
vezes, a resposta estd num objectivo
de curto prazo, ou na influéncia de um
professor, ou mesmo, na passagem,
quando era ainda mais jovem, pelas
Olimpiadas de Quimica. Ha alguns
anos a SPQ distribuiu uma brochura
sobre 7 razbes para ser socio da SPQ
que ainda circula (e que pode ser obti-
da a pedido junto do nosso secretaria-
do). Ha mais anos atras, era eu tam-
bém jovem estudante de Engenharia
Quimica no IST, quando decidi fazer-
me soécio. Tenho a certeza que nao
pensei em nenhuma das tais 7 razdes
especificas. Creio que era sobretudo
a vontade de fazer parte de algo maior
que eu proéprio e a excitagdo de poder
participar naquele universo misterioso
da quimica. Grande parte dessa exci-
tacéo ainda se mantém e gostaria que
a SPQ de hoje conseguisse de igual
modo motivar os jovens a entrar neste
universo. Por essa razéo, fizemos dis-
so um dos nossos objectivos para o
Ano Internacional da Quimica.

Estamos a planear imensos eventos
para celebrar o IYC 2011. Convido-os
a passarem regularmente pelo nosso
portal, seguirem o nosso boletim e a
nossa newsletter, informarem-se das
nossas actividades, envolverem-se
com a nossa Sociedade Portuguesa
de Quimica e através dela com o resto
da comunidade quimica global.

Joaquim Luis Faria
Secretario-Geral SPQ
www.spq.pt
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Acua - Uma Sorucio Quimica

Desde a vez anterior em que dirigi
uma carta aberta (http://www.spq.pt)
aos quimicos portugueses, particu-
larmente aos sécios da SPQ, com as
informacgdes existentes a data sobre a
organizacdo de uma experiéncia qui-
mica global, para celebrar o Ano Inter-
nacional da Quimica, IYC 2011, o Co-
mité para o Ensino da Quimica (CCE)
alargou os seus contactos para além
da IUPAC, de forma a dialogar direc-
tamente com outras organizacbes e
instituicbes com interesses afins.

Desde Outubro de 2009, que o Cefic
(European Chemical Industry Council)
tem organizado conferéncias telefo-
nicas regulares, que tém agregado
personalidades e instituicdes de todas
as partes do Planeta, de Norte a Sul e
de Leste a Oeste, representativas de
competéncias e sensibilidades com-
plementares, nas quais temos parti-
cipado.

Fazendo o balango de propostas e
sugestdes varias, chegou-se ao con-
senso de que a Experiéncia Quimica
Global, GCE, obedeceria ao tema
Agua - uma Solugio Quimica, tiran-
do partido da multiplicidade de signifi-
cados da palavra “solugao”:

A) A agua, H,0, uma substéncia qui-
mica de propriedades Unicas, que
€ a substancia mais abundante
do Globo Terrestre, essencial a
vida, que cobre mais de 70% da
sua superficie, e que integra uma
vasta gama de sistemas quimicos,
desde agua ultra-pura as misturas
mais complexas;

B) Um sistema aquoso que pode ne-
cessitar de ser tratado, eventual-
mente por reacgdes quimicas, de
molde a torna-lo apropriado para
determinadas utilizacdes, sejam
elas o consumo humano, aplica-
¢bes industriais e laboratoriais e
mesmo outras mais exigentes em
termos de controlo da qualidade,
como sejam aplicacdes clinicas;

C) Um recurso material e energético
para multiplas aplicagdes tecnol6-
gicas.
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Foram estabelecidos critérios a ter em
conta na selecgao da GCE:

A Experiéncia Global devera conduzir
a discussao de questbes socialmen-
te relevantes, em torno do papel vital
que a Quimica desempenha,

1 - Explorando tépicos que sejam

a) acessiveis a estudantes e ao publi-
co em geral;

b) baseados em conceitos e objecti-
vos de aprendizagem comuns aos
programas escolares dos ensinos
basico e secundario;

c) fruto da heranga de geracgbes de
descobertas cientificas;

d) uma demonstracéo clara do valor
da Quimica para a Sociedade, em
particular, da forma como a Quimi-
ca contribui para que sejam atingi-
dos os objectivos das Nagdes Uni-
das para o Milénio.

2 - Executando uma actividade expe-

rimental que

a) requeira o uso de um minimo de
equipamentos para além de rea-
gentes e materiais comuns e dis-
poniveis na grande generalidade
das varias regides do Globo;

b) n&o represente perigo de manipu-
lagao;

c) possa ser desenvolvida a diferentes
niveis de elaboracao consoante os
interesses, capacidades e compe-
téncias dos executantes.

3 - Dando origem a dados e informa-

céo de interesse geral, quaisquer que

sejam os niveis etario e de formacgéo
escolar e que

a) aprofundem perspectivas sobre a
recolha e validagao de dados;

b) possam ser facilmente disponibili-
zados e apresentados a escala glo-
bal, em particular através de uma
base de dados da IYC.

Foram entretanto constituidos grupos
de trabalho tendo-nos sido atribuida
a coordenagédo do Sub-grupo “Expe-
riéncias”, em conjunto com Anthony
Wright - Escola de Ciéncias de Edu-
cagdo da Universidade de Queens-
land — Australia. Concluido o prazo

previamente acordado, foi elaborado
um relatério-resumo das experiéncias
seleccionadas e das vias recomenda-
das para a sua prossecugao e apre-
sentado a reunido magna dos 6rgéos
de gestdo da IUPAC, em Paris, a 16
de Abril de 2010.

Face as experiéncias submetidas e
aos cenarios multifacetados possiveis,
foi decidido que a GCE tera duas ver-
tentes, uma de “Purificagdo da Agua”
e outra de “Qualidade da Agua”. No
que respeita a primeira, serao dadas
duas alternativas a escolha, de modo
a ir ao encontro do que possam ser
os interesses prioritarios e as sensibi-
lidades de comunidades locais e re-
gionais. Uma sera direccionada para
afiltragdo, coagulagédo e desinfecgéo,
designadamente cloragéo para des-
truicdo de microorganismos. A outra
versa a dessalinizagao, eventualmen-
te assitida por energia solar, dirigida a
remocgao das substancias dissolvidas.
Sendo um facto que, seja qual for o
tratamento da agua posto em pratica,
a sua eficacia é limitada tanto em ter-
mos qualitativos como quantitativos, e
seja qual for o parametro de qualidade
medido, a informagao que ele possa
fornecer é insuficiente para decidir
sobre o uso da agua com plena se-
guranga, é sugerida uma seleccao de
parametros e respectivos processos
de medigéo, que fagam particular sen-
tido e, através de medigcbes antes e
depois do tratamento, permitam ava-
liar, sobretudo, o seu grau de eficacia.
Podera ser, por exemplo, num caso, a
medig¢do do cloro residual, noutros a
determinagéao do residuo seco, da clo-
rinidade, a medigédo da condutividade,
do pH, ou da dureza.

Encontram-se em preparagao textos
simples de apoio para executantes/
alunos e acompanhantes/professores.
Serao fornecidas propostas-base para
o trabalho de forma a harmonizar as
escolhas e a execugéo. Apela-se no
entanto a criatividade, tanto em termos
da originalidade dos materiais utiliza-
dos, eventualmente de caracteristicas
regionais, como em termos de geo-
metria e operacionalidade. Os relatos
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das observagbes poderdao conduzir a
interessantes e originais conclusdes.

O inicio do préximo ano lectivo,
2010/2011, é uma boa meta para ade-
rir ao que se pretende venha a ser a
maior experiéncia quimica conduzida
a mais vasta escala mundial.

Deseja-se e vislumbra-se o maior e
mais entusiasta envolvimento de to-
dos, quer por iniciativas individuais,
ou de pequenos grupos, quer por via
de estruturas nacionais, publicas e
privadas representativas de areas de
intervencdo da Quimica. Havera con-
certeza prémios aliciantes a assinalar

ALIDADES CIENTIFICAS

a efeméride e, se mais nao for, havera
a alegria e as memorias da participa-
cao!

Maria Filomena Camoées
fcamoes@fc.ul.pt

DANOS GSSEOS REVELADOS POR NANOPARTICULAS DE OURO

Em virtude do desgaste continuo do
tecido 6sseo, tanto os individuos fisi-
camente activos como os idosos sao
um alvo facil de sofrerem risco de frac-
turas 6sseas. Neste sentido, torna-se
essencial explorar novas ferramentas
que possam ser utilizadas no diagnés-
tico precoce da fragilidade éssea.

Até aos dias de hoje, as técnicas de
imagem utilizadas para esse fim limi-
tam-se a pequenas secgdes do 0sso,
apresentando ainda um caracter in-
vasivo e destrutivo, tal como relevou
Ryan Roeder da Universidade de No-
tre Dame. Como alternativa a estas, a
sua equipa desenvolveu um sistema
nao destrutivo que permitiu a obten-
céo de imagens tridimensionais de

tecido 6sseo danificado recorrendo ao
uso de nanoparticulas de ouro funcio-
nalizadas, que podem ser aplicadas in
Vivo.

Trata-se de um novo agente de con-
traste de raios-X, no qual o grupo ami-
na do acido glutdmico (aminoacido
escolhido para a funcionalizagdo das
nanoparticulas) se encontra ligado as
nanoparticulas de ouro enquanto que
o respectivo grupo carboxilico se en-
contra disponivel para se ligar ao mi-
neral 6sseo que se encontra exposto
como resultado de danos da superfi-
cie 6ssea.

Thorfinnur Gunnlaugsson, especialis-
ta em quimica medicinal na Universi-

dade de Dublin (Irlanda), elogia esta
nova conquista de Roeder e realga
ainda um aspecto peculiar das nano-
particulas que as sobrevaloriza. De
facto, uma vez que sdo possuidoras
de uma grande area de superficie, as
nanoparticulas podem ser altamente
revestidas com o aminoacido o que
permite obter maiores concentragdes
do agente de ligacdo e, por conse-
quéncia, alcangar zonas mais especi-
ficas de dano dsseo.

(Fonte: http://www.rsc.org/
Publishing/ChemScience/
Volume/2010/03/gold_nanoparti-
cles.asp)

JNR

NANOMOTORES SEM COMBUSTIVEL: NOVAS ESTRATEGIAS BIOMEDICAS

Cientistas norte americanos desenvol-
veram nanomotores que podem ser
vistos como potenciais ferramentas
de aplicagdo biomédica, incluindo li-
bertagdo de farmacos e microcirurgia.

Neste dmbito e em contraste com os
nanomotores classicos, Joseph Wang
da Universidade da Califérnia (San
Diego, USA) desenvolveu um novo
tipo de nanomotor (baseado em na-
notubos de poli-pirrol-cadmio possui-
dores de um diodo) que ao contrario
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dos anteriormente propostos néao
exigem a presencga adicional de qui-
micos. Tratam-se entdo de nanotubos
cujo mecanismo de propulsdo se deve
a aplicagdo de um campo eléctrico de
corrente alterna, corrente essa que
permite a conversado da energia eléc-
trica em movimento e que, por conse-
guinte, os leva a percorrer em apenas
um segundo uma distancia equivalen-
te a sete vezes o seu comprimento.
Gragas a esta caracteristica (“fuel-
free”), este tipo de nanomotores séo

adequados a aplicagdes biomédicas,
onde o uso de um campo eléctrico
pode ser mais viavel que o estabele-
cimento e manutencéo de gradientes
de concentragao locais.

(Fonte: http://www.rsc.org/
Publishing/ChemScience/
Volume/2010/03/
nanomotors_go.asp)

JNR
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KurT WUTHRICH

Prémio NoBeL pA Quimica Em 2002

ENTREVISTA cONDUZIDA POR Luis MAFRA*

ENTREVISTA

O Prof. Kurt Wathrich foi um dos laureados com o Prémio Nobel da Quimica em 2002
pela sua contribuicdo na Espectroscopia de Ressonéncia Magnética Nuclear (RMN) de pro-
teinas. Aproveitando a sua presenga no 22 Encontro de Quimicos Jovens realizado no pas-
sado més de Abril em Aveiro, aceitou realizar uma entrevista exclusiva para o Boletim da
Sociedade Portuguesa de Quimica, conduzida por um Quimico Jovem com interesses cien-
tificos na Espectroscopia de Ressondncia Magnética Nuclear de estado sélido.

LM: Quais as grandes mudancgas na
sua vida apos ter recebido o Prémio
Nobel, excluindo as inimeras entrevis-
tas e viagens que deve ter realizado?

KW: Bem, tentei levar uma vida idén-
tica a que tinha antes. Continuar a
fazer investigagao tal como costuma-
va fazer. De certo modo, teve alguns
efeitos na minha vida, uma vez que
tornou mais facil continuar a investigar
mesmo depois de ter atingido a idade
da reforma, que aconteceu um ano
apos ter recebido o Prémio Nobel.

LM: Tinha consciéncia, anos antes, de
que poderia vir a ser um dos vencedo-
res do Prémio Nobel? Se tinha cons-
ciéncia dessa possibilidade, planeou
de alguma maneira estratégias que o
levassem a aumentar as hipoteses de
o ganhar?

KW: Bem ... na realidade, ndo. A
questdo é que ... porqué e como pode-
ria fazer isso? E claro que sabia que
tinha estado nesse caminho duran-
te muitos anos, mas um colega meu
recebeu sozinho o Prémio em 1991
e por isso nao tinha qualquer motivo
para sequer sonhar com o Prémio No-
bel da Quimica. Foi por isso completa-
mente inesperado e ele surgiu.

* CICECO/UA, Imafra@ua.pt

Quimica 117 - Asr/Jun 10

LM: Em 1960 comegou a trabalhar
em ressonancia magnética, nomea-
damente em Ressonancia Paramag-
nética Electrénica (RPE) e em 1967
iniciou o seu poés-doutoramento nos
Laboratérios Bell, onde se realizou um
dos desenvolvimentos mais revolucio-
narios (por exemplo, o UNIX estava
por essa altura a ser desenvolvido).
Como é que foram esses tempos pas-
sados num ambiente tdo privilegiado
e de que modo isso influenciou a sua
carreira futura?

KW: Bem, acho que a minha passa-
gem por Berkeley, como também pelos
Laboratérios Bell, deu-me um sentido
muito forte para ndo fazer nada que
me comprometesse. As condi¢des
eram tao boas que tinha necessaria-
mente que fazer um bom trabalho. Se-
ria demasiado evidente entre todos se
fizesse um mau trabalho.

LM: Sente entdo que poderia nunca
ter seguido essa tendéncia se tivesse
permanecido na Suica?

KW: Sim, nessa altura nunca poderia
ter feito o que fiz se nao tivesse come-
c¢ado a trabalhar nos Estados Unidos
e realizado la uma grande descoberta.
Isso é inegavel.

LM: Certo ... saltemos agora para
2001, pode-nos dizer que circunstan-

cias o levaram a iniciar um laboratério
no “The Scripps Research Institute”
na Califérnia?

KW: Sim, isso foi muito claro. Eu esta-
va prestes a atingir a idade da reforma
na Suica e ... em 2003 ndo havia qual-
quer hipotese de se alongar o tempo
de trabalho activo como Professor na
Suiga e isto foi investigado. Quando
ficou claro que nada podia ser feito
pela lei, o Presidente da Universida-
de disse-me que me apoiaria em tudo
0 que fizesse para tentar continuar
a trabalhar noutro sitio. Tornei entéo
publico o meu interesse em trabalhar
em qualquer lugar e imediatamente
recebi ofertas que, posso dizer-lhe,
eram quase tdo boas como as que se
fazem aos melhores avangados no fu-
tebol (sorriso nos labios). Pude assim
escolher e decidi ir para a Califérnia.
Outra vez! Para o melhor lugar que
me ofereceram.

LM: Como sabe, as proteinas de
membrana e as fibrilas sdo dificeis de
cristalizar, e muitas vezes impossiveis
de solubilizar. Nos ultimos anos foram
feitos muitos desenvolvimentos na
RMN de estado sdlido. Na sua opinido
até onde podera chegar a RMN de es-
tado sélido no estudo de tais sistemas
biolégicos?
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KW: Bem, ndo me sinto em posi¢cao
de emitir uma opinido muito forte por
falta de experiéncia propria. De uma
forma muito geral, ndo acredito que
a biologia seja o melhor uso para os
métodos de RMN de estado sdlido.
Penso que a RMN de estado sélido
tem missdes muito mais importantes
e promissoras a cumprir, na investiga-
¢ao de materiais em particular.

LM: E qual vai ser a proxima grande
descoberta no campo das proteinas?
Sera que nos podemos atrever a ten-
tar adivinhar?

KW: Bem ... acho que existem tantas
possibilidades para desenvolvimentos
em areas individuais, que ndo devo
fazer uma sugestdo especifica. Este
campo esta hoje em dia em téo rapido
desenvolvimento que irdo acontecer
bastantes descobertas.

LM: A propésito da RMN, esta ciente
do que pode ser um grande avango?

KW: Penso que seria possivel dar um
grande passo em frente se houvesse
maior investimento na RMN em solu-
¢do, uma vez que esta ndo teve qua-
se possibilidades de conseguir mais
avangos nos ultimos anos, pois o in-
vestimento foi quase totalmente para
equipamento de RMN de estado so6-
lido. Esta situagdo dramatica é assim
na Europa e nos EUA.

LM: Como é que é possivel manter-

mo-nos no topo da ciéncia com inspi-
ragdo por longos periodos e ao mes-
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mo tempo dedicar o tempo necessario
a familia e fazer todas as outras activi-
dades normais que as outras pessoas
fazem?

KW: Bem, neste caso tenho que ser
muito franco e dizer que a maior parte
das coisas que as pessoas fazem eu
nao as fago. Excepto dispor de algum
tempo para me manter em forma, fi-
sicamente, normalmente ndo fago o
que os outros fazem. Nunca vou a um
bar, ndo vou ao cinema, quando vou a
algum sitio numa viagem de negdcios,
isso faz parte do trabalho.

LM: Se calhar é uma parvoice o que
vou dizer, mas isso tem alguma coi-
sa a ver com a disciplina que adquiriu
com o desporto por exemplo?

KW: Ohh! Tem muito a ver com isso,
sim. Absolutamente! De duas manei-
ras. Isto é, por um lado alcangar ob-
jectivos mensuraveis e por outro fazer
parte de uma equipa. E eu fiz ambas
as coisas. Competi em atletismo onde
a performance individual conta muito
e joguei futebol durante décadas em
equipas e aprendi muito com as duas
experiéncias no que respeita ao traba-
Iho em ciéncia.

LM: Se olharmos para o passado, os
grandes acontecimentos mundiais
foram a forga motriz que motivaram
as pessoas a enveredar pela ciéncia.
Por exemplo, o programa Sputnik
depois da 22 Grande Guerra entu-
siasmou muita gente a iniciar estu-
dos cientificos, etc ... Parece que o

publico em geral, principalmente os
jovens, tém perdido a fé na ciéncia
nas Ultimas décadas. Existe alguma
explicagdo para isto? Concorda com
0 que estou a dizer? Tem outro ponto
de vista?

KW: Bem, tornou-se moda atacar a
ciéncia em muitos niveis. Menciono
apenas as campanhas contra o uso
das plantas geneticamente modifica-
das e os esforcos enormes na pro-
teccao dos animais, que muitas vezes
tem levantado acgbes judiciais contra
os cientistas. Tem havido também al-
guns acidentes, especialmente com
industrias quimicas, que através da
imprensa tiveram um grande impacto
devido aos comentarios exaustivos
sobre estes acidentes; para além dis-
to as pessoas esquecem-se do papel
crucial que a investigagdo cientifica
tem tido na melhoria da qualidade de
vida e no aumento da longevidade
das pessoas. Muito genericamente,
melhora a qualidade de vida do dia-
a-dia. Também na saude as pessoas
esquecem-se que a ciéncia tem tido
efeitos muito decisivos no que somos
hoje em dia.

LM: Podemos dizer que estamos a
sofrer os efeitos secundarios dos
enormes desenvolvimentos cientifi-
cos do ultimo século (Internet, Jogos,
Telemoveis), que tendem a distrair os
jovens? Acha que isto podera ser uma
explicagdo ou nao?

KW: A sua utilizagdo estd sujeita a
uma quantidade ilimitada de informa-
¢do que ndo é pedida. E-lhes simples-
mente atirada e nunca aprenderam
como lidar com informagao. Portanto,
nunca conheceram quéao dificil é pro-
curar num dicionario a palavra cor-
recta numa lingua estrangeira, isto s6
para dar um exemplo especifico. Por
isso a vida dos nossos filhos hoje &
muito diferente da vida que tivemos.

LM: Entéo talvez precisemos de um
novo grande acontecimento, como o
do programa Sputnik, para motivar jo-
vens cientistas?

KW: Nao deve esquecer também
que a vida de um cientista exige mui-
to trabalho. Para além dos estudos,
receio que os jovens de hoje em dia
tenham um nivel de vida tdo alto nas
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suas casas que nao estao dispostos a
esforgar-se para o fazer. Sabe, recor-
do frequentemente que no meu tempo
considerava um privilégio ter condi-
¢Oes excelentes para fazer experién-
cias. Considerava por exemplo que
era uma oportunidade unica ter dispo-
nivel em Basileia um equipamento de
RPE. O que me permitiu fazer coisas
que mais ninguém tinha feito antes. E
isto era um privilégio! E depois foi um
privilégio estar em Berkeley no meio
de todos aqueles cientistas excepcio-
nais que la trabalhavam. E ainda com
todo o dinheiro que eu precisava para
fazer o trabalho que eu queria fazer. E
0 mesmo nos Laboratérios Bell. E eu
considerei isto ... isto ndo era traba-
Iho! Foi um privilégio ter esta oportu-
nidade. E esse sentimento n&o é facil
de encontrar na maioria dos jovens de
hoje entre os vinte e os trinta anos. E
principalmente também nos seus par-
ceiros que nunca tiveram de suportar
o tipo de vida que eu tive, que che-
gava a nao ir a casa dormir porque
estava a fazer experiéncias e poderia
ndo ir a casa durante 3 dias e a minha
mulher ia visitar-me ao laboratério e
levava-me comida e, percebe, este
tipo de coisas! (sorriso nos labios e
entusiasmo)

LM: Parece que, hoje em dia, a cién-
cia tem sido focada totalmente na
“quantidade” e ndo necessariamente
na “qualidade”. A alocagao de recur-
sos para a investigacdo é cada vez
mais baseada nos tdo chamados in-
dicadores “bibliométricos”. Os cientis-
tas hoje s6 sdo considerados como
tendo sucesso na unica condicao de
que o seu trabalho seja citado muitas
vezes. Esta tendéncia mundial parece
granjear adeptos nédo s6 nas institui-
¢bes de financiamento, mas também
nos proéprios cientistas (que parecem
gostar do estatuto de celebridades).
Podem encontrar-se muitos efeitos
perversos na politica cientifica base-
ada em indicadores bibliométricos e
portanto, o meu ponto de vista é que,
os (jovens) cientistas sao encorajados
a produzir “bons numeros” para as
instituicdes de financiamento, mesmo
que para isso a qualidade seja sacri-
ficada. Pode fazer um comentario so-
bre isto?

KW: Bem, é claro que esses dados

estatisticos devem ser encarados com
cautela. Mas veja, um parametro que
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esta a ser particularmente focado é o
indice-h. Agora posso dizer-lhe que
ndo sabia o que era um indice-h até
um dia em que li na Nature de que sou
o quarto quimico mais citado. Na qui-
mica tenho o quarto maior indice-h! E
estando na realidade fora da quimica
convencional! Fiquei mesmo orgulho-
so! E ainda estou porque acho que o
facto de ter ... cerca de 130 artigos
que foram citados pelo menos 134
vezes representa mais do que ganhar
qualquer prémio.

LM: E ficaria preocupado se néo fosse
o quarto na lista do maior indice-h na
quimica? No seu caso ndo precisa de
ficar preocupado por ser o quarto?

KW: Mas eu nunca teria ganho o Pré-
mio Nobel se nao tivesse escrito es-
sas publicagdes ... quer dizer, ndo se
podem ignorar. Acho que néo é possi-
vel escapar fazendo estas avaliagbes
quantitativas. Se uma pessoa so tiver
3 publicagbes, entdo temos que ver
atentamente estas 3 publicagdes, se
alguém tem 500 entao temos que ver
0 numero de citagbes desses traba-
lhos e ver com mais atengédo os que
sdo mais citados. E talvez investigar
também todas as publicagdes que ele
considere serem muito importantes.
Acho que se deve fazer este tipo de
abordagem. Mas também acho que
nao se pode nem se deve ignorar a in-
formacgéo estatistica. Deve desempe-
nhar o seu papel. O que é muito pior &
o impacto que as revistas como a Na-
ture, Science e Cell tém nas carreiras
dos cientistas juniores. Isso € mesmo
mau, porque a avaliagdo dos artigos
€ muitas vezes baseada na tentati-

va de obter histérias fantasticas que
irdo unicamente aumentar as vendas
destas revistas. Estas revistas séo
empresas comerciais! E o facto de
serem tidas em grande consideragao
na tomada de decisdes dos cientistas
seniores, assim como nas decisdes
de contratagao, isso é realmente mau.
Vejal Os meus artigos mais citados
estao no Biochemical and Biophysical
Research Communications (BBRC),
no Journal of Magnetic Resonance
(JMR) e no Journal of Biomolecu-
lar NMR! Com milhares de citagdes!
(sorriso nos labios) Tenho artigos na
Science e na Nature e nenhum deles
esta proximo das mil citagbes. Veja,
se alguém tiver artigos numa revista
desconhecida com um grande nu-
mero de citagdes entdo deve vé-los.
Ter toda esta informagéo disponi-
vel é valioso para a avaliagdo, caso
contrario as portas estariam abertas
para nada. Se nao tiver em conta es-
tes factos e aceitar que os elementos
do juri avaliem da maneira que qui-
serem os candidatos, entdo isso ira
coloca-lo numa situagdo muito pior.

LM: Entao, sendo um especialista de
RMN deve sempre publicar regular-
mente em revistas especializadas em
RMN em vez de investir demasiados
esforcos para publicar em revistas
como a Nature ou a Science, pois tem
que de ser conhecido pela sua comu-
nidade. Concorda com o que estou a
dizer?

KW: Acho que grande parte do meu
sucesso se deveu a nao perder tem-
po a tentar publicar artigos nessas re-
vistas. Eu nem sequer sabia que era

Prof. Kurt Withrich durante a entrevista
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mais importante publicar na Nature
do que no JMR. Eu nao sabia, eu era
muito ingénuo! Mas o mais importan-
te é que publicamos esses artigos no
BBRC antes de os submeter a outra
revista qualquer. O trabalho é aceite
pela primeira revista para a qual o
submetemos.

LM: Qual é a sua opinido sobre a im-
portancia do ensino na carreira cien-
tifica?

KW: Fui professor do ensino secunda-
rio durante 5 anos da minha vida. En-
sinava quimica, fisica e desporto. Fui
professor de esqui durante 8 épocas
e gosto de o fazer. Gosto de ensinar
e ainda ensino alunos de licenciatura
em Zurique. Na semana passada dei
aulas a alunos de licenciatura e na
proxima semana vou dar aulas a alu-
nos de mestrado e gosto de o fazer,
gosto do contacto com os alunos e
gosto dos seus comentarios e é assim
que eu consigo os meus estudantes
de doutoramento.

LM: E acha que o ensino € uma das
principais formas de conseguir es-
tudantes para trabalhar nas nossas
areas?

KW: Claro! Quer dizer, a maior parte
dos meus alunos de pds-doutoramen-
to obtive-os em contactos no final das
minhas palestras realizadas por todo
0 mundo e a maioria dos alunos de
doutoramento obtive-os facilimente de
fora quando vinham as minhas aulas
ou a aulas de cursos em Zurique.

LM: Digo isso porque alguns cientis-
tas muito bons que existem no mun-
do por vezes ndo ensinam estando
dedicados a investigacdo a 100%. E
queixam-se que ndo conseguem ob-
ter alunos? Entdo é uma espécie de
paradoxo. Se tiver que dar aulas, o
que por vezes lhe ocupa uma boa par-
te do dia, ndo tem tempo para realizar
investigagdo, mas mais facilmente
conseguira obter alunos.

KW: Bem, é importante ndo voltar a
posicao de professor outra vez. Quer
dizer, ndo poderia aspirar a um pro-
grama de investigagédo de topo se ti-
vesse que dar 20 horas de aulas por
semana. Nunca dei mais do que 5 ou
6 horas de aulas por semana. E nor-
malmente dava-as todas num so dia.
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Depois ficava livre para a investiga-
¢éo. Mas também gosto de ensinar,
néo é propriamente um fardo. E te-
nho tempo para me preparar tal como
me preparei para a palestra de hoje.
Nunca uso os mesmos slides! Estou
sempre descontente com detalhes de
como estdo, refazendo coisas e assim
por diante ... isso é muito importante
para mim. O ensino e a preparagao
das palestras também me dao fre-
quentemente impulso para novos pro-
jectos. Ontem a noite quando estava
a preparar a palestra, estava a tomar
notas sobre algumas coisas que ne-
cessariamente tém de ser feitas ago-
ra. E isso ira sem demoras para o la-
boratério na Califérnia. (riso)

LM: Pergunto-me agora como é que
conseguiu gerir mais de 200 alunos
que trabalharam consigo durante o
seu percurso até ao Prémio Nobel
quando a RMN de proteinas ainda es-
tava na sua infancia?

KW: E emocionante trabalhar em algo
que nunca foi feito.

LM: Mas, consegue encontrar esta
forma de pensar na Europa ou s6 a
encontrou nos EUA?

KW: Nao, fiz tudo isto na Europa.
Quer dizer, nunca tive um grupo nos
EUA antes de 1970. A primeira equipa
que desenvolvi foi em Zurique. Bem,
trabalhei duro quando estivemos nes-
sa fase. Posso na pratica ilustrar isto
pelo facto de que nunca fui esquiar
entre 1971 e 1984 porque me iria ti-
rar muito tempo. Jogava regularmente
futebol porque compramos uma casa
ao lado do estadio de futebol para que
eu nao tivesse desculpa para nao fi-
car com a equipa. Mas isto tirava-me
pouco tempo, percebe? Por vezes de-
sequipava-me em casa e nao ficava
la para nao correr o risco de acabar
por ir beber cervejas depois de alguns
jogos. Ficava em casa debaixo do
chuveiro e depois voltava ao trabalho.
Mas isso foi tudo o que fiz. Durante
esse periodo nunca fui esquiar e de-
pois, quando concluimos o projecto,
parei, e fui esquiar durante dois anos.
Por isso, trabalhei dia e noite! Houve
um periodo em que quando tinha que
trabalhar, fazia os ensaios no equi-
pamento de RMN entre a meia-noite
e meia e as cinco da manha. Estas
eram as unicas horas em que os eléc-

tricos na cidade ndo interferiam com a
homogeneidade do campo.

LM: Conseguiu manter entdo o mes-
mo ritmo mesmo quando comegou a
formar familia? Quando temos filhos
precisamos em geral de dispor mais
tempo para a familia, o que pode ter
impacto na ciéncia. Depende, mas...

KW: Bem, a minha mulher queria ter fi-
Ihos por isso ela tem filhos! (riso) E eu
fago ciéncia. (riso) E muito mau dizer
isto, mas isto foi como aconteceu. (riso)

LM: Para um jovem estudante a pro-

cura do seu primeiro emprego num

instituto cientifico com elevados pa-

drdes de qualidade, existe alguma re-

gra geral para:

a) O numero de artigos que o candi-
dato deve ter publicados?

b) E relevante ser o primeiro autor?

c) E preferivel ter experiéncia pds-
doutoramento?

d) Que outro aspecto consideraria
relevante para aconselhar jovens
estudantes?

KW: Isso depende do que eles quise-
rem fazer na vida deles. Se querem
seguir a carreira académica, entéo
posso apenas aconselhar muito fir-
memente que procurem entrar na
instituicAo de maior nivel possivel
para um trabalho pés-doutoral com o
melhor cientista que conseguirem. Se
se juntarem a um grupo que se dedica
a confirmagéo de trabalho de investi-
gacao entao fardo trabalho de confir-
macao toda a sua vida. E ndo é facil
para os estudantes, nem para iniciar
pos-doutoramento, decidir para onde
devem ir. Mas isto é extremamente
importante! Ter publicagbes como
primeiro autor € extremamente impor-
tante. Nao ter qualquer artigo como
primeiro autor pode ser fatal para uma
carreira académica.

LM: Quais séo as pistas que lhe re-
velam que uma determinada pessoa
pode ir longe na ciéncia? Quer dizer,
se olhar para um jovem cientista,
como consegue identificar que ele po-
dera ser um bom cientista no futuro?
Consegue captar alguns sinais dessa
pessoa que o fagam pensar que ele
podera evoluir rapido na ciéncia e tal-
vez fazer uma grande descoberta no
futuro? Ha muitas maneiras de Ihe co-
locar esta questao.
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KW: Bem, veja ... tipicamente, um
cientista junior permanece comigo en-
tre 3 a 6 anos e apos este periodo de
tempo eles serdo bons ou ndo. Quer
dizer, na minha area nao existe outra
opcéo. Isto &, apods 3 anos alguém que
tenha capacidades para chegar a qua-
lificagdes de topo devera ser capaz de
fazer muitas coisas melhor do que eu.
E devera ser capaz de ser capaz de
desenvolver ideias para além do ni-
vel até onde vao as minhas proprias
ideias. Ndo consigo dar uma receita,
mas acho que um jovem apenas tem
de tentar e depois ser avaliado.

LM: Acha que ficar com o mesmo
orientador durante o doutoramento
e 0 pos-doutoramento, por exemplo,
pode ser uma desvantagem em com-
paragao com estudantes que tenham
estado em sitios diferentes? Ou, na
realidade, isso nao significa nada?

KW: Bem, eu aconselharia a mudar de
orientador o mais rapido possivel logo
apos terminar a tese de doutoramento.

LM: Se vir que tem um estudante de
doutoramento brilhante no seu labora-
tério mantém esse conselho? Normal-
mente, eu diria que tentaria manté-lo
a seu lado. Como gere uma situagéo
dessas?

KW: Eu encorajava-o muito a ir embo-
ra e depois talvez a voltar. Se eles sédo
realmente muito bons eu encorajava-

0s a ir embora e a voltarem mais tarde
porque ... quer dizer, na Suiga, se eles
ndo se tivessem ausentado seria mui-
to dificil enfrentar uma avaliagéo para
uma posi¢ao académica.

LM: H& uma duragdo minima para
permanecer no estrangeiro?

KW: Se decidisse ir para fora para um
poés-doutoramento nunca deveria ser
por um periodo inferior a dois anos,
especialmente se mudar de area.

LM: A forma de alcangar um eleva-
do nivel na ciéncia é variado. Na sua
opinido qual é a forma mais favoravel
para o atingir? Aconselharia os jovens
investigadores a permanecerem du-
rante muito tempo a trabalhar numa
area muito especializada? Ou acon-
selharia experiéncias em diferentes
areas de investigacdo? Ou tem outra
opiniao?

KW: Se quer estar a frente tem que
ser altamente especializado. Como
conselho, na pratica nado existe ou-
tra possibilidade. Se mudar de area
cada dois anos também tera grandes
problemas em conseguir um reconhe-
cimento fazendo uma ou duas contri-
bui¢cdes numa determinada area e de-
pois ir embora. Por outro lado deve ter
uma visdo muito alargada. Percebe?
Mas quando olhar para o que fizemos
durante anos, vera que sempre usa-
mos RMN em solugéo. Nunca usamos

ALIDADE CIENTiFICA

sequer RMN de estado sélido. Muito
raramente fizemos cristalografia sozi-
nhos e por isso simplesmente estive
muito focado.

LM: Podemos dizer que é a técnica
que definiu o seu foco.

KW: Neste caso é a técnica que de-
fine o foco. Por isso tem de ver que
logo que resolvemos a estrutura da
ciclosporina e da ciclofilina, fui con-
siderado especialista em supresséo
imune e passei a dar plenarias em
grandes congressos médicos sobre
supressao imune (sorriso nos labios).
Por isso aprendi melhor sobre o as-
sunto e rapido! Depois resolvemos a
estrutura do homeodominio e passei a
dar plenarias em congressos de biolo-
gia celular. Tive que aprender biologia
celular! E rapido também! Depois vie-
ram os prides! E quanto tempo pensa
que eu andei a estudar literatura so-
bre encefalopatia espongiforme trans-
missivel? Para perceber sobre expe-
riéncias em animais e depois ir para o
laboratdrio P3 de animais, e verificar o
que esta a ser feito, e fazer relatérios
e reclamar e ... esta a ver? Embora
estejamos sempre rigidamente a tra-
balhar na determinacéo estrutural por
RMN, havia um campo muito alargado
de interesse.

LM: A entrevista chegou ao fim, agra-
dego a sua disponibilidade.

SOLVENTE HIDROFOBICO E HIDROFILICO: CARA E COROA

A nivel industrial, a separacao de sol-
ventes dos demais produtos & geral-
mente feita por meio de destilagao,
a qual requer a adigdo de solventes
volateis e uma grande quantidade de
energia. Presentemente, novas portas
no campo do processamento quimi-
co industrial foram abertas por Philip
Jessop e a sua equipa da Queen’s
University em Kingston (Canadéa) ao
desenvolverem um novo tipo de sol-
vente que é capaz de modificar a sua
natureza hidrofébica para hidrofilica,
permitindo a remogao de solventes
sem destilagdo. Apos o estudo de va-
rias guanidinas e amidinas, a equipa
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de P. Jessop descobriu que o solven-
te N,N,N’-tributilpentanamidina, ge-
ralmente possuidor de uma natureza
hidrofébica, se torna completamente
miscivel com a agua quando é adi-
cionado ao meio CO,,. A extracgéo do
6leo de soja € um exemplo de aplica-
¢ao desta nova técnica a situagdes
reais, que destrona o classico uso
de hexano e consequente destilagéo.
Neste caso o novo solvente é usado
na sua forma hidrofébica para extrair
0 oleo. Seguidamente é adicionada
agua carbonatada, o que faz com que
o solvente assuma a sua forma hidro-
filica, originando um sistema bifasico

que contém uma fase constituida por
6leo de soja puro e outra mais hidro-
filica, contendo a fase aquosa. No se-
guimento do processo, a fase oleosa
€ rejeitada por decantagéo, o CO, €
facilmente removido da fase aquosa
por aquecimento e o solvente em cau-
sa retoma ao estado hidrofébico o que
permite a sua separacdo da agua e,
por isso, a sua reutilizagéo.

(Fonte: http://www.rsc.org/
Publishing/ChemScience/
Volume/2010/04/switchable_sol-
vents.asp)
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ACTUALIDADES
CIENTIFICAS

BoRro-OXIGENIO TRIPLO

Através do uso de platina como estabiliza-
dor, uma equipa de quimicos inorganicos
liderada por Holger Braunschweig da Uni-
versidade de Wiirzburg, na Alemanha, es-
tabeleceu um conjunto de condi¢des elec-
tronicas adequadas para a obtengdo de um
dos Ultimos feitos quimicos no campo das
ligagBes: a criagdo de um composto isolavel
contendo uma ligagao tripla Boro-Oxigénio
(Science 2010, 328, 345). Para além de ser
o primeiro complexo metalico com um li-
gante de mondxido de Boro, o complexo
oxoborilico de platina podera ser uGtil em
aplicacbes diversas como, por exemplo, a
catalise.

O Boro é conhecido pela sua deficiéncia
electrénica e a sua consequente propensao
para a compensar através da sua participa-
¢ao em ligagdes multicentradas, o que lhe
permite usufruir da densidade electronica
dos atomos vizinhos. No entanto, os inves-
tigadores raramente identificaram a par-
ticipagdo de Boro em ligacdes duplas ou
triplas. Lai-Sheng Wang da Universidade
de Brown e colaboradores verificaram an-
teriormente que compostos gasosos como
Au,B=0" possuem uma ligagdo B=O de
estabilidade comparavel as ligacdes triplas
nos complexos electronicamente equiva-
lentes CN- e CO. Wang afirma “nenhum
complexo metalico oxoborilico tinha sido
até agora sintetizado, o que nos colocava
uma questdo séria, ja que, por outro lado,
CN- e CO sdo ligantes ubiquos em Quimica
Inorganica”. A equipa de Braunschweig de-
monstra que "o truque parece estar relacio-
nado com a estabilizacdo da ligacdo B=O
através de uma significativa interacgao co-
valente Platina-Boro", acrescenta Wang.

O grupo de Braunschweig demonstrou
anteriormente como o centro metalico
pode ser usado na estabilizagdo da ligacdo
B=N em complexos iminoborilicos. A par-
tir deste trabalho, Braunschweig, Krzysztof
Radacki e Achim Schneider sintetizaram o
complexo B=O através do tratamento de
Pt(PR,),, onde R é o grupo ciclohexil, com
Br,BOSi(CH.), em tolueno, a temperatura
ambiente. O intermediario resultante elimi-
na BrSi(CH,),, obtendo-se finalmente B=O
como um novo ligante em (PR,),BrPtB=0.
Este complexo exibe uma inabitual estabi-
lidade ao calor e a luz, e mesmo quando
tratado com tiofenilato de amonio, o grupo
tiofenilico demonstra maior afinidade com
o ligante de Bromo, formando um comple-
xo oxoborilico tiofenilico. Armin Berndt da
Universidade Philipps, em Marburg, Alema-
nha, um especialista em ligagdes multiplas
e aromaticidade em compostos de Boro,
afirma que a obtencédo da ligagdo B=O é o
pinaculo de um conjunto de estudos muito
importantes sobre a estabilizacdo de com-
postos raros de Boro através de complexa-
¢do metalica.

(Adaptado do artigo de 19/04/2010 de Steve
Ritter: Boron-Oxygen Triple Play Chemical &
Engineering News- http://pubs.acs.org/cen/
news/88/i16/8816notw2.html)
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CRISTALIZA(;AO: AS ENZIMAS ASSUMEM

0 CONTROLO!

Os materiais tecnoldgicos do futuro irdo
exigir métodos de sintese que sejam ener-
geticamente mais eficientes e ambien-
talmente benignos. Na natureza, muitas
proteinas sdo peritas em controlar a cris-
talizacdo de iBes inorgénicos sob condi-
¢bes atmosféricas. Por esta razdo, tem-se
observado uma intensificacdo recente na
investigagdo sobre como as propriedades
de mineralizagdo de todos os tipos de bio-
moléculas podem ser aproveitadas na sin-
tese de materiais com aplicagdes praticas.
Dingguo Xia e colegas da Universidade de
Tecnologia de Pequim, China, usaram en-
zimas para sintetizar trés estruturas crista-
linas diferentes de dioxido de titanio, um
material usado em varias aplicacdes, por
exemplo em células solares, catalisadores e
mesmo como pigmentos de tintas. O novo
processo de sintese exige apenas um pre-
cursor de titanio, enzimas e tempo. Deixan-
do as solucdes preparadas em repouso a
temperatura ambiente durante trés sema-
nas, produzem-se nanoparticulas de dioxi-
do de titdnio com estruturas rutilo, anatase
e fases mistas. A forma cristalina obtida
depende do precursor e enzima usada.
“No inicio, queriamos imobilizar a glicose
oxidase e a catalase num suporte de dioxi-
do de titanio para produzir sensores. A liso-
zima foi usada como controlo”, diz Xia. “No
entanto, observamos este interessante fe-
némeno de crescimento dos nanocristais.”
A combinacdo de técnicas espectroscopicas
com analises termogravimétricas revelaram
gue os materiais de anatase e de fases mis-
tas permaneceram associados com as enzi-
mas que os ajudaram na sua formacgao. No
entanto, surpreendentemente, o material
de rutilo apresentou-se quase livre de en-
zima. Analises por difraccdo de raios-X rea-
lizadas durante o processo de cristalizagao
revelaram que a amostra de rutilo continha
inicialmente anatase, enquanto que as ou-
tras amostras (anatase e fases mistas) per-
maneceram na mesma fase durante toda a
cristalizacdo. Os investigadores sugeriram
que a formacdo de rutilo é o resultado
de interaccdes fracas entre a enzima e o
precursor, deixando que mecanismos de
dissolucao e re-cristalizagdo conduzam a
producdo de cristais sem enzima. Por outro
lado, atribuiram a formacdo de anatase e
fases mistas a fortes interac¢bes entre a en-
zima e o precursor, que impedem o meca-
nismo de re-cristalizalagao, resultando num
compodsito didxido de titanio-enzima. Xia e
colegas acreditam que os seus nanocris-
tais de rutilo, observados por microscopia
electronica como um material agregado
microporoso, podem ser utilizados como
anodo em baterias de ido-litio. Experiéncias
preliminares mostram resultados promis-
sores. "O nosso objectivo agora é sermos
capazes de controlar a forma, estrutura e
polimorfos dos 6xidos metalicos a micro/
nanoescala usando as propriedades Unicas
das proteinas”, explica Xia.

(adaptado de NPG Asia Material research
highlight: doi:10.1038/asiamat.2010.36)
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RESOLVENDO UM PROBLEMA DE

PROTEINAS!
Desde ha 20 anos que os investigadores
sabem que a velocidade de sintese de pro-
teinas no ribossoma de bactérias é igual
a velocidade de producdo de mRNA, mas
como a célula mantém estes dois compo-
nentes da producdo de proteinas a funcio-
nar ao mesmo ritmo tem sido um mistério.
Agora, um par de artigos revela o mecanis-
mo e a cinética que relaciona os processos
de transcricdo e de tradugdo em bactérias.
As descobertas vdo em sentido oposto a
hipdtese que prevalece ha muito tempo de
que a RNA polimerase, que transcreve DNA
em mRNA, estabelece o ritmo da relacao.
Em vez disso, os estudos realizados mos-
tram que o ribossoma é que controla a ve-
locidade da relacdo transcrigdo-tradugao.
As descobertas podem também fornecer
um novo alvo nas bactérias para o desen-
volvimento de antibiéticos. Uma equipa de
investigadores liderada por Paul Résh, um
quimico de proteinas da Universidade de
Bayreuth, Alemanha, usou espectroscopia
de ressonancia magnética nuclear para en-
contrar o “elo perdido” entre a transcricdo
pela RNA polimerase e a traducdo pelo ri-
bossoma. O elo envolve a ligagdo de uma
proteina ribossomal chamada NusE a uma
proteina chamada NusG, que pode ligar-se
simultaneamente a maquinaria de transcri-
cao (Science 2010, 328, 501). “A relacao en-
tre a transcricdo e a traducao é conhecida
desde ha muito tempo, mas a grande des-
coberta aqui é a ligagdo fisica directa entre
os dois mecanismos”, comenta Robert Lan-
dick, um bioquimico da Universidade de
Wisconsin, EUA, que estuda a transcricdo
em bactérias. “O que nunca tinha sido pen-
sado até agora é que na realidade o ribos-
soma se movimenta com uma ligacao fisica
a RNA polimerase”. Interferir com a liga-
¢ao entre a NusE e a NusG "pode ser uma
nova forma de interferir com a expressao
genética nas bactérias, obtendo-se assim
um novo alvo na terapia anti-microbiana”,
refere Evgeny Nudler, um bioquimico da
Escola Universitaria de Medicina de Nova
Iorque. Nudler liderou a equipa de inves-
tigadores que deslindaram como as cinéti-
cas de transcricdo e de tradugdo se conju-
gam (Science 2010, 328, 504). Descobriram
que quando um ribossoma se liga a mMRNA
e comega a produzir proteina, este por sua
vez impele a RNA polimerase a aumentar
a velocidade de sintese de mRNA. Quando
as bactérias sdo tratadas com um antibio-
tico que procura o ribossoma, ou quando
as bactérias sdo projectadas para produzir
proteinas ribossomais defeituosas, a RNA
polimerase abranda — e por vezes para
completamente — para compensar. Embora
a relagdo fisica entre a transcrigdo e a tra-
ducdo aconteca em células de bactérias, é
improvavel que ocorra em células humanas
(ou em qualquer célula eucaridtica), uma
vez que a RNA polimerase e o ribossoma
trabalham em compartimentos separados
das células eucariéticas, diz Landick.
(adaptado de Chemical & Engineering News
2010, 88 (17), 9)
HG
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ARTIGOS

RessonANCIA MaaNETICA NucLEAR — FERRAMENTA VERSATIL EM Quimica
FarMmAcEuTicA E IMAGloLoGIA MEDICA

KonsTaTIN LuzyaniN E MARTA ABRANTES™

A Ressonéincia Magnética Nuclear é uma técnica analitica versatil que pode ser utilizada
desde a andlise de compostos quimicos simples & elucidagdo estrutural e investigagdo da
dindmica de proteinas e imagiologia de érgdos de seres vivos de um modo néo invasivo e
ndo destrutivo. O presente artigo pretende fornecer aos leitores uma breve introducdo teé-
rica sobre esta técnica e apresentar algumas aplicacdes da mesma nas dreas da Quimica
Farmacéutica e Imagiologia Médica.

O quE E A RessonANcIA MAGNETICA
NucLEAR?

A Ressonancia Magnética Nuclear
(RMN) é uma técnica analitica que
permite obter informagéo estrutural e
dindmica sobre a matéria, e que se
baseia na deteccéo das propriedades
magnéticas dos nucleos (Figura 1)
[1-3].

Figura 1 - Espectrometro de RMN (500 MHz) no
Instituto Superior Técnico (IST/UTL) pertencente
a Rede Nacional de Ressonancia Magnética
Nuclear (PTNMR). Para mais informagdes sobre
a rede — consultar o site http://cqe.ist.utl.pt/
networks/nmr/index_nmr.php

Foi descoberta em 1945 por Bloch e
Purcell (Prémios Nobel da Fisica em
1952) na sequéncia dos trabalhos de
Isidor I. Rabi (Prémio Nobel da Fisica
em 1944). Ao longo do tempo, muitos
outros investigadores contribuiram de
forma decisiva para o desenvolvimen-
to e para a aplicacdo desta técnica,

" Centro de Quimica Estrutural, Instituto Superior Técni-
co, Universidade Técnica de Lisboa
Av. Rovisco Pais, 1, 1049-001 Lisboa, Portugal
E-mail: marta.abrantes@ist.utl.pt
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como se pode constatar pela lista de
investigadores que foram laureados
com o Prémio Nobel por contribui¢cdes

Apesar de existirem nucleos que nao
exibem qualquer campo magnético
(por exemplo, o 'C), a maior par-

para a RMN (Tabela 1) [4].

te dos nucleos comportam-se como

Tabela 1 — Prémios Nobel relacionados com a Ressonancia Magnética Nuclear

1943 | Ofto Stern, EUA Prémio Nobel da Fisica pello's suas co_ntn})mgoes na
descoberta do momento magnético do protdo.
Prémio Nobel da Fisica "pelo seu método de ressonéncia
1944 | Isidor I. Rabi, EUA para registar as propriedades magnéticas de nucleos
atémicos.”
) Prémio Nobel da Fisica “pela descoberta de novos métodos
1952 Felix Bloch, EUA ara medicdes magnéticas nucleares precisas e pelas
Edward M. Purcell, EUA P neaic 9 . ” P P
respectivas descobertas associadas.
Prémio Nobel da Quimica “pelas suas contribuicées para
1991 Richard R. Ernst, Suica o desenvolvimento da metodologia da espectroscopia de
RMN de alta resolugdo.”
Prémio Nobel da Quimica "pelos seus desenvolvimentos da
2002 | Kurt Wothrich, Suica espectroscopia de RMN para a determinagdo tridimensional
da estrutura de macromoléculas biolégicas em solugdo.”
Paul C. Lauterbur, EUA Prémio Nobel da Fisiologia ou Medicina "pelas descobertas
2003 ) . : - X . i
Peter Mansfield, UK relativas a imagiologia de ressonancia magnética.

A RMN explora as propriedades mag-
néticas dos nucleos dos atomos. Os
nucleos dos atomos podem ser vistos
como pequenos pides com carga que
rodopiam em torno do seu eixo, ge-
rando o seu préprio pequeno campo
magnético (Figura 2).
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Figura 2 - Representacdo de um nucleo a
rodopiar como um pido (a esquerda), que se
comporta como um magnete tendo um polo sul
e um pdlo norte (a direita)

pequenos magnetes (por exemplo, o
"H ou o *C).

Normalmente, estes nucleos estdo
dispostos de forma aleatéria (Figura
3).

No entanto, quando colocados sob a
influéncia de um forte campo magnéti-
co externo, sdo obrigados a alinhar-se
em orientagdes especificas.

Estas orientagbes alinhadas com o

campo magnético caracterizam-se por
terem diferentes niveis energéticos.
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Figura 3 — Os nlcleos estdo normalmente dispostos de forma aleatéria (a esquerda). Quando sujeitos
a um intenso campo magnético (aqui representado pela seta a cheio), sdo obrigados a alinhar-se em
orientacdes especificas que podem ser paralelas ou anti-paralelas ao campo magnético aplicado. Estas
orientagdes sdo determinadas pelo estado energético do nicleo

Quando expostos a uma radiagéo
electromagnética na frequéncia radio,
0s nucleos recebem energia e séo
obrigados a “saltar” para uma outra
orientagédo (de nivel energético supe-
rior) (Figura 4). Ao retomarem a sua
orientagdo original os nucleos liber-
tam energia, emitindo uma radiagao
caracteristica. Este fenédmeno desig-
na-se por ressonancia magnética nu-
clear e da o nome a esta técnica de
caracterizagédo. Diz-se também que a
RMN é uma técnica espectroscépica,
uma vez que faz uso de radiagao elec-
tromagnética (neste caso na frequén-
cia radio).

Com base neste fendbmeno, numa
experiéncia de RMN sujeita-se uma
amostra a um intenso campo mag-
nético (Figura 5). Seguidamente,
expde-se a amostra a um varrimen-
to de radiagdo electromagnética na
frequéncia radio. No momento em
que a frequéncia do aparelho corres-
ponde exactamente a frequéncia de
ressonancia caracteristica do nucleo
(que se designa por frequéncia de
Larmor), os nucleos mudam para ou-
tra orientagdo. Desligando a fonte de
radiagdo electromagnética, os nucle-
0s retomam a sua orientagao original
emitindo uma radiagdo que origina

um sinal eléctrico. Apds tratamento
matematico (transformacéo de Fou-
rier - FT) é possivel tragar um grafico
da intensidade do sinal em fungéo da
frequéncia aplicada a que chamamos
espectro de RMN.

As frequéncias de ressonancia dos
nucleos dependem, nao sé da nature-
za do nucleo em estudo, mas também
do ambiente quimico, aparecendo em
sitios diferentes do espectro de RMN.

As frequéncias de ressonancia sao
expressas numa unidade que se de-
signa por desvio quimico (e é expres-
sa em ppm). Este desvio quimico indi-
ca a localizagéo de um sinal de RMN
em relagdo a um padrao, que por con-
vengao tem um desvio quimico igual
a 0 ppm.

Assim sendo, a RMN permite deter-
minar o numero e o tipo de grupos
quimicos num composto, sendo des-
ta forma uma técnica valiosa para a
obtencdo de informagdo sobre a es-
trutura de moléculas. Nas figuras 6 e
7 sédo apresentados, a titulo de exem-
plo, espectros de RMN de 'H e de *C
do etanol.
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Figura 4 — O fendbmeno da ressonancia magnética nuclear. Quando nicleos expostos a um campo magnético intenso (seta a cheio) sdo também expostos
a radiagdo electromagnética na frequéncia radio (seta ondulada) (a esquerda), os nicleos “saltam” para outra orientagdo (ao centro). Ao retomarem a sua

orientacdo original emitem uma radiacdo caracteristica

Emissor
el L

Campo magnético
{estético)

MY

S

L \NHH-H-H_
" N
\\ R g

\ | ® L 4
\ ’ ! o #

N L] <

sinal vs. tempo

Sinal vs. frequéncia

Figura 5 — A amostra a analisar é colocada no interior do aparelho dentro de um tubo e diluida com solvente deuterado (a utilizacdo de um solvente
deuterado permite minimizar os sinais que provém deste mesmo solvente). A amostra contém nucleos activos, dispostos de forma aleatéria. Apds aplicagéo
de um campo magnético (estatico), os ntcleos alinham-se na direccdo do campo magnético. Um emissor de radiagdes electromagnéticas na frequéncia
radio emite uma sequéncia de ondas com diferentes frequéncias. Quando a frequéncia de ressonancia do nucleo (também designada por frequéncia de
Larmor) é atingida, os nucleos “saltam” para outra orientagdo. Ao retornarem a sua orientacdo original emitem uma radiagdo que é detectada originando
um sinal eléctrico (designado por sinal FID). O tratamento matematico deste sinal, aplicando a transformada de Fourier (FT), origina um espectro de sinal em
funcdo da frequéncia aplicada com os sinais correspondentes aos nucleos em estudo, que se designa por espectro de RMN
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Figura 6 - Espectro de RMN de 'H de etanol (CH,CH,OH) (diluido em cloroférmio deuterado) que permite detectar os nicleos de *H. Séo visiveis trés sinais.
Dois destes sinais (um quadrupleto a cerca de 3.7 ppm e um tripleto a 1.3 ppm) correspondem a grupos protdes que tém um mesmo ambiente quimico
(protdes dos grupos CH, e CH.) O sinal a 1.6 ppm corresponde aos protdes da 4gua presente no cloroférmio deuterado. O protdo do grupo OH do etanol
ndo é visivel porque esta sujeito a uma troca com os protdes da agua. O sinal relativo ao solvente deuterado aparece fora da escala apresentada
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Figura 7 — Espectro de RMN de **C de etanol (CH,CH,OH) (diluido em cloroférmio deuterado) que permite detectar os nuicleos de '*C. Séo visiveis trés
conjuntos de sinais. Dois destes (a cerca de 18.5 e 58.6 ppm) correspondem aos dois carbonos presentes no etanol. O conjunto de sinais a 77 ppm provém

PARA QuE sE usa A RMN?

A espectroscopia de RMN é hoje usa-
da de forma generalizada por todos
0s que se dedicam a estudar directa
ou indirectamente compostos ou fe-
néomenos quimicos. A espectroscopia
de RMN é uma técnica analitica sofis-
ticada e poderosa que tem aplicagdes
em diferentes areas. A diversidade
de aplicagdes so6 foi possivel devido
ao continuo desenvolvimento de di-
ferentes técnicas que se baseiam no
fenomeno de RMN. Este desenvol-
vimento permitiu que ao longo dos
tempos cada técnica fosse optimizada
de acordo com as necessidades da

Quimica 117 - Asr/Jun 10

do solvente deuterado

respectiva aplicacao. A RMN pode ser
utilizada tanto para a analise qualita-
tiva como quantitativa e as suas apli-
cacdes vao desde a analise de com-
postos quimicos simples a seres vivos
intactos, de um modo n&o invasivo e
nao destrutivo.

Os campos mais comuns de aplica-

¢ao da RMN incluem:

1) Anadlise estrutural aplicada a quimi-
ca e a biologia;

2) Imagiologia médica: tomografia de
ressonancia magnética nuclear ou
imagiologia de ressonancia magné-
tica nuclear (maior area de aplica-
¢éo);

3) Prospecgao geofisica (por exem-
plo, de petroleo): geotomografia de
ressonancia magnética nuclear.

O presente artigo vai focar-se sobre
as duas primeiras aplicagoes.

ANALISE ESTRUTURAL APLICADA A QUI-
MICA E A BIOLOGIA

A utilizacdo da espectroscopia de
RMN esta muito associada a determi-
nagao da estrutura molecular em so-
lugdo mas os estudos efectuados em
estado sélido sdo também frequentes.
A RMN pode ser aplicada ndo sé na
elucidagao estrutural de pequenas e
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médias moléculas, como também no
estudo de macromoléculas, como pro-
teinas ou acidos nucleicos. Para além
de ser muito util na elucidagao da
estrutura molecular, a RMN pode ser
também usada para estudar proces-
sos dindmicos de moléculas e para
estudar interacgdes/reacgbes entre
moléculas.

As experiéncias mais comuns de es-
pectroscopia de RMN baseiam-se na
observacgao directa de nucleos de 'H
em solugdo. As caracteristicas favora-
veis deste nucleo (elevada abundan-
cia natural, elevada razédo giromag-
nética) possibilitam medigdes de alta
sensibilidade e baixo tempo de aquisi-
¢ao para este nucleo e séo responsa-
veis pelo vasto numero de aplicagdes
desta técnica que vai desde compos-
tos muito simples com baixo peso mo-
lecular até proteinas.

Por exemplo, no espectro de 'H do
etanol (Figura 6) sdo obtidos trés
sinais com 3 desvios quimicos dife-
rentes: um para o grupo CH,, o outro
para o grupo CH, e um dltimo para o
grupo OH. Um grupo CH, tem tipica-
mente um desvio quimico por volta
de 1 ppm, um grupo CH, ligado a um
grupo OH tem um desvio quimico por
volta de 4 ppm e um grupo OH tem
um desvio quimico entre os 2 e 0os 3
ppm dependendo do solvente utiliza-
do na experiéncia. O formato do sinal
e a sua area dao mais informagao
sobre a estrutura quimica. A area do
sinal esta relacionada com o numero
de protdes relativos a um sinal. No
exemplo em questéo, o sinal do grupo
CH, tem uma érea de integracéo que
equivale a 2/3 do tamanho do sinal do
grupo CH,. O formato dos sinais (sin-
guletos, dupletos, tripletos, etc.) esta
essencialmente relacionado com a vi-
zinhanga de nucleos do mesmo tipo.

O mesmo tipo de raciocinio pode ser
aplicado para os outros tipos de nucle-
os que sdo frequentemente estudados
por RMN, tais como, por exemplo, °C,
5N, 3'P, °F, 1%°Pt. No entanto, é impor-
tante mencionar que a relagéo entre
a area de um sinal e o numero de nu-
cleos a que corresponde so é possivel
para espectros de RMN de "H.

Uma aplicagdo interessante da es-
pectroscopia de RMN consiste em
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estabelecer a pureza isomérica de es-
pécies farmacologicamente activas.
Por exemplo, a cisplatina, farmaco
antitumoral (Figura 8A), € um comple-
X0 metalico que contém platina como
centro metalico. Um dos principais
problemas associados a aplicagao
biolégica destes complexos metalicos
esta associado ao facto de estes com-
plexos poderem existir sob forma de
varios isémeros, por exemplo, cis- e
transplatina (Figura 8A e B, respecti-
vamente).

Apresenca do isémero trans (transpla-
tina) e/ou de outros complexos de Pt
origina picos com diferentes desvios
quimicos, podendo desta forma ser
claramente distinguidos da cisplatina.
As técnicas de RMN que menciona-
mos até agora séo técnicas unidimen-
sionais (1D). Estas técnicas revelam
informagao sobre o tipo e proporgéo
de nucleos sob observagao, mas nem
sempre dao informacao sobre a forma
como o0s nucleos estdo ligados uns
aos outros, ou seja nem sempre pro-
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Figura 8 — Complexos de platina caracterizados por RMN de %Pt

Para aplicagdes farmacologicas os
compostos devem ser utilizados em
formas isomericamente puras ja que
diferentes isdmeros podem ter efeitos
terapéuticos/téoxicos muito diversos.
Por essa razao, existe a necessidade
de utilizar métodos simples e fidedig-
nos para confirmar a pureza destes
compostos. No caso das espécies ba-
seadas em platina pode ser utilizada
a espectroscopia de RMN de '®°Pt. O
desvio quimico da '®Pt é sensivel a
natureza dos atomos doadores liga-
dos a platina e ao isomerismo geo-
métrico. Os desvios quimico da RMN
de 5Pt surgem numa larga escala de
12000 ppm (Tabela 2), o que permite
uma distingdo clara entre sinais sem
sobreposi¢céo dos mesmos.

videnciam informagéo suficiente so-
bre as ligagdes intramoleculares. Esta
informagdo pode ser obtida usando a
técnicas de espectroscopia de RMN
multidimensional, tais como, 'H,'H-
COSY, 'H,"™C-HMBC, 'H,"*N-HSQC.
Na Figura 9 exemplifica-se uma des-
tas técnicas aplicada a identificagédo
da molécula ciclosporina (representa-
da na Figura 10).

A espectroscopia de RMN tem vindo
a enfatizar a aplicagdo em sistemas
biomoleculares e tem um papel muito
importante na biologia estrutural. Com
os desenvolvimentos, tanto na meto-
dologia, como na instrumentag&o nas
ultimas duas décadas, a RMN tornou-
se numa das mais poderosas técni-

Tabela 2 — Desvio quimico de ***Pt RMN dos compostos seleccionados

Composto Desvio quimico, ppm | Referéncia
Na,PtCl, 0 (5]
cis-PICI,(NH,), (cisplatina) (A) 2149 4]
trans-[PtCL,(NH.),] (transplatina) (B) -2145 [6]
trans-[PICI {NH=C(OH)E},] (C) 36 7]
[PICl,{HOHNCMe,CMe,NHOH}] (D) 2492 8]

O espectro de RMN de %Pt da cis-
platina isomericamente pura origina
um sinal a -2149 ppm relativamente a
Na,PtCl, (que é usado como padré&o).

cas espectroscopicas para a analise
de biomacromoléculas, permitindo a
caracterizagcdo de biomacromolécu-
las e seus complexos até 100 kDa.
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Em conjunto com a cristalografia de
raios X, a espectroscopia de RMN é
uma das duas tecnologias de ponta
para a determinagdo da estrutura de
biomacromoléculas a nivel atéomico.
No entanto, a espectroscopia de RMN
€ 0 unico método com resolugao ato-
mica para a elucidagéo estrutural de
biomoléculas em solugao aquosa em
condicbes proéximas das condi¢des
fisiolégicas. Adicionalmente, a RMN
providencia perfis de dindmica e in-
teracgbes moleculares que contém
informagado preciosa sobre o funcio-
namento de biomacromoléculas, in-
formagéo determinante no desenvol-
vimento de novos farmacos.

IMAGIOLOGIA MEDICA: IMAGIOLOGIA DE
RESSONANCIA MAGNETICA (IMR)
NUCLEAR

A imagiologia de ressonancia mag-
nética (IRM) é uma potente técnica
de imagiologia médica que se baseia
essencialmente na espectroscopia de
RMN de 'H.

Como descrevemos anteriormente, a
RMN de 'H detecta a presenca de nu-
cleos de protdes.

Assim sendo, o que a IRM permite é a
visualizagdo da concentragao de pro-
tées distribuidos nos tecidos.

20080516_Eyelosspering (5 1 :\Brukar\IOPEPIN  guedt

Muitos dos protdes visualizados sao
os protdes da agua, por isso, a IRM
é particularmente adequada para a
imagiologia de tecidos moles, tais
como o cérebro ou a medula 6ssea
(Figura 11).

Os ossos, ndo possuindo tanta agua
e, por isso, protdes, emitem um sinal
muito mais fraco aparecendo muito
mais escuros.

Apesar da resolugao espacial da IRM
nao ser tdo boa como a do raio-X con-
vencional, a sua resolugdo de con-
traste é bastante melhor.

1L

Figura 9 — Espectro de RMN de *H,**C-HMBC da ciclosporina. As linhas de interseccdo (que aparecem como pequenos circulos) correspondem
a carbonos e protdes que estdo a duas ou trés ligagdes uns dos outros mas ndo directamente ligados entre si

Figura 10 — Estrutura de ciclosporina
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Figura 11 — Exemplo de uma IRM da cabega.
Imagem preparada pelos autores a partir de
imagem animada de Dwayne Reed (licenca
Creative Commons Attribution-Share Alike 3.0
Unported)
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Figura 12 — Em relacdo a uma experiéncia de RMN de *H convencional a IRM permite obter informagéo sobre a localizagdo
espacial de protdes em tecidos. A aplicacdo de um campo magnético em gradiente origina um sinal que contém informagao
nédo sé sobre a existéncia de protdes mas também sobre a sua localizagdo

A figura 12 ajuda a visualizar o feno-
meno por detras da IRM [9]. Na RMN
de 'H sujeita-se uma amostra (e desta
forma os seus protdes) a um intenso
campo magnético homogéneo e, de
seguida, a uma radiagdo com frequén-
cia radio (tal como descrevemos ante-
riormente). Como aplicamos um cam-
po magnético igual a toda a amostra
(estatico) e a frequéncia do sinal dos
protées depende deste campo magné-
tico, todos os protdes com as mesmas
caracteristicas (ou ambiente quimico)
originam espectros com um so sinal.

Este sinal revela a presenca de pro-
tdes mas ndo da informagédo sobre
a sua localizagdo. Na IRM aplica-se
a um tecido um campo magnético
com um gradiente calibrado. Com o
aumento do campo magnético (da
esquerda para a direita) a frequéncia
emitida pelos nucleos (apds exposigao
a radio frequéncia) aumenta também
da esquerda para a direita na amos-
tra. Ou seja, para duas zonas com o
mesmo tipo de protdes sdo emitidos
dois sinais a diferentes frequéncias.

Este é o principio para a localizagao
dos protdes. Na figura 12 so esta es-
quematizada a localizagdo ao longo
de um eixo horizontal. No entanto,
se for utilizado um campo magnético
rotativo, recolhe-se informagao sobre
0s varios eixos, que se for combinada
com o auxilio de informatica, produz
um mapa tridimensional da densidade
de protdes (que pode ser visualizada
em cortes).

Uma vez que, como mencionamos
antes, a densidade de protdes varia
com o tipo de tecido (por causa dos
diferentes conteudos de agua dos
mesmos), diferentes sinais sdo tam-
bém obtidos para diferentes tipos de
tecidos.
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RMN BiomoLEcuLAR — DESENVOLVIMENTOS RECENTES
ApLicacoes Mopernas DA RMN A BioLoaia

SoriA R. PauLetat £ Josk J. G. Moura?

A Ressonéincia Magnética Nuclear (RMN) é considerada uma das técnicas mais versdteis
para estudar a nivel atémico a estrutura/fungéo e a dindmica de biomoléculas em solugéo,
tais como proteinas e dcidos nucleicos, e caracterizar problemas de interacgdo e reconhe-
cimento molecular. Desenvolvimentos recentes tém permitido estudar problemas complexos
desde a consideracdo de macromoléculas de elevada massa molecular, proteinas solGveis
e membranares, proteinas contendo centros paramagnéticos, e abordar outros problemas,
tais como a desnaturagdo de proteinas. A RMN é a Unica técnica espectroscédpica com a
qual se pode obter informacéo estrutural de biomoléculas com resolucdo atémica e em
condicdes fisioldgicas, pelo que as aplicagdes in vivo sGo muito exploradas. A aplicacéo
de RMN no estado sélido a proteinas membranares é um dominio emergente. Este artigo
pretende indicar desenvolvimentos recentes que permitem a aplicagdo da RMN a problemas

biol6gicos complexos.

Palavras chave

Ressonéncia Magnética Nuclear, Aplicacdes Biolégicas, Desenvolvimentos recentes.

A Ressonancia Magnética Nuclear
(RMN) é hoje em dia considerada
como sendo uma das técnicas mais
versateis para estudar a nivel atomico
a estrutura e a dindmica de macro-
moléculas como proteinas e &acidos
nucleicos, e também caracterizar a
interaccdo e reconhecimento mole-
cular, nomeadamente interacgdes
proteina-proteina, proteina-ligando ou
proteina-acidos nucleicos.

Um dos maiores problemas da RMN
€ a sua baixa sensibilidade, devido as
transigbes magnéticas nucleares se-
rem pouco intensas. No entanto, nos
ultimos anos tém-se verificado diver-
SOS avangos na técnica que permitem
contornar este problema, permitindo
a expansao da aplicagdo da RMN a
tépicos, tais como:

i. Proteinas com mais de 25 kDa,

ii. Proteinas membranares,

iii. Proteinas contendo centros para-
magnéticos,

REQUIMTE/CQFB, Departamento de Quimica, Facul-
dade de Ciéncias e Tecnologia, Universidade Nova de
Lisboa, 2829-516 Caparica, Portugal

" Email: srp@dgq.fct.unl.pt

2 Email: jose.moura@dq.fct.unl.pt
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iv. Proteinas desnaturadas,
v. RMN de proteinas em células in
vivo.

A aplicacdo da RMN a estes topicos
de interesse bioldgico foi possivel de-
vido a avangos significativos ndo s6
ao nivel da instrumentacdo de RMN
(campos magnéticos mais elevados
e crio-sondas de maior sensibilidade),
como também no desenvolvimento de
novas sequéncias de pulsos, novos
esquemas de aquisicao de espectros
multidimensionais, a detecgéo directa
de ®C, e também a marcagéo selec-
tiva de aminoacidos, assim como a
possibilidade de introduzir sondas pa-
ramagnéticas em proteinas.

Para além destas inovagdes na RMN
de proteinas no estado liquido, tem-
-se assistido nos Uultimos anos ao
desenvolvimento da RMN de sélidos
aplicada a proteinas membranares, a
proteinas contendo regides desorde-
nadas ou homomultimeros de elevada
massa molecular.

Uma vez que estes avangos abran-
gem diversos tépicos, o artigo destaca

somente algumas destas inovacdes:
meétodos rapidos de RMN, detecgéo
directa de *C e uso de sondas pa-
ramagnéticas, e sdo usados como
exemplos a utilizagdo da RMN na tria-
gem de condi¢cdes das amostras nos
projectos de gendmica estrutural e
nos estudos de complexos transientes
proteina-proteina.

Designaremos RMN biomolecular a
aplicagcdo de RMN a problemas de in-
teresse bioldgico.

Os nucleos que séo frequentemente
observados por RMN biomolecular
tém abundancia natural ("H e 3'P) ou
podem ser enriquecidos através da
expressao heterologa, usando fontes
de carbono e azoto enriquecidos nes-
tes is6topos (°C e °N).

Uma vez que cada um destes nucle-
os da origem a um sinal num espec-
tro RMN, é de esperar que haja um
grande numero de sinais que se en-
contrem sobrepostos, e que tém de
ser identificados de forma a se extrair
toda a informagé&o estrutural que con-
tém. Uma das formas de solucionar o
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problema da sobreposi¢do de sinais
nos espectros de RMN foi a introdugao
de espectros multidimensionais, RMN
nD. Estes espectros correlacionam a
frequéncia de um sinal numa dimen-
sdo com outras frequéncias noutras
dimensodes, permitindo a identificagédo
de sinais sobrepostos observados nos
espectros unidimensionais.

Um dos espectros mais utilizados na
RMN biomolecular, e que pode ser
considerado como o espectro base,
é o 'H-"*"N HSQC (correlagao hetero-
nuclear de quantum-simples), em que
cada sinal observado corresponde
a um protdo ligado a um nucleo *N.
Uma vez que, numa proteina, cada
residuo, a excepgao da prolina e do
residuo N-terminal, tem um protéo li-
gado a um azoto na ligagéo peptidica,
0 numero de sinais observados num
"H-""N HSQC de uma proteina deve
corresponder ao numero de residuos
da sua cadeia polipeptidica (as ca-
deias laterais dos residuos de aspa-
ragina e glutamina contribuem com
dois sinais cada) (ver Figura 3A). Por
este motivo, este espectro é conside-
rado como sendo a impresséo digital
de uma proteina, e a dispersao dos si-
nais observados indica que a proteina
se encontra estruturada.

1) MEtopos rRAPIDOS DE RMN

Apesar das vantagens evidentes, a
aquisicdo de espectros multidimen-
sionais requer um maior tempo expe-
rimental para a aquisi¢cao de varias re-
peticbes das sequéncias de pulso, de
forma a obter-se informagao suficiente
nas outras dimensdes (denominadas
de indirectas). Assim, apesar de um
espectro de RMN 2D poder ser ad-
quirido em apenas alguns minutos, o
aumento de mais uma dimenséo, es-
pectro 3D, significa que a experiéncia
podera durar varios dias, pelo que a
aquisicao de espectros com um maior
numero de dimensdes pode tornar-se
impraticavel (tanto pela estabilidade
das proteinas como pelo tempo dis-
ponivel e custo associado a utilizagao
do aparelho).

Para ultrapassar este problema tém
sido desenvolvidas formas mais ra-
pidas para a realizagao de espectros
de RMN que podem ser agrupadas
em dois grupos: i) métodos de amos-
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tragem reduzida, que se baseiam na
optimizagdo do numero de pontos ex-
perimentais de uma experiéncia, por
limitagdo do numero de pontos adqui-
ridos, e i) métodos de pulso rapido,
em que ha a optimizagao do tempo de
aquisicdo por redugdao do tempo de
cada uma das repeti¢cdes (Tabela 1).

entropia [1], ou decomposi¢cao multidi-
mensional [8].

Uma outra metodologia para reduzir a
amostragem consiste na subamostra-
gem do dominio de tempo da grelha
(Figura 1C), o que reduz aparente-
mente a janela espectral. Neste caso,

Tabela 1 - Metodologias que podem ser aplicadas na aquisicao rapida de espectros de RMN

Técnicas

Amostragem néo-uniforme m

Subamostragem (2]
Amostragem reduzida Espectroscopia de projecgdo [3]
Espectroscopia de Hadamard [4]

Codificacéo espacial

(5]

Pulso-réapido

Aumento da relaxacéo longitudinal [6]

Optimizacéo do &ngulo de Ernst 7]

() métodos de amostragem reduzida

Considere-se uma experiéncia 3D
que requer uma amostragem numa
grelha bidimensional formada pelas
variaveis temporais t, e t, (Figura 1A).
Numa amostragem linear convencio-
nal, o espagamento entre dois pontos
sucessivos é determinado pelo inver-
so do intervalo do desvio quimico (ja-
nela espectral) da frequéncia do nu-
cleo observado, e o nimero de pon-
tos adquiridos depende da resolugéao
pretendida.

0 que se obtém é o folding do espec-
tro, pois a largura espectral é menor
que o intervalo dos desvios quimicos
dos spins nucleares observados [2].
Esta metodologia tem que ser usa-
da com cuidado, de forma a nao so-
brepbr os sinais, mas pode reduzir,
por exemplo, quatro vezes o tempo
de aquisicdo de um espectro 'H-"°N
HSQC, quando se aplica a subamos-
tragem a dimenséao "°N.

Por outro lado, a espectroscopia de
projecgao consiste no incremento si-
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Figura 1 - Representagdo esquematica dos varios tipos de métodos de amostragem reduzida

Assim, se se pretende diminuir o tem-
po total de aquisicdo de um espectro
de RMN multidimensional, pode-se
adquirir apenas um numero menor de
pontos escolhendo ao acaso pares (t,,
t,) da grelha de amostragem, o que
é denominado de amostragem nao-
uniforme (Figura 1B) [1]. O proces-
samento destes dados ndo pode ser
feito através dos métodos convencio-
nais, como a Transformada de Fourier
ou previsao linear, sendo necessario
recorrer a utlizagdo de algoritmos de
processamento para a reconstrugdo
do espectro de RMN multidimensio-
nal, como a reconstru¢ao por maxima

multaneo de varios tempos de evolu-
¢&o indirectos (neste caso, t, e t,), e
traduz-se numa amostragem radial do
dominio temporal indirecto da grelha
de amostragem (Figura 1D). As pro-
jecgdes nos dominios de frequéncia
sao depois utilizadas para reconstruir
o espectro de RMN completo, através
de algoritmos especificos [3, 9]. Um
exemplo desta metodologia sdo as se-
quéncias desenvolvidas por Withrich
e seus colaboradores, designadas por
APSY (Espectroscopia de Projecgéo
automatizada, Automated Projection
Spectroscopy) [10], para a identifi-
cacdo de ressonancias da cadeia
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carbonada de proteinas de tamanho
médio (15 kDa) [11], e de proteinas
intrinsecamente desnaturadas [12].
Neste tipo de espectroscopia, APSY,
a analise da projec¢ao dos espectros
é feita automaticamente (sem a anali-
se humana dos espectros multidimen-
sionais), obtendo-se no final uma lista
das frequéncias correspondentes aos
sinais que seriam observados nesses
espectros multimensionais. Por exem-
plo, numa experiéncia APSY-HNCO-
CA 4D [10], obtém-se uma lista com
os desvios quimicos dos spins: H, N,
C.,eC_, (Figura2).

ai-1

H R1

(7 classes de aminoacidos podem
ser definidas com base na diferente
multiplicidade das ligagdes C-C e C-H
[15].

i) métodos de pulso rapido

As técnicas de RMN de pulso rapido
consistem na diminuicdo do “tempo
de espera” entre cada scan sucessi-
vo, fazendo com que o tempo para se
adquirir 0 mesmo numero de scans
seja menor. Esta técnica pode ser
acoplada as técnicas de amostragem
reduzida mencionadas anteriormente,

H

N

[
Hi-1 O

F;

4
R1 H

Figura 2 - Representagdo da cadeia polipeptidica, evidenciando os ntcleos, cujo desvio quimico
é obtido através da sequéncia APSY-HNCOCA 4D

A espectroscopia de Hadamard (Figu-
ra 1E) explora o facto de se conhecer
apriori os desvios quimicos das fre-
quéncias de interesse e de, por este
motivo, se poder escolher os spins
que se pretendem excitar. Desta for-
ma, substitui-se o dominio temporal
por um dominio de frequéncia. Nes-
tas sequéncias de pulsos utilizam-se
pulsos de radio-frequéncia selectivos,
que sdo aplicados simultaneamente
(um para cada frequéncia de interes-
se) em substituicdo dos pulsos nio
selectivos para a excitagao dos spins
nas sequéncias convencionais [4, 13].
A experiéncia é repetida N vezes, e
em cada repetigao os pulsos sao apli-
cados de forma a que o sinal de cada
frequéncia € modelado de acordo com
a matriz de Hadamard de ordem N es-
tabelecida. Esta mesma matriz, esco-
Ihida para codificar as frequéncias, &
posteriormente utilizada no processa-
mento do espectro, de forma a sepa-
rar cada uma dessas frequéncias.

Esta metodologia permite adquirir es-
pectros contendo somente frequén-
cias de interesse, como as correspon-
dentes aos grupos amida de residuos
do centro activo de uma proteina (util
no teste e procura de ligandos) [14],
ou obter espectros 'H-'"*N HSQC co-
dificados por classe de aminoacido
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o que pode reduzir de forma significa-
tiva o tempo de aquisi¢cdo de espec-
tros de RMN.

Este “tempo de espera” é necessario
para permitir que os spins, que foram
excitados, relaxem ao seu estado de
equilibrio. Uma das formas de dimi-
nuir este intervalo de tempo ¢é através
do aumento da relaxagao longitudinal,
que explora o facto da eficiéncia de
relaxagdo spin-rede de 'H poder ser
aumentada se os protées na sua vi-
zinhanga néo forem perturbados pela
sequéncia de pulsos, podendo por
isso receber energia através de inte-
racgbes dipolo-dipolo ou por proces-
sos de permuta [6].

Em concluséo, a aquisicao de espec-
tros de RMN (multidimensionais) de
uma forma mais rapida possibilita a
aplicacdo desta técnica a proteinas
nao estruturadas (por apresentarem
grande numero de ressonancias so-
brepostas) [12], a proteinas de maior
massa molecular (em que devido a um
maior numero de sinais, se ira ter uma
maior sobreposicdo espectral) [16],
e permite ainda seguir reac¢des em
tempo real, e obter informacgéo sobre
a cinética de reacgdes quimicas [17,
18], ou seguir o processo de desnatu-

ragao ou renaturacao de proteinas em
solugéao [19].

2) DETECCAO DIRECTA DE
HETERONUCLEOS

A elevada raz&o giromagnética, y, dos
protdes, que é responsavel pela sua
elevada sensibilidade também causa
grandes interacgdes dipolo-dipolo que
levam a uma rapida relaxagdo dos
nucleos. Este efeito provoca o alarga-
mento das ressonancias (que podem
mesmo desaparecer) na vizinhanga de
um centro paramagnético ou em pro-
teinas de elevada massa molecular.

O efeito do alargamento de linha de-
vido a rapida relaxagao transversa do
protdo em proteinas de elevada mas-
sa molecular pode ser diminuido com
recurso a sequéncias de pulsos como
TROSY (espectroscopia de relaxagéo
transversa optimizada, transverse re-
laxation-optimized spectroscopy) [20],
CRIPT (transferéncia de polariza-
¢ao induzida por relaxagao-cruzada,
cross-relaxation-induced polarization
transfer) [21] ou CRINEPT (transfe-
réncia de polarizagéo correlacionada
por aumento da relaxagdo, cross-
correlated relaxation-enhanced pola-
rization transfer) [22], ou através de
esquemas mais elaborados de marca-
¢ao isotdpica, como a marcagao iso-
tépica de aminoacidos especificos, ou
dos seus metilos, em que os restantes
protdbes da proteina se apresentam
deuterados [23, 24]. Uma outra forma
de diminuir este efeito, € o recurso a
deteccdo directa de spins nucleares
com uma razao giromagnética peque-
na, como € o caso do *C.

Esta metodologia foi introduzida por
John L. Markley em 1988 [25], e mais
recentemente, Bertini e colaboradores
desenvolveram sequéncias de pulsos
com detecgdo directa de '*C para a
identificagdo completa de heteronu-
cleos da cadeia carbonada, que po-
dem fornecer informagéo sobre a es-
trutura e dindmica das proteinas [26].
A deteccgdo directa de spins nucleares
de *C tem sido utilizada ndo s6 em
proteinas de elevada massa molecu-
lar, como é o caso por exemplo da
ferritina (um dodecahedro de 22 kDa
por monoémero) [27], mas também na
identificagdo de residuos na vizinhan-
¢a de um centro paramagnético [28].
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Este facto deve-se a detecgdo directa
de *C nao ser tdo afectada pelo cen-
tro paramagnético como o 'H, devido
a pequena razao giromagnética do *C
gerar uma diminuicdo nas contribui-
¢cbes paramagnéticas dipolares para
a sua relaxagéo por um factor de (y./
Y,)*. Uma outra aplicagdo destas no-
vas sequéncias de pulsos é o estudo
de proteinas intrinsecamente nao es-
truturadas [29], uma vez que ao con-
trario do protdo, o '*C apresenta uma
maior disperséo de desvios quimicos,
0 que soluciona o problema da grande
sobreposicao de sinais que se obser-
va na frequéncia do 'H dos espectros

destas proteinas, mesmo sem ter de
se recorrer a espectros 3D. Nesta
metodologia, o espectro que corre-
laciona o ®N do grupo amida com o
carbonilo da ligagéo peptidica, CON,
€ o espectro equivalente ao espectro
'H-""N HSQC (Figura 3B), como sen-
do o espectro base para a identifica-
¢ao de todos os sistemas de spin (no-
menclatura equivalente ao residuo)
da proteina e posterior identificagdo
sequencial desses mesmos sistemas
de spin. Para tal, foram concebidas
uma série de experiéncias que estao
esquematicamente representadas na
Figura 4.
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Figura 3 - Espectros *H -*N HSQC (A) e CON (B) da apo-Orange Protein de Desulfovifrio gigas
Adaptado de [30]
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Figura 4 - Representagdo esquematica das experiéncias heteronucleares 2D (CON)
e 3D baseadas na deteccédo directa de carbonos carbonilo, que podem ser usadas
na identificacdo sequencial das ressonancias da cadeia carbonada de proteinas.
Em muitos casos somente o plano 2D das experiéncias 3D é adquirido.
Adaptado de http://www.cerm.unifi.it/home/research/protonlessnmr.html.
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3) SonpAs PARAMAGNETICAS

Até recentemente, a presenca de um
ido paramagnético nas amostras de
RMN era vista como uma desvanta-
gem, e frequentemente tentava-se
substituir este ido por outro diamag-
nético, de forma a evitar os efeitos de
alargamento de linha nas ressonan-
cias de nucleos na sua vizinhanga.
No entanto, nos Ultimos anos, o uso
de sondas contendo metais paramag-
néticos tem ganho interesse, uma vez
que podem ser usadas como uma
ferramenta para a obtengdo de infor-
magao estrutural em proteinas [31], e
de orientagdo e dinamica de comple-
xos proteina-proteina [32] e proteina-
ligando [33]. A utilizagdo destas son-
das permite a obtengao de restricoes
a longa-distancia, através da determi-
nagdo do aumento da relaxagdo pa-
ramagnética, de desvios de pseudo-
contacto e de acoplamentos dipolares
residuais (RDCs) [34, 35].

O tipo de efeito que se observa de-
pende do ido paramagnético que é
utilizado nestes estudos, sendo que
os desvios de pseudocontacto e os
acoplamentos dipolares residuais sao
observados quando o ido paramagné-
tico (a maioria dos lantanideos, Dy**)
apresenta uma distribuigdo anisotro-
pica do spin electrénico. Os acopla-
mentos dipolares residuais (RDCs)
sao provocados pelo alinhamento in-
duzido pelo paramagnetismo no cam-
po magnético, e estendem-se a toda
a molécula, podendo ser utilizados
na definigdo das orientagdes relati-
vas de dominios numa proteina ou de
proteinas em complexos transientes,
enquanto que os desvios de pseudo-
contacto, provocados pela interacgéao
através do espago com o electrdo
desemparelhado, podem ser observa-
dos até uma distancia de 40 A do ido
paramagnético, e sdo proporcionais a
1/c® (sendo d a distancia entre o spin
nuclear e o ido paramagnético) [34].

No caso dos ides paramagnéticos que
apresentam uma distribui¢do isotrépi-
ca de spin electrénico (ex., radicais ni-
tréxido, e ides Mn?* ou Gd**), observa-
se somente 0 aumento da relaxagéao
paramagnética, que se deve a gran-
de interacgdo magnética dipolar que
existe entre o electrao desemparelha-
do num centro paramagnético e um
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nucleo (observavel em RMN) na sua
vizinhanga, o que provoca um aumen-
to da taxa de relaxagao desse mesmo
nucleo. Este efeito depende da distan-
cia, d, entre o nucleo e o electrdo, e a
sua magnitude é directamente propor-
cional a 1/d®, podendo ser observado
até 20-35 A dependendo do ido para-
magnético que esta a ser usado [36].

A utilizagao destas técnicas é possivel
quando as metaloproteinas em estudo
apresentem locais de ligacao a metais
que podem ser substituidos por lanta-
nideos, como é o caso de locais de
ligagdo a Ca?*, Mg* e Mn?. No en-
tanto, tém sido desenvolvidos varios
tipos de sondas paramagnéticas que
se podem ligar a locais especificos
da cadeia polipeptidica: i) através da
ligagdo a um grupo tiol de um residuo
de cisteina (natural ou introduzido por
mutacdo dirigida) que se encontre ex-
posto a superficie da proteina, como
€ o caso das sondas de lantanideos;
ii) ou através da fusdo, ao N- ou C-
terminal da proteina, de pequenos
peptideos com afinidade para metais
paramagnéticos.

Tém sido desenvolvidos outros tipos
de sondas paramagnéticas em que
ndo ha a necessidade de ligagdo co-
valente entre a proteina e a sonda (ra-
dicais de nitréxido e sondas que ligam
metais paramagnéticos [37]).

4) UtiuizacAo b RMN Nos PRoJEC-
TOS DE GENOMICA ESTRUTURAL

Muitos dos avangos referidos nao
poderiam ter tido lugar sendo tivesse
ocorrido uma melhoria simultanea na
instrumentacao, tal como o aumento
da sensibilidade das crio-sondas em
3C, o desenvolvimento de crio-son-
das (e micro crio-sondas) e pré-ampli-
ficadores, o aumento da sensibilidade
das experiéncias de RMN através da
utilizacdo de campos magnéticos mais
elevados, e a melhoria da electronica
digital da ultima geracdo dos espec-
trometros de RMN.

Nomeadamente, o desenvolvimento
de micro crio-sondas tem permitido
a reducao da quantidade de amostra
a ser usada (30-200 pg num volume
que pode ir de 8 a 35 pl) na aquisicéo
de espectros para a determinagao da
estrutura de proteinas [38].
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Estas sondas tém sido usadas nas
linhas de seleccao de proteinas alvo
para a determinagdo das melhores
condicdes de estabilidade da amostra
(temperatura, solugdes tampao, pH,
forca ionica, detergentes ou outros
aditivos [39]), identificagdo de domi-
nios de uma proteina mais complexa,
para posteriores estudos estruturais
por RMN ou cristalografia de raios-X.
Nestas linhas de escrutinio é também
rotina determinar o tempo de correla-
¢ao da proteina de forma a determi-
nar o seu estado de oligomerizacao
em solugéo, nas condigbes (concen-
tragcdo de proteina, pH, forga idnica)
em que os estudos estruturais irdo ser
realizados.

A optimizagdo das condi¢gdes de
amostra é essencial em sistemas tais
como: proteinas de maior massa mo-
lecular, proteinas com varios dominios
e proteinas membranares, que consti-
tuem verdadeiros desafios para estes
dominios cientificos emergentes [40].

Esta optimizagdo é feita através da
andlise da dispersdo e distribuigao
dos desvios quimicos das ressonan-
cias no espectro 'H-'’N HSQC da
proteina alvo. A analise do 'H-°N
HSQC permite ainda avaliar o estado
de pureza da proteina, a sua estabili-
dade em diferentes solugdes tampéo,
temperaturas e para além disso con-
tém informacao sobre a dinamica da
proteina.

5) METODOLOGIA SIMPLES PARA A CA-
RACTERIZACAO DE COMPLEXOS PROTEI-
NA-PROTEINA

Devido ao crescente numero de ge-
nomas e de projectos de gendmica
estrutural, o numero de estruturas
de proteinas tem crescido exponen-
cialmente, apesar da contribuicdo da
ressonancia magnética nuclear para
este numero ser relativamente pe-
quena quando comparada com a da
cristalografia de raios-X. No entanto,
a RMN tem um papel muito mais im-
portante na caracterizagéo de interac-
¢bes biomoleculares, por ser a Unica
técnica que permite obter informacgéo,
em condi¢cdes préximas das condi-
cOes fisioldgicas, sobre a estrutura, a
dindmica molecular das biomoléculas,
e a termodinadmica e cinética de inte-
racgbes biomoleculares.

As interacgbes transientes entre bio-
moléculas sdo extremamente impor-
tantes em biologia, na transferéncia
electronica, na transdugdo de sinal
ou na regulacdo da expressdo gené-
tica, pelo que a caracterizagao destes
complexos tem ganho um interesse
crescente em especial na perspectiva
da Biologia de Sistemas.

Uma das metodologias mais usadas
na caracterizagdo de interacgdes
proteina-proteina por RMN é a pertur-
bagéo dos desvios quimicos, que per-
mite o mapeamento da interface do
complexo, informagéo esta que pode
ser integrada em programas computa-
cionais de atracamento molecular (do-
cking) (como o programa BiGGER [41]
ou Haddock [42]), de forma a obter-se
um modelo da estrutura do complexo
[43] (Figura 5). Esta metodologia tem
sido muito utilizada na caracterizagéo
de complexos transientes e de baixa
afinidade, como complexos de trans-
feréncia electrénica [44, 45].

Uma outra metodologia é a experi-
éncia de transferéncia de saturacéo,
em que uma proteina A é deuterada
e marcada com N, enquanto que a
outra proteina B (doadora) ndo é mar-
cada [46].

Neste caso, a saturacdo das resso-
nancias da proteina B, ndo marca-
da, leva a atenuacao de sinal por
mecanismos de saturagdo cruzada,
que sdo observados no espectro de
"H — "N HSQC da proteina A [47].

Outras metodologias usadas na ca-
racterizagdo de complexos transien-
tes sdo os acoplamentos dipolares re-
siduais [48] e 0 aumento da relaxagéo
paramagnética [32] (anteriormente
mencionados).

Neste caso, iremos ilustrar a apli-
cacdo da primeira metodologia ao
complexo entre o citocromo ¢,, uma
proteina contendo quatro grupos hé-
micos (Fe-hémico hexacoordenado
— octaédrico, 4 azotos da porfirina e
dois ligandos axiais, Fe®*" S=1/2 e Fe?
S=0), e a rubredoxina, que contém um
iao ferro coordenado por quatro resi-
duos de cisteina (arranjo tetraédrico,
Fe3* S=5/2 e Fe* S=2). Este com-
plexo, apesar de nao ser fisioldgico,
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Coordenadas atémicas
das proteinas envolvidas
no complexo

Restricdes experimentais:
- Perturbagdo dos desvios quimicos
- NOFE’s

Voo

Célculos ab initio usando
o algoritmo BiIGGER

Estrutura Modelo
do Complexo

Analisar os melhores
complexos

Fungdio de classificagéio do BIGGER

Area da Interface

N° de contactos

N° de pontes de hidrogénio, pontes salinas
Distancias entre os centros metdlicos

Probabilidade de transferéncia electrénica

Figura 5 — Procedimento para a obtencdo de estruturas modelo de complexos proteina-proteina utilizando o BiGGER
como programa de atracamento molecular

tem sido usado por nés como modelo
para a aplicagédo de técnicas de RMN
ao estudo de complexos transientes,
como os complexos de transferéncia
electronica.

O complexo citocromo ¢, —rubredoxi-
na foi caracterizado de duas formas.
Na impossibilidade de marcagéao iso-
topica do citocromo c,, a identificago
do hemo que fica na interface do com-
plexo, foi feita através de uma titula-
¢do monitorizada por espectros 'H. O
espectro 'H do citocromo apresenta
16 ressonancias de grupos metilo dos
quatro hemos, deslocadas para cam-
po baixo devido ao efeito paramagné-
tico do ferro (lll).

No estado oxidado, a adigao de rubre-
doxina ao citocromo c¢,, provoca a re-
laxagéo selectiva de dois dos grupos
metilo de um dos hemos (HemolV).

Por outro lado, como a rubredoxina
pode ser marcada isotopicamante
com "N, podemos identificar os resi-
duos da rubredoxina que estéo na in-
terface do complexo, através de uma
titulagdo monitorizada por espectros
de "H-"*"N HSQC.

A informacgao obtida através destas
duas experiéncias foi posteriormente
usada num programa de atracamento
molecular, BiGGER, obtendo-se um
modelo da estrutura do complexo (Fi-
gura 6) [45].
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Figura 6 — Estudo do complexo transiente entre a rubredoxina e o citocromo ¢, por RMN.
A - Identificacdo da interface do complexo através de uma titulagdo monitorizada por *H-*N HSQC;
B — Melhor modelo da estrutura do complexo obtido através de um programa de atracamento
molecular, BIGGER, utilizando os dados experimentais. Adaptado da referéncia [45]

Nota

A Rede Nacional de RMN, apoiada
pela FCT-MCTES dentro do quadro
de Reequipamento disponibiliza ins-
trumentos de RMN de 800 a 400 MHz
onde as técnicas descritas podem ser
aplicadas.

Para os leitores que se queiram iniciar
na técnica de RMN sugerimos, como
uma introdugdo as bases do método,
o livro “Ressonancia Magnética Nu-
clear — Fundamentos, Métodos e Apli-
cacoes” de Victor M.S. Gil e Carlos
F.G.C. Geraldes, editado pela Funda-
¢ao Calouste Gulbenkian.
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I ‘ FoLHAS DE QUIMICA

Um Securo e Mepigoes pe PH

A primeira década do século XX foi
palco de diversos e importantes avan-
cos cientificos em Quimica, despole-
tados, em particular, em 1884, pela
Teoria da Dissociagdo Electrolitica
- Tese de Doutoramento de S. Arrhe-
nius (1859-1927), Prémio Nobel da
Quimica de 1903. Alguns deles estédo
particularmente associados ao reco-
nhecimento da relevancia dos acidos,
como substancias fornecedoras de
ides hidrogénio, no controlo do com-
portamento de reacgdes quimicas,
a que esta ligado o nome de Sagren

electromotive force ( Volts)

M. FiLomeNA CAMOES*

“...exemplo perfeito para muitos que, nesta era das velocidades,
afirmando-se cientistas, servem mal a Ciéncia, trocando-a

pelo superficial e espectacular”

E. K. Rideal

in Obituario de Saren Peter Lauritz Sgrensen, 1939

Peter Lauritz Sgrensen (1868-1939),
Assistente do Laboratério de Quimica
do Instituto Politécnico da Dinamarca,
de 1892 a 1901, e Director do Depar-
tamento de Quimica da empresa cer-
vejeira Carlsberg, de 1901 a 1938.

Sarensen conduziu investigagao ver-
dadeiramente pioneira em quatro
areas: Sintese de aminoacidos, Pro-
cedimentos analiticos, Concentragéo
hidrogenidénica e Propriedades das
proteinas, em consequéncia do que
publicou “Estudos de Enzimas | - Tra-

tado sobre a Titulagao de Formol” com
quatro partes.

A primeira parte trata do método elec-
trométrico para determinagao da con-
centracgao hidrogeniénica e apresenta
uma descricdo exaustiva impressio-
nante das fontes de erro. Igualmente
rigorosa e exemplar é a determinagao
da constante de dissociagdo da agua.
A segunda abarca investigagao sobre
a preparagcdo de solugdes tampéao
padrdo, de utilizagdo generalizada,
Figura 1.

Figura 1 - Carta dos tampdes de Sgrensen que durante muitos anos foi utilizada como referéncia de pH. O sistema consiste numa série de pares de
solugBes, que misturadas nas quantidades indicadas nos eixos de ordenadas da esquerda e da direita atingem o valor de pH indicado em abcissa.
(The Carlsberg Laboratory -1876/1976, Ed.H. Holter and K. Max Mgller, RHODOS Publishing House, Copenhagen, 1976)
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A terceira trata do método colorimétri-
co para medi¢ao de acidez, das mais
variadas solucdes, Figura 2. A quarta
trata da aplicagao destes métodos ao
estudo da catalise enzimatica, Figura
3, de interesse particular na optimiza-
¢do da accao da levedura da cerveja.

Por questdes praticas de simplificacao
de escrita e manipulagdo de valores
de concentragdo hidrogenionica, c,,
capazes de abranger vérias ordens
de grandeza, mas de forma geral
baixas, expressas por poténcias de
dez de expoente negativo, ¢, = 107,

Figura 2 — Sgrensen (1936) a executar titulagdes com o conjunto de solu¢des tampéo e indicadores
que desenvolveu. Debaixo da bancada de tampo em opala, é visivel a parte superior do gerador
electrolitico de hidrogénio gasoso. (The Carlsberg Laboratory-1876/1976, Ed.H. Holter and K. Max
Mgller, RHODOS Publishing House, Copenhagen, 1976)
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Figura 3 - Efeito da adigdo de acido na actividade da invertase.
A curva da esquerda indica a quantidade de acido adicionado.
A curva da direita esta representada de acordo com a nova escala logaritmica, pH, de Sgrensen.
(The Carlsberg Laboratory-1876/1976, Ed.H. Holter and K. Max Mgller, RHODOS Publishing House,
Copenhagen, 1976)
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Sagrensen propds, em 1909, que se
usasse como uma medida da acidez
do meio aquoso, o expoente multipli-
cado por -1, X, 0 que é algebricamente
equivalente ao logaritmo negativo do
valor da concentracdo hidrogenioni-
ca, - log ¢, = x, e a que chamou pH;
passava assim a lidar com numeros
pequenos e geralmente positivos. A
utilizacdo da letra p resultava assim
de a nova grandeza ser um expoente
ou poténcia de base dez do valor da
concentragdo hidrogenionica, “pon-
dus Hydrogenii”, sendo curioso veri-
ficar que p é também a primeira letra
das palavras equivalentes em varias
outras linguas, ex: power, potenz,
potence, etc. A utilizagdo do opera-
dor algébrico, p = -log, generalizou-se
para outras espécies e grandezas qui-
micas. Com a introdugéo do conceito
de actividade, que reflecte o afasta-
mento das espécies a comportamen-
tos ideais, e com a publicacao da Te-
oria de Interacgéo lonica, de Debye e
Hickel, Sarensen e K. Linderstram-
Lang sugeriram, em 1910, uma nova
definicdo de pH em termos da activi-
dade hidrogenidnica, a, em solugéo
aquosa, pH=-log a,..

E interessante verificar que o primeiro
trabalho de revisao, 1914, sobre pH, é
um livro da autoria da médica alema
Leonor Michaelis, que realga a impor-
tancia dos ides hidrogénio e da sua
medicdo em Biologia, o que é com-
preensivel, sabendo como se sabe
a dependéncia de pH dos processos
fisiolégicos. Nado sendo facil demons-
trar a forma como o conhecimento da
relevancia de pH nos processos biol6-
gicos tera actuado como estimulo na
investigagdo moderna em Bioquimica,
afirma-se, no entanto, que transfor-
mou a Bioquimica numa ciéncia exac-
ta. A investigacéo criteriosa de Sgren-
sen levou-o a conseguir, em 1917, a
cristalizagéo da albumina do ovo, um
passo determinante na caracterizagao
das proteinas. Sgrensen notou altera-
¢des de cor de determinados indica-
dores acido-base corados, produzidas
na presenca de proteinas, sugerindo
um desvio de pH, geralmente para
valores mais alcalinos do que real-
mente sdo. Este “erro das proteinas”,
se por um lado dificulta a medicédo de
pH de fluidos fisiolégicos com indica-
dores corados, por outro proporciona
um método de detecgao de proteinas,
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com tiras de papel impregnado com
indicador tamponado. Com pH cons-
tante, o indicador apresenta uma cor
na auséncia de proteinas e outra na
sua presenca.

Mas nado bastava ter uma definicao
conceptual de pH; era necessario ter
um método experimental recomen-
dado para avaliagdo da grandeza, ja
que Sarensen, tal como outros, verifi-
cou que a detecgao colorimétrica nao
apresenta sensibilidade suficiente
para variagdes de pH inferiores a 0.5,
0 que a torna inadequada para fins
quantitativos.

Ao mesmo tempo que apresentou o
conceito de pH, Sarensen propds uma
metodologia para a sua medigéo, ba-
seada num procedimento electromé-
trico anteriormente desenvolvido por
Bjerrum e na lei analitica de Nernst,
inicialmente empirica e posteriormen-
te suportada teoricamente pela Ter-
modinamica de Gibbs.

Sgrensen calculou pH a partir do po-
tencial de uma célula electroquimica
(inventadas por A. Volta em 1800) a
funcionar em modo potenciométrico (si-
tuagéo de reversibilidade, i.e. corrente
nula), constituida por um eléctrodo de
calomelanos (Hg, Hg,Cl,), introduzido
por Ostwald em 1894, sensivel a CI,
em 0.1 mol dm? KCI e um eléctrodo
de hidrogénio gasoso (Pt,H,), sensi-
vel a H*, desenvolvido por Le Blanc,
a pressao de hidrogénio de 1 atm e a
temperatura de18 °C, mergulhado na
solucao cujo pH se pretendia medir:
| 1l

Pt,H, | Sol. (c,,), |: Salt Bridgell0.1 mol
dm? KCl | Hg,Cl,, Hg

O contacto entre as duas semi-células
é efectuado através de uma ponte sa-
lina, ::Ponte salina:: )

A equacao de Nernst, ainda empirica
a altura, foi usada como lei analitica
para relacionar o potencial medido, E,
com o pH da solugéo onde o eléctro-
do gasoso de hidrogénio mergulhava,
()

. _RT (Cy), RT, (Cxl,

.C,j —.C,‘- =—1I"

—In—==""Inll0 lg—=—
F (Cgl, F 1Cx );

A letra R é usada para a constante
dos gases perfeitos, F é a constante
de Faraday e T é a temperatura abso-
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luta. %ng , variacdo do potencial
quando a concentragao de iao hidro-
génio varia de uma ordem de gran-
deza, é conhecida como o declive de

Nernst, igual a 59.16 mV a 25 °C.

Reconhecendo que nem a equagao
empirica de Nernst expressa em con-
centragdes, nem a sua corresponden-
te versao termodinamica exprimindo
actividades, levavam em conta a con-
tribuicdo do potencial residual de jun-
¢ao liquida (diferenca de potencial de
juncéo liquida estabelecida em cada
uma das duas juncdes entre o elec-
trolito da ponte e o electrdlito de cada
semi-célula), Sgrensen admitiu que
o valor obtido ndo seria exactamente
pH= - log ¢,nem pH= -log a,, mas
uma quantidade convencional psH,
que encontrou grande aceitagao pela
comunidade cientifica.

Para 1 mol dm® HCI, Sarensen re-
portou o valor de potencial de célula
0.338 V, em relagdo ao qual foram
atribuidos valores de pH a inumeras
solugdes:

_E-0338
0.05916

As medi¢des de pH com o eléctrodo
gasoso de hidrogénio em base de
Pt (ou Pd) sdo as de mais elevada
qualidade metroldgica, usadas para
atribuicdo de valores de referéncia a
solugbes tampéao de pH primarios ou
secundarios (Figura 4).

-

(a 25°C)

Figura 4 — Representagdo esquematica de
circuito potenciométrico com célula de Harned
constituida por eléctrodo gasoso de hidrogénio

e eléctrodo de prata/cloreto de prata
(adaptado de P. Spitzer, PTB-De)

R. Bates conduziu abundantes estu-
dos sobre solugbes tampao de pH por
um processo convencional baseado
na chamada célula de Harned, sem
jungéo liquida:

Pt| H, (1 atm)|solugdo tamp&o de
pH; KCI (m)| AgCl | Ag
(m = 0.005; 0.01; 0.015 mol kg™")

a que corresponde a reacgao de cé-
lula

Y2 H, + AgCl -Ag + H* + CI

O potencial de célula, E, permite cal-
cular a fungéo de acidez p(a,a.,)

p(a,a.) = -lg(a,a.) = (E — E°)/[(RTIF)
In 10] + Ig(m/m°)

que, por um processo convencional,
que recorre ao modelo de Debye-
Huckel, com a convencéo de Bates—
Guggenheim, de solugdes electroliti-
cas de forga iénica inferior a 0.1 mol
kg™, conduz ao pH da solugdo tampéao
em estudo, pH = paH-.

As letras tém o significado usual,
sendo m para concentragdo e a para
actividade. E° é o potencial corres-
pondente a uma célula contendo HCI
em condigbes padrao, de actividade
unitaria.

A utilizacdo do eléctrodo gasoso de
hidrogénio, em rotina, além de pouco
pratica, pode ser mesmo inviavel pela
presencga de interferentes.

A investigacdo sobre materiais sen-
siveis a hidrogenido levou a eleger o
vidro Cremer, 1906, como alternativa
pratica aconselhada na grande maio-
ria das situagdes, o que deu origem
a ampla utilizacao de eléctrodos de
vidro indicadores de pH. Durante mui-
tos anos, o vidro Corning 015, com a
composi¢éo Na,0 (21.4 mol%), CaO
(6.4%), e SiO, (72.2%), foi conside-
rado o melhor eléctrodo de vidro com
resposta idéntica ao eléctrodo gasoso
de hidrogénio para solugcdes de pH
entre 1 e 9, conforme a equacgéo de
Nernst. Apesar de investimento no
estudo de outros vidros que pudes-
sem observar a resposta teérica em
todas as solugdes e em toda a gama
de valores praticos de pH tal nao foi
atingido. Existem desvios na zonas
acida e alcalina, estes explicados por
selectividade do vidro n&o so aos ides
hidrogénio, mas também aos ides al-
calinos e alcalino-terrosos.

Um eléctrodo de vidro é geralmente
constituido por uma membrana de
cerca de 0.2 mm de espessura, geral-
mente esférica, soprada de vidro de
silica com oxidos metalicos que |he
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conferem uma estrutura menos com-
pacta, mais condutora, selada num
tubo de vidro isolador. Mergulhando a
esfera em agua ha novas quebras de
ligagdo na estrutura do vidro e os es-
pacos séo preenchidos com agua e os
seus ides; ha um aumento visivel de
dimensao da esfera, que corresponde
a ter-se formado uma camada gelati-
nosa onde existe um potencial de ibes
hidrogénio, que confere ao eléctrodo
a capacidade de estabelecer diferen-
cas de potencial com ides hidrogénio
existentes nas solugbes aquosas em
que mergulhe. A esfera de vidro tem
duas superficies, uma externa, e uma
interna em contacto com uma solugao
aquosa de pH constante, 0.1 mol dm?
HCI, em que mergulha um eléctrodo
de referéncia interno de prata/cloreto
de prata, destinado a um potencial
constante e a permitir estabelecer li-
gacéo eléctricas com o circuito eléc-
trico de medicao. O eléctrodo de vidro
simples &, afinal uma montagem de
eléctrodos:

Ag | AgCl| 0.1 mol dm? HCI| Vidro

Representagdo convencional do
Eléctrodo de vidro simples

A medicdo de qualquer potencial é
sempre efectuada relativamente a um
eléctrodo de referéncia externa, geral-
mente outro eléctrodo de prata/clore-
to de prata. As medicdes praticas de
pH, resultam de medidas de potencial
de células onde ha normalmente uma
juncéo Il'quida,”, entre os electrolitos
das semi-células de cada um dos dois
eléctrodos,

Eléctrodo de vidro| solucéo cujo pH
se pretende medir :: KCI = 3.5 mol dm®
| Ag,AgCl

Conjuntos com os dois eléctrodos
acoplados numa mesma montagem,
designados por eléctrodos de vidro
combinados, existem no comércio das
varias marcas e sao de ampla utiliza-
¢ao, Figura 5.

Atendendo a elevada resisténcia dos
eléctrodos de vidro, da ordem das
dezenas ou centenas de MQ, a ava-
liagdo quantitativa de pH carece de
circuitos de medicdo com amplifica-
¢ao de corrente, o que constituiu um
atraso na utilizagao da técnica poten-
ciométrica. Um aparelho medidor de
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pH desenvolvido por Arnold Beckman
(1935) contribuiu para divulgar um
método de medi¢cado que € ao mesmo
tempo de simples execugao em rotina
e de qualidade adequada para as are-
as de investigagdo cientifica em que
séo feitos estudos em fungdo do pH
do meio.

Medigbes com aparelhos medidores
de pH requerem calibragdo experi-
mental. A calibracao é feita fazendo
corresponder os valores medidos de
potencial da célula e o pH conhecido
das solugdes tampdo de referéncia
comerciais certificadas, mais ou me-
nos adequadas ao problema analitico
em estudo. Na generalidade das situ-
agoles, a calibracao é efectuada com
dois ou mais dos tampdes vulgarmen-
te conhecidos como “tampdes NIST”,
por alusdo a uma das mais presti-
giadas instituicbes que os produz e
comercializa. Em diferentes sectores
de actividade, por exemplo analises
clinicas, sao usadas solugdes tampao
de referéncia convencionalmente se-
leccionadas.

Matrizes complexas de elevada forca
i6nica e/ou contendo proteinas, sao

A)

Eléctrodo de vidro simples

Eléctrodo de Referéncia interno

Solucdo tampéo interna

L]

P
L]

Membrana de vidro

exemplos de situagdes em que a in-
vestigacdo cientifica procura ainda
respostas plenamente satisfatorias.

No entanto, o facto de existirem apa-
relhos medidores de pH de preco
acessivel, sensiveis, robustos e cuja
utilizagédo néo exige grande formagéo
técnica, teve como consequéncia a
generalizacdo, ou mesmo banaliza-
¢ao, da medigéo de pH, ndo acompa-
nhada da compreeensdo das limita-
¢des da aplicabilidade do método e da
compreensao do significado correcto
da grandeza.

Sendo pH o parametro quimico mais
medido, & também, e até por isso, um
tema em que é muitas vezes engana-
dora a ideia de que tudo é simples e
sabido. Por ocasido da celebragéo do
primeiro centenario da introdugdo do
conceito de pH por Sgrensen, conti-
nua a ser pertinente a citacdo de G.
Mattock, 1963,

“...pH measurement is often
deceptively easy ...

pH measurement can also be ex-
asperatingly difficult.”

Medidor

Eléctrodo de Referéncia

Electrélito de Referéncia
-

Juncéo Liquida

B

¥

B)

Eléctrodo de vidro combinado

Amostra
Cabo condutor
Cabeca de ligagédo

Abertura para introducéo do
a electrdlito de referéncia

Electrolito de Referéncia
Solugdo tampao interna

Eléctrodo de Referéncia

Eléctrodo de Referéncia interno

Jungéo Liquida

Ihd Membrana de vidro

Figura 5 — Esquema do Eléctrodo de vidro, A) simples, com eléctrodo de referéncia externo;
B) combinado, com eléctrodo de referéncia acoplado (adaptado de P. Spitzer, PTB-De)
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I ‘ QuiMICA E ENSINO

PrevisAo bE Curvas DE Titutacio (Il): Acibos PouiproTicos

J.L.G.F.S. Costa PeReIrA”

Recorrendo a um método numérico previamente descrito procurou-se neste trabalho es-
tender a previséo das curvas de titulagdo ao caso poliprético. Foram aqui deduzidas algu-
mas expressdes que permitem construir, para cada caso, o modelo matemético correcto,
isento das tradicionais aproximagdes e simplificacdes. Apds o estudo de trés casos concretos
de titulagdo de um dcido diprético (H,A), triprético (H,A) e tetraprético (H,A) com uma base
forte (MOH), foi deduzida uma express@o genérica vdalida para todas as situacdes de dcido
poliprético (H A). Verificou-se ainda que o modelo desenvolvido consegue descrever todas
os tipos de titulagdo de dcidos com base forte, inclusive os casos em que se trata da titulagéo
de um é&cido forte (HX) e de sistemas que envolvem equilibrios simultdneos, como no caso de
dcidos polipréticos com constantes de equilibrio com valores muito préximos. Este tipo de
abordagem matemético-numérica apresenta ainda como vantagens ndo sé a possibilidade
de permitir a estimativa das respectivas constantes de equilibrio como ainda a de facultar a
possibilidade de simulacéo e previsdo do comportamento quimico das espécies em solugdo

aquosa e, desse modo, facultar ilacdes sobre o sistema em estudo.

Palavras chave

curva de ftitulaco potenciométrica, modelo, previsGo, reaccdes dcido-base, dcidos

polipréticos

INTRODUCAO

A reactividade do tipo acido-base pa-
rece ser um conceito quimico simples
e facil de interpretar, razao pela qual,
este € um dos primeiros assuntos a
ser apresentado aos alunos ao nivel
da aprendizagem da estequiometria,
dindmica de reactividade e equilibrio
quimico [1, 2]. Contudo, nota-se que
este assunto ndo esta totalmente es-
clarecido e deve ser alvo de uma ana-
lise mais atenta e detalhada.

Este tipo de reac¢des quimicas é de
facto muito comum sendo mais fre-
quente e evidente nas situagbes em
que se processa a transferéncia de pro-
tédo (H*), tal como anteriormente des-
crito em 1923 por Brgnsted e Lowry".

A relevancia deste simples fendémeno,
transferéncia de protao, esta muito re-

* Departamento de Quimica da Faculdade de Ciéncias e
Tecnologia da Universidade de Coimbra
3004-535 Coimbra
e-mail: jcpereira@qui.uc.pt
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lacionada com as propriedades Unicas
que a agua desempenha enquanto
solvente. Sendo a agua relativamen-
te abundante, ao nivel deste planeta,
e estando esta presente numa infini-
dade de situagdes, compreende-se
a imensiddo de fenémenos do tipo
acido-base. Hoje em dia sabe-se in-
clusivamente que, em algumas outras
situagbes mais drasticas, a transfe-
réncia de protdo pode processar-se
directamente sem a participagdo da
agua, como intermediario, alargando
ainda mais o dominio da possibilidade
de ocorréncia destas reacgoes.

O predominio das reacgbes do tipo
acido-base em toda a reactividade
quimica esta ainda relacionado com o
facto de diversos compostos quimicos
apresentarem uma relativa facilidade
para participarem em fendmenos de
transferéncia de protdo, razéo pela
qual é possivel identificar a presencga
de reacgbes acido-base numa infini-
dade de sistemas quimicos e bioqui-
micos [3].

Pensa-se inclusivamente que, devi-
do as caracteristicas anfifilicas? que
diversos compostos bioldgicos pos-
suem, a transferéncia de protdo ao
nivel das biomembranas lipidicas,
promovida por uma série de espécies
quimicas situadas na sua interface
ou ainda embutidas nas préprias bio-
membranas, possa estar na génese
da existéncia da propria vida, tal como
a conhecemos [4].

As reacgbes do tipo acido-base séo
também muito relevantes nos dias
de hoje ja que estédo na origem de di-
versos fendmenos relacionados com
aplicagdes industriais quer ao nivel da
industria quimica tradicional, quer ao
nivel das industrias alimentar, farma-
céutica, etc.

Embora a relevancia deste tipo de fe-
némeno quimico tenha todo este im-
pacto cientifico-tecnoldgico, o presen-
te trabalho visa, sob uma perspectiva
analitica, procurar descrever e prever
o comportamento de qualquer acido
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em meio aquoso permitindo antever,
por simulagao, particularidades desse
sistema.

De acordo com as bases de dados bi-
bliograficas Science Direct e ISI Web
of Knowledge, a simulagéo de curvas
de titulagdo comegou em 1978 com a
publicagao do trabalho de James, Da-
vis e Leckie denominado “Computer
simulation of the conductometric and
potentiometric titrations of the surface
groups on ionizable latexes” [5].

Desde entao diversos autores tém in-
vestido no sentido de melhor compre-
ender e descrever este fenédmeno em
diversas situagdes distintas, havendo
inclusivamente diversas empresas
que disponibilizam versdes de softwa-
re para o efeito.

Referimos ainda que, na Internet, exis-
te inclusivamente uma folha de Excel,
desenvolvida e mantida por Ivano Ge-
bhardt Rolf Gutz desde 1992, denomi-
nada de “CurTiPot” que se encontra
disponibilizada através do endereco
http://www?2.ig.usp.br/docente/gutz/
Curtipot.html.

Contudo, a nossa postura mais edu-
cativa e formativa vai no sentido de
explicar a fundamentagao fisico-qui-
mica subjacente e procurar incentivar
o leitor no sentido de desenvolver a
sua prépria ferramenta de trabalho.

Convém ainda salientar que o proce-
dimento anteriormente descrito [6],
aqui utilizado e desenvolvido, permi-
te descrever todo o sistema quimico,
presente na solugéo do titulado, sem
ter que se recorrer a grosseiras aproxi-
magdes tedricas ou segmentacdes do
comportamento quimico do sistema.

Este facto esta relacionado com o fac-
to do tipo de tratamento matematico-
numeérico sugerido facultar o contorno
da dificuldade analitica imposta pela
resolucdo de equacdes de grau mais
elevado.

Esta abordagem integral do sistema
quimico como um todo fundamenta-
se essencialmente em dois principios
aplicaveis as solugbes de electroli-
to em sistema fechado: balancos de
massa e de carga das espécies pre-
sentes em solugao.
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Apos a adaptagao do balango massi-
co para estar em conformidade com
as condigbes de sistema aberto de
uma titulagéo, os modelos desenvol-
vidos servem para descrever adequa-
damente os resultados obtidos em
meio aquoso, por via potenciométrica,
de qualquer espécie acida (H A) com
uma base forte (MOH).

APROXIMACOES E FUNDAMENTAGAO

Este trabalho foi concebido no sentido
de minimizar os erros de carbonata-
¢ao das solugdes aquosas durante a
titulagéo acido-base, razao pela qual,
0 acido sera sempre colocado no reci-
piente do titulado enquanto que na bu-
reta se encontra a solugéo da base [6].

Também exclusivamente por razdes
analiticas e para simplificar esta abor-
dagem o titulante utilizado é sempre
uma monobase?® forte, aqui represen-
tada de MOH. Sao exemplos desta
base os hidroxidos de metais alcali-
nos (LiOH, NaOH, KOH).

Para os sistemas em analise assume-
se que apenas existem reacgdes ra-
pidas de transferéncia de protdo ca-
racterizadas pelas respectivas cons-
tantes de autoprotdlise da agua (K ) e
ionizag&o dos acidos (K).

Deste modo, em qualquer instante
da curva de titulagéo, a concentragao
das diversas espécies presentes na
solugdo do titulado é condicionada
apenas pelas respectivas constantes
de equilibrio.

Apenas por conveniéncia numérica,
para simplificar este tratamento ma-
tematico-numérico, assume-se que,
durante a titulagéo, estas constantes
de equilibrio ndo variam®.

Sendo este trabalho do foro analiti-
co, o valor das constantes a utilizar
na previsdo da respectiva curva de
titulagdo refere-se ao produto e/ou
quociente de concentragées de equili-

brio (constantes condicionais) embora
possam ser utilizadas as respectivas
estimativas termodinamicas, valido
para o caso de solugdes muito dilui-
das. Com base nesta aproximacgao, o
produto i6nico da agua é dado por:
K, = [H'].[OH] (0.1)
Um acido poliprético (H A, n = {2, 3,
...}) em meio aquoso ioniza-se suces-
sivamente através de n equilibrios
quimicos até atingir a sua forma total-
mente desprotonada (A™).

As respectivas constantes de equili-
brio em cada etapa de ionizagdo (K,
i={1, 2,..., n}) sdo dadas pelos seguin-
tes quocientes de concentragao:

[H]. [Hp—1yA]

=T RA]
K. = [H*]. [Hn-2)A%]
2 [Hn—nATl
. . (0.2)
K, = [H']. [Hup-nA"]

[H(n—i+1)A(i_1)-]

_ [H'].[A™]
" HACTD

No sistema considerado, o numero
de moles de acido presentes na so-
lugdo mantém-se constante sendo
o respectivo balango de massa num
determinado instante i da titulagao tra-
duzido através da equagao:

[Ha-nAT+
+ [HpyA¥ T+ +H[HAT D] + [A™]

Co() = [HoAl +

(0.3)

Por substituicdo das equagdes (0.2)
em (0.3) podem ser deduzidas as
expressoes para as respectivas frac-
¢des molares de cada uma das for-
mas do acido presente na solugao do
titulado:

H
NG
j= 1

_ Ma-nAT _ K [H+]("’1)

(0.4)

a; =
Ca

pIIRE
11
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! (n—1)
[Han-pA'] (1_[ ) (]
a; =
Ca n-0)
Z [ o [H] ] (0.4)
_) L
NI
j= 1
Em qualquer instante da titulagdo o C.(0) =C A
~ .- l = ,—
valor de pH da solugéo pode ser esti a a v, +V, 0.7)

mado com base na concentragao ana-
litica do hidrogeniao (H*):

pH = —loga,+ = —log[H']
(0.5)

Por razdes de simplificagdo analitica,
como titulante utiliza-se apenas uma
monobase forte (MOH), de concen-
tragdo C,, de forma a que, em solu-
¢ao aquosa diluida (C << 1 M), este
electrdlito forte se encontra totalmente
ionizado, permanecendo o seus ides
(M* e OHY) sob a forma hidratada.
Deste modo o catido do titulante (M*)
néo interfere no processo acido-base
que decorre na solugéo titulada.

Apenas por uma questdo de simpli-
ficagdo das expressodes define-se o
volume equivalente (V,,) como sendo
a quantidade de titulante necessaria
para neutralizar uma mole equivalente
do acido poliprético (C,.V,) com uma
mole de base monoprdtica (C,.V, ).

(0.6)

Deste modo um acido poliprético com
n protdes (H A) &€ completamente titu-
lado com um volume de base corres-
pondente a (n x V).

Atitulacdo é seguida através do regis-
to do valor do pH da solugao titulada
em fungao do volume de base adicio-
nada (V,).

Sendo a solugdo do titulado um sis-
tema aberto, todas a concentracdes
nesta solugéo devem ser recalculadas
em cada instante através do respecti-
vo factor de diluicdo. No instante i da
titulagéo, a concentragao total de aci-
do no titulado, C_(i), € dada por:
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Estas aproximagdes e pressupostos
permitem deduzir as seguintes equa-
¢bes para a previsao e modelagao de
curvas de titulagdo, dependendo do
tipo de estimativa a efectuar.

Neste trabalho sao analisados quatro
casos relacionados com a titulagéo de
espécies acidas com uma base forte
(MOH): a) titulagéo de um acido dipro-
tico (H,A), b) titulagdo de um &cido tri-
protico (H,A), ¢) titulagdo de um acido
tetraprotico (H,A) e d) titulagdo de um
acido poliprético (H A).

CASO 1 - TituLacAo DE ACIDO DIPROTICO
(H,A) com uma Bask ForTe (MOH)

A titulagdo processa-se em duas eta-
pas:

H;A(aq) + OH (aq) » HA (a q) + H,O()

HA (a q) + OH (a q) = A% (a q) + H,O(1)
(1.0)

que podem ser sequenciais ou quase
simultaneas, dependendo da proximi-
dade relativa das constantes de ioni-
zagao sucessiva.

Regra geral, considera-se que quan-
do as constantes sucessivas diferem
mais de trés ordens de grandeza os
equilibrios s&o independentes e a ti-
tulagéo decorre em etapas individua-
lizadas, cada uma caracterizada pelo
seu ponto de equivaléncia.

Inicialmente é colocado no vaso de
titulagdo o volume V, de acido com
concentragéo C.. Apods a adicdo do
volume V, de titulante de concentra-
¢éo C,, o principio da electroneutrali-
dade das solugdes de electrolito assu-
me a existéncia do seguinte equilibrio
iénico:

[H]+ [M'] = [OH] + [HA] + 2[A%]

(1.1)

As concentragbes anteriores podem
ser estimadas através de:

C,.V,
M = Vab+ 11;,,
[OH] =~
[H']
HA + 2[A%] = 20 (4 4 20))
Vo +Vy
(1.2)

onde (a, e a,) s&o as fracgdes molares
das formas ionizadas do acido, equa-
coes (0.4).

Por substituicdo em (1.1) obtém-se a
expressao simplificada:

K, N Gy
H] Va+Vy

H]-

AV — gy Vpg) =0

(1.3)
onde
aZZ =ay+2a, =
K [HT+2KK,
[H']2 + K;[H'] + K1K, (1.4)

representa afracgdo molarequivalente
de acido diprotico (a2) que se encon-
tra em solugédo sob a forma ionizada.

A equacao (1.3) é uma fungao de ter-
ceiro grau em relacdo a concentragcéo
hidrogenidnica néo sendo trivial nem
recomendavel a sua resolugéo por via
analitica.

CASO 2 - TiTuLAGAO DE ACIDO TRIPROTICO
(H,A) com uma BasE ForTE (MOH)

Neste caso a titulacdo processa-se
em trés passos:

HzA(aq) + OH (a q) = HyA (a q) + H,O(0)
H,A (a q) + OH (a q) » HA% (a ) + H,0(D)
HA* (a q) + OH (a q) = A¥(a q) + H,0(])

(2.0)

sequenciais ou simultdneos depen-
dendo do valor das respectivas cons-
tantes de ionizagdo do acido.
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Em qualquer instante da titulagdo o
equilibrio idnico estabelecido na solu-
céo titulada é traduzido pela seguinte
equagao:

[H']+[M]

= [OH] + [H,A] +

+ 2[HA®] + 3[A%] 2.1)

sendo as concentragbes do acido na
forma ionizada dadas por:

[H,A] + 2[HA%] + 3[A%] =

_ Loeq (aq; + 2ay + 3a3)
AR 2 3

(2.2)

Por substituicdo em (2.1) e apés al-
guma simplificacdo dessa expresséo
chega-se a:

K C,
H]l-—/+

[H] [H] V., +V,

(V= 3. Veg) =0 (2.3)
onde

;= ay +2a; + 3az =
K1 [H]? + 2K, K, [H] + 3K, KK
[H]? + K [H']? + K Ko [H'] 4 KKK

(2.4)

representa a fracgado molar equivalen-
te de acido triprético (a3) sob a forma
ionizada.

Neste caso, a equacéo (2.3) é agora
uma fungéo de quarto grau em relagcéo
a concentragdo hidrogeniénica néo
podendo ser por isso resolvida ana-
liticamente pelos métodos correntes.

CASO 3 — TiTuLACAO DE ACIDO TETRAPROTI-
co (H,A) com uma BasE Forte (MOH)

No caso tetraprético a titulagdo pro-
cessa-se em 4 passos:

HyA(aq) + OH (a q) —» H3A (a q) + H,O(D)
H3A(aq) + OH (aq) = HZAZ'(a q) + H,0()
H,A% (aq) + OH (a q) » HA* (a q) + H,0(1)
HA3'(a q)+OH (aq) — A4'(a q) + H,O()
(3.0)

Em qualquer instante da titulagdo o
equilibrio iénico estabelecido na solu-
¢ao titulada é dado por:

46

[H']+[M'] = [OH] + [H3A] +
+ 2[H,A%] + 3[HA®] + 4[A*] (3.1)

sendo as concentragdes do acido te-
traprético ionizado dadas por:

[H3A]+ 2[H,A%] + 3[HAY] + 4[A"] =

ﬂ Aay + 2a; + 3az + 4ay)
AR 2 3 4

(3.2)

Por substituicao de (3.2) em (3.1) ob-
tém-se a expressado que apos simpli-
ficagao fica:

K, Cy
H7-—+ :
H] [H] Va+V,
QY% —a. )—0
b a4- (33)
onde

) . [H*](‘*“'))
) [H]¢ l))

(3.4)

representa a fracgdo molar equivalen-
te de acido tetraprético (a4) que se
apresenta em solugdo aquosa sob a
forma ionizada.

CASO 4 — TituLAcAo DE AcIDO POLIPROTICO
(H,A) com uma BasE ForTE (MOH)

Dos casos anteriores resulta que é re-
lativamente facil prever uma situagéo
genérica para um &cido poliprético
que englobe também estes casos.

No caso poliprético a titulagéo proces-
sa-se em n passos:

H,A(aq) + OH (a q) - Hy-1yA"(a @) + HyO(D)
He,—1)A™(a q) + OH (a q) > Hyu—p)A¥ (aq) + H0()

HA® ™D (a q) + OH (a q) » A™(a q) + H,0(D)

(4.0)

De modo similar, ao longo da titulacao
estabelece-se um equilibrio iénico na
solugéo de titulado que é dado por:

[H]+ [M']=[OH] + [Hp-nAT] +
+ 2[Hpm—pyA% ]+ +
+(n — D[HA®D] + n[A™]

4.1)

As concentragbes do acido que se
encontram sob a forma ionizada séo
dadas por:

[H(n—l)A-] + Z[H(n_z)Az_]'i'. . +TL[An-] =

— Cb-Veq
a+Vb

(aq + 2a,+... +nay,) 4.2)

Por substituicdo de (4.2) em (4.1) e
apos alguma simplificagdo obtém-se
o0 modelo que descreve a curva de ti-
tulacao:

K Cp
H]l-—+

[H] [H] V,+V,

(Vo —agnVeg =0 43)

onde

(4.4)

representa a fracgdo molar equiva-
lente de acido poliprético (an) que se
apresenta em solugdo sob a forma
ionizada.

GENERALIZACAO DO MODELO E MODO
DE RESOLUGAO

Comparando as equagbes dos mode-
los para os quatro casos distintos aqui
deduzidos e, confrontando ainda com
os resultados anteriormente deduzi-
dos [6], salienta-se a existéncia de um
modelo genérico que descreve a cur-
va de titulagdo de uma espécie acida
(poliprética ou néo) através de:

[H ] (5.1)

onde a concentragao da fracgéo titula-
da (¢’) assume a forma:
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* Cb-(Vb _aZn-Veq)
Vo +Vp

(5.2)

e em que o representa a fracgéo
molar equivalente de &acido que se
apresenta em solugéo sob a forma io-
nizada, equacgéo (4.4).

Como foi anteriormente salientado,
a previsao da curva de titulagdo nao
pode ser obtida por via directa, atra-
vés de uma resolugao analitica.

De uma forma sucinta, o algoritmo
numérico proposto [6] baseia-se na
resolugao aproximativa das equagdes
(1.3), (2.3), (3.3) e (4.3) por via iterati-
va: a) inicialmente assume-se um de-
terminado valor de pH em cada ponto
da curva de titulagao, b) calcula-se a
concentracéo hidrogeniénica em cada
instante da titulagdo, equagéao (0.5),
c) estima-se a respectiva fracgao ti-
tulada, equacéo (5.2), d) calcula-se o
valor previsto pelo modelo, equagao
(5.1) e e) estima-se o erro do modelo
sob a forma de soma de quadrados
(SS):

N N 2
=0 ) (W)
(5.3)

As iteragdes sdo conduzidas por alte-
ragao do valor de pH e no sentido de
minimizar o erro previsto pelo modelo,
equacao (5.3).

Como foi previamente demonstrado
[6], a estimativa de curvas de titulagao
pode ser facilmente implementada
numa folha de calculo com o Excel,
nao sendo para tal necessario avan-
cados conhecimentos em programa-
céo.

Este tipo de folha de célculo permite,
entre outras vantagens, utilizar uma
poderosa ferramenta de optimizacéo
(suplemento SOLVER) e obter em
simultaneo uma aceitavel representa-
¢ao grafica, automaticamente actuali-
zada ap6s cada calculo. Esta “macro”
do Excel recorre ao algoritmo GRG25%
que foi desenvolvido especialmente
para lidar com problemas de optimiza-
¢ao envolvendo fungdes nao lineares
complexas [7, 8].
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APLICACOES

Considerando sempre a mesma base
forte (NaOH 0.200 M) como titulante,
foram estimadas as curvas de titula-
¢éo de 20.0 mL de solugdo aquosa
contendo um &cido (C, = 0.100 M)
a) diprotico (H,A, exemplos dos aci-
dos p-hidroxibenzodico e o-ftalico), b)
triprotico (H,A, exemplos dos acidos
fosférico e citrico), ¢) tetraprotico (H,A,
exemplo do acido pirofosférico) e he-
xaprotico (H,A, EDTA). Como sera
mais a frente esclarecido, as espécies
acidas seleccionadas para estudo
apresentam valores de constantes de
equilibrio criteriosamente escolhidas
[9] de forma a poder extrair mais ila-
¢Oes relacionadas com a forma da
curva de titulagao.

Nas condigcbes escolhidas, em todas
as titulagbes os pontos de equivalén-
cia vao surgir para volumes de titu-
lante multiplos de 10.0 mL, equacao
(0.6).

Na figura 1 encontram-se represen-
tadas duas curvas de titulacdo de um
acido diprotico (caso 1) com base for-
te, em duas situagdes distintas, aten-
dendo aos respectivos valores das
constantes de equilibrio escolhidas.

Da figura 1 verifica-se que a forma
das curvas € muito distinta — enquan-
to que no primeiro caso as constantes
diferem mais de 4 ordens de grande-
za, sendo possivel distinguir as duas
fases distintas da curva de titulagao,
separadas pelos pontos de equivalén-
cia (V, = 10.0 e 20.0 mL), no segundo
caso as constantes sdo mais proxi-
mas (diferem cerca de uma ordem de

grandeza) ndo sendo possivel identi-
ficar o primeiro ponto de equivaléncia
(10.0 mL).

Neste ultimo caso a curva de titulagao
assemelha-se a de um &cido mono-
protico com o dobro de concentragéo.

Na figura 2 apresentam-se dois ca-
sos de titulagbes com acidos tripro-
ticos (caso 2) com comportamentos
distintos.

No primeiro caso as constantes su-
cessivas diferem cerca de cinco or-
dens de grandeza sendo possivel
evidenciar os dois primeiros pontos
de equivaléncia (V, = 10.0 € 20.0 mL).
O terceiro ponto de equivaléncia (30.0
mL) ndo é perceptivel dado que a
base forte utilizada como titulante ndo
€ muito concentrada (0.200 M), limi-
tando as medigbes ao valor maximo
de pH inferior a 13. No segundo caso
as constantes de equilibrio diferem
cerca de uma ordem de grandeza néo
sendo evidenciados os dois primeiros
pontos de equivaléncia (V, = 10.0 e
20.0 mL) mas apenas o terceiro ponto
de equivaléncia (30.0 mL) — este tipo
de comportamento assemelha-se ao
de um acido monoprotico trés vezes
mais concentrado.

Na figura 3 encontram-se as curvas
de titulagdo para os casos de acido
tetraprotico e hexaprotico.

Da figura 3 verifica-se uma vez mais
que apenas sao perceptiveis os pon-
tos de inflexdo quando as constantes
de acidez sucessivas diferem entre si
cerca de trés ordens de grandeza.

140 140
pH pH
IR e
120 S 128
100 ;é [tT)
a0 M 80
&0 L1 J
m(M 40 S
20 :né;
Vi Vb
on on
00 100 200 00 w0 50 000 0o 100 ma 00 w0 500 000

(A) - acido para-hidroxibenzéico [pK's = 4.48, 9.32]

(B) - acido orto-ftélico [pK's = 3.51, 4.82]

Figura 1 - Curvas de titulacdo previstas para a reacgdo de um acido diprético com uma base forte
(MOH): casos do (A) acido p-hidroxibenzoico e (B) acido o-ftalico (indicacdo do valor das constantes
utilizadas em cada caso na forma logaritmizada, pK)
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No sentido de verificar qual a diferen-
¢a minima na ordem de grandeza das
sucessivas constantes de equilibrio
que permite evidenciar uma inflexdo
na curva de titulagdo, foi realizada
uma simulagao considerando um aci-
do tetraprético. Fixou-se o valor para
a primeira constante de acidez (pK, =
0.00) e, em cada caso, considerou-se
sempre um intervalo idéntico para a
diferenca de ordem de grandeza en-
tre constantes sucessivas (ApK = pK
- pK.,))- Foram testadas amplitudes
(ApK) a variar entre 1.0 e 4.0 com in-
crementos de 0.5. No primeiro caso
simulado (ApK = 1) as constantes
utilizadas sao pK’s = 0.00, 1.00, 2.00
e 3.00, enquanto que no ultimo caso
(ApK = 4) as constantes utilizadas s&o
pK’s = 0.00, 4.00, 8.00 e 12.00.

do titulado é composto por grupos aci-
dos com caracter distinto. Contudo, a
inflexdo na curva de titulagdo apenas
se torna perfeitamente nitida a partir
de uma diferenca de trés ordens de
grandeza nas respectivas constantes.

Através desta ultima figura é ainda
possivel retirar outra conclusédo: a
manifestagdo do comportamento aci-
do das espécies presentes no titula-
do esta confinada a uma faixa de pH
(situada entre o valor inicial e final
da curva de titulagédo), imposta pelas
condi¢cbes experimentais, que supri-
me a manifestagdo do caracter acido
das espécies com constantes de ioni-
zagao situadas fora desta janela ex-
perimental utilizada no estudo deste
fendmeno.

pH
120

pH

R

Vb

(1] 0. ne o a0 a0 800

(1] 0 ae 0L @0 00 800

(A) - acido fosférico [pK's = 2.15, 7.20, 12.35]

(B) - acido citrico [pK's = 3.13, 4.76, 6.40]

Figura 2 - Curvas de titulacdo previstas para a reaccdo de um acido triprético com base forte (MOH):
casos do (A) acido fosférico e (B) acido citrico (indicagdo do valor das constantes
utilizadas em cada caso)

pH

PH |
120 ]

- M

20 mmm@

[ 0o ne 00 00 o0 800

(1] 0o e ns @0 0 L

(A) - acido pirofosférico
[pK's = 1.52, 2.36, 6.60, 9.25]

(B) - EDTA®
[pK’s = 0.00, 1.50, 2.00, 2.68, 6.11, 10.17]

Figura 3 - Curvas de titulagdo previstas para um acido (A) tetraprotico e (B) hexaprotico

Os resultados obtidos encontram-se
representados na figura 4.

Através da figura 4 pode-se verificar
que, com apenas duas ordens de
grandeza na diferenga sucessiva do
valor das constantes (ApK), ja é pos-
sivel evidenciar que o sistema quimico
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Foi ainda verificado que a expressao
genérica deduzida para o modelo da
curva de titulagdo de um acido poli-
protico com uma base forte (MOH),
equacado (5.1), € ndo so6 valida para
qualquer caso de titulagdo de um aci-
do mono/poliprético fraco como ainda
para o caso de acido forte (HX).

pH

" oA

r’/"
_—
= v

a0 o0 00 L «“n 00

"
ey
//

S—

Figura 4 — Simulacgao de curvas de titulacdo para o
caso de um acido tetraprotico [pK; = 0.00, pK; = i.
ApK]. Na legenda da figura encontra-se indicada
a amplitude utilizada na diferenca sucessiva das
constantes de ioniza¢do, medida em ordens de
grandeza (ApK)

Salientamos também que este pro-
cesso de célculo ndo apresenta ainda
qualquer dificuldade numérica adicio-
nal ao tratar sistemas polipréticos com
equilibrios sequenciais (constantes
sucessivas com valores muito distin-
tos) ou simulténeos (constantes com
valores mais proximos), o que reve-
la a enorme vantagem do modelo e
abordagem matematica aqui descrita.

Noras:

Esta ferramenta de calculo pode ser
obtida mediante solicitagao dos inte-
ressados por via e-mail para jcperei-
ra@aqui.uc.pt sob o assunto “Previséo
de curvas de titulagdo: pedido de en-
vio da folha de calculo PrevCTPPoli.

xIs”.

" De acordo com um trabalho publicado
por Norris F. Hall em 1940 (“Systems
of Acids and Bases”, J. Chem. Educ.
17(1940)124) a teoria de reactividade do
tipo acido-base conhecida por Brgnsted-
Lowry foi proposta simultaneamente
por Johannes Nicolaus Brgnsted (Dina-
marqués) e por Thomas Martin Lowry
(Inglés) em 1923 tendo estes autores
desenvolvido os seus conceitos de uma
forma auténoma e independente.

2 Uma espécie quimica diz-se anfifilica se
puder comportar-se como acido ou como
base, conforme as condigbes do meio
em que esta se encontra.

3 Uma espécie monobasica € uma base
que reage recebendo apenas um protéo.

4 Apenas valido se fossem mantidas con-
stantes a temperatura, a pressédo e a
forca idnica do meio.

SA sigla GRG2 significa Generalized Re-
duced Gradient, que é um método nu-
mérico especialmente concebido para
pesquisa de solugdes, orientando a sua
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busca através do calculo dos respectivos
gradientes da fungédo de mérito.
6 EDTA, écido etilenodiamina tetraacético.
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TAMANHO DE CARBENOS CONTROLA ACOPLAMENTOS

Recorrendo a ligantes de carbeno,
uma equipa de quimicos descobriu
novas formas de controlar reacgdes
de acoplamento para sintese de alco-
ois alilicos.

A escolha entre ligantes de um cata-
lisador de niquel de pequena ou ele-
vada dimensdo determina qual a re-
gido de um alcino que acoplara a um
aldeido para a formagao de um alco-
ol, possibilitando um nivel de controlo
sobre a reacg¢do que os quimicos de
sintese tém até ao momento revelado
grandes dificuldades em atingir.

Os alcoois alilicos sdao comuns no
campo da producdo de antibidticos
e de outros produtos farmacéuticos.
Apesar de ja terem sido conseguidos
anteriormente processos de acopla-
mento catalitico e enantioselectivo
entre aldeidos e alcinos, o controlo da
regioquimica destas reacgdes através
de catalisadores metalicos tem-se re-
velado problematico.

Para evitar a obtengdo de misturas
nao controladas de produtos reac-

cionais, os investigadores focaram a
sua atengéo nas propriedades de alci-
nos que denotem uma alta tendéncia
para um determinado tipo de iséme-
ro estrutural ou que possuam grupos
funcionais que influenciem a selecti-
vidade da reacgdo. Estas questdes
limitam consideravelmente a utilidade
da reacgéo.

No entanto, John Montgomery e os
alunos de graduacdo Hasnain A.
Malik e Grant J. Sormunen da Uni-
versidade de Michigan, em Ann Ar-
bor, verificaram que o tamanho dos
ligantes de carbeno N-heterociclicos
do catalisador de niquel dita o re-
sultado regioquimico das reacgdes
(J. Am. Chem. Soc., DOI: 10.1021/
ja102262v). Ligantes maiores levam a
formacao de ligagdes na extremidade
menos acessivel do alcino, enquanto
que ligantes pequenos conduzem ao
resultado contrario. De momento, ne-
nhum ligante especifico proporciona
um cenario optimo.

Através do seu método a equipa con-
seguiu controlar a regioselectivida-

DIGA-NOS O QUE GOSTARIA DE VER NO “QUIMICA”

<
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de de alcinos menos tendenciosos e
contrariar a expectavel selectividade
de alcinos notoriamente direcciona-
dos. Agora, a equipa pretende estudar
uma gama mais alargada de alcinos e
de aldeidos de forma a testar a gene-
ralidade do fenémeno, para além de
potenciar o desempenho dos ligan-
tes.

O trabalho do grupo Montgomery “re-
solve um problema ja antigo dentro
do campo da reactividade quimica e
proporciona um exemplo paradigmati-
co do impacto que os diversos carbe-
nos N-heterociclicos podem assumir
no controlo das reacgdes cataliticas”,
afirma o professor de Quimica Glenn
Micalizio do Scripps Research Institu-
te, Florida, cujo laboratério desenvolve
igualmente reacgbes de acoplamento
regioselectivas.

(Adaptado do artigo de 23/04/2010
de Carmen Drahl: Carbene Size
Guides Coupling Chemical & Engi-
neering News - http:// pubs.acs.org/
cen/news/88/i17/8817notw7.html)
PB

ENVIE-NOS A SUA OPINIAO E SUGESTOES PARA bquimica@ipb.pt
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ROTEIROS DE
EXPLORACAO

7.

SimutacAo “Movimentos CorpuscuLARES”: DoS EsTaDos Fisicos DA
Marteria A MoBILIDADE E AGREGACAO CORPUSCULAR

CaRLA MoRaIs*

Designcdos frequentemente por “geracdo net”, “nativos digitais” ou ainda “gera-
cGo zap”, os alunos que se encontram actualmente a frequentar as nossas escolas estdo
habituados & “accdo”. Programam o seu tempo para as mais diversas actividades, al-
gumas das quais realizam em simultdneo “clicando” aqui e ali indiscriminadamente. A
sua atitude ndo é diferente quando se encontram perante um recurso educativo digital.
Tal facto coloca ao professor, enquanto responsdvel pela forma como os alunos explo-
ram os recursos educativos que se lhes apresentam, um desafio que urge atender — travar
os “cliques” sucessivos contrariando a atitude pedagogicamente pouco proficua de “var-
rer” o programa educativo répido de mais sem dele retirar o proveito desejdvel. Neste
sentido, os roteiros de exploragéio podem constituir-se como importantes instrumentos de
potenciacdo pedagédgica de recursos educativos ao fazerem a ponte entre estes recursos
e os elementos que os contextualizem em situagdes e objectivos pedagdgicos concretos.
E fundamental fornecer aos alunos “dicas” de natureza operacional, intercaladas com ques-
tdes de natureza interpretativa e reflexiva para que o caminho percorrido, embora dese-
javelmente personalizado e construido pelo préprio, seja gerador de mais aprendizagens
significativas. No presente artigo, para além de algumas breves consideracdes sobre a es-
trutura e utilizacGo de roteiros de exploracdo, apresenta-se a simulacdo “Movimentos cor-

pusculares”, bem como um possivel roteiro de exploracdo da mesma.

1) RoTEIROS DE EXPLORACAO: ViNCU-
LOS ENTRE OS RECURSOS DIGITAIS E 0S
OBJECTIVOS PEDAGOGICOS

Tendo como principal objectivo estrei-
tar a relacao entre os recursos educati-
vos digitais e os objectivos de aprendi-
zagem que se pretendem desenvolver,
os roteiros de exploragao deverao ser
meios para fomentar nos alunos — que
nasceram e cresceram na era digital,
que sao tipicamente “activos” e em si-
multdneo fazem zapping entre as de-
zenas de canais de televisao, trocam
SMS constantemente, vao para o com-
putador, onde acedem ao e-mail, na-
vegam na Internet, comunicam online
e participam nas redes sociais [1, 2]
— 0 gosto pela pesquisa, pela reflexao,
pela participacéo activa na construgao
do conhecimento e, acima de tudo,
pelo acto de aprender. Tipicamente a
estrutura dos roteiros de exploracao é

" Faculdade de Ciéncias da Universidade do Porto
Centro de Fisica Computacional da Universidade
de Coimbra
E-mail: carlamorais@imediato.pt
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composta por um conjunto de “dicas”
de natureza operacional (muitas ve-
zes acompanhadas por print-screens
que ajudem na transigédo entre o re-
curso educativo e o roteiro de explo-
ragdo), misturadas com questdes de
cariz interpretativo e outras de cariz
reflexivo. Uma das nuances associa-
das a construgdo dos roteiros pode-
réd passar por conseguir encontrar o
ponto de equilibrio entre a liberdade
construtivista e a minima orientagao,
permitindo aos alunos uma explora-
¢a0 mais enriquecedora dos recursos
educativos digitais [3, 4]. Durante a
interacgdo dos alunos com estes re-
cursos, mediada pela utilizagdo de um
roteiro de exploragéo, o professor de-
vera procurar [5]:

v Explicar claramente o objectivo e
a estrutura geral deste instrumento.
v Ser 0 menos interventivo possivel,
embora seja desejavel que esteja pre-
sente e, se necessario, ajude os alu-
nos.

v Estar atento a grupos menos acti-

vos, procedendo a algum estimulo ou
questao que impulsione o trabalho.
v “Vigiar” se ha alunos a correr o
recurso educativo digital rapido de
mais.

v Estar a vontade na “navegacéao”
do proprio recurso.

Solicitar aos alunos que tomem
nota das respostas e dos registos
pedidos ao longo do roteiro de explo-
racédo, numa folha de papel ou num
ficheiro de processamento de texto.

2) SimuLAcAo “MovIMENTOS
CORPUSCULARES”

Ainda que de uma forma necessaria-
mente breve, parece-nos pertinente
referir que a utilizagdo de simulagdes
computacionais no ensino podera
contribuir para:

v Despertar ou aumentar o interes-
se dos alunos.

v Promover uma abstracgao facilita-
da levando a uma compreensao mais
sustentada dos conceitos quimicos.
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v Desenvolver hipéteses, testa-las,
analisar resultados e aperfeigoar os
conceitos.

‘/Criar um ambiente interactivo,
“hands-on”, de aprender fazendo.

Além dos aspectos enunciados, cabe-
nos realgar que a utilizagéo de simu-
lagdes computacionais no ensino é
coerente com a propria pratica de
investigacéo cientifica, que, cada vez
mais as utiliza [6 - 11].

Para que possamos ficar com uma vi-
sdo global do recurso educativo “Mo-
vimentos corpusculares”, cujo roteiro
de exploragéo se encontra em anexo
a este artigo, apresentamos de segui-
da algumas das suas principais carac-
teristicas:

® Tipologia do recurso: simulagdo
computacional.

® Disponivel em: “Manual Mul-
timédia 8CFQ” publicado, em
2007, pela Texto Editores [12].
O “Manual Multimédia” € um pro-
duto inovador, conjugando num
Unico CD-ROM o livro escolar [13],
em formato digital, com multiplos
recursos multimédia interactivos
que vao desde simulagdes, jogos,
videos, audios e animagbes até
avaliagdes e moédulos de amplia-
¢ao de conhecimentos (Figura 1).

" Publico-alvo: alunos do 8.° ano
de escolaridade da disciplina de
Ciéncias Fisico-Quimicas.

" Tematica de integragdo do re-
curso: estados fisicos da matéria
e agregacao corpuscular.

CIENCIAS FISICO-QUIMICAS | 8.° ANO

Wadecs
Animagdes & Smuloghes
Joges da aprndisagem
ol et inerasthvns.
Ampliogha da conhecimentos
'] Biograties
Tmin oo lossiirio

Figura 1 - "Manual Multimédia 8CFQ",
Texto Editores [12]

® Metas de aprendizagem previs-
tas:

~* Compreensao de que a maté-

ria é constituida por corpuscu-
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los em constante movimento.

~* Reconhecimento de que os
corpusculos de uma substan-
cia se movem incessantemen-
te, quer se trate de substancias
sélidas, liquidas ou gasosas.

- Distingdo dos estados fisicos
da matéria em termos de agre-
gacéo corpuscular.

~* Reconhecimento do caracter
mais limitado dos movimentos
corpusculares nos solidos e
nos liquidos e menos nos ga-
ses.

~* Associagdo da variagdo da
temperatura de uma substan-
cia com a variagao da veloci-
dade média dos seus corpus-
culos constituintes.

~* Relagdo entre estado fisico e
organizacdo corpuscular e as
propriedades dos materiais.

Breve descricido do
educativo digital:

A simulagéo computacional inicia-
se com a apresentagcdo de uma
breve contextualizagdo tedrica,
seguindo-se um novo ecra no
qual esta representada a substan-
cia agua no estado sdlido (cubos
de gelo), no estado liquido (um
copo com agua) e no estado ga-
soso (vapor de agua que sai do
interior de uma panela que esta
exposta a chama). Perante estas
opgdes, o aluno devera seleccio-
nar a 4gua num dos trés estados
fisicos apresentados. Uma vez fei-
ta esta selecgao, aparece a ima-
gem ampliada da agua no estado
fisico seleccionado e de seguida
surge um instrumento imagina-
rio de zoom activo, cujo objectivo
€& marcar claramente que a partir
daquele momento se iniciou uma
incursdo no mundo microscoépico
(zoom in), para explorar a relagéo
entre o estado fisico da agua e a
respectiva agregagéo corpuscular.
Perante a representagéo simboli-
ca dos corpusculos, o aluno tem
a possibilidade de simular varia-
¢bes de temperatura deslocando
a barra vermelha do termémetro e
verificar quais sdo as implicagdes
de tais alteragbes na velocidade
média dos corpusculos. De segui-
da podera regressar ao ecra de
seleccdo e escolher a agua num
outro estado fisico (Figura 2).

recurso

Selorcionr o by raim duy esbadan e

Warier n temgeroners do mes usenda o sermbmeiny:

Warier » {emgersters do men usendo o sermimetny:

Figura 2 — Varios ecras da simulagdo
"Movimentos corpusculares”

Na senda de outros artigos ja pub-
licados no boletim da SPQ [3 - 5], o
roteiro de exploragdo que propomos
segue as linhas de forca apontadas
para estes instrumentos de potencia-
¢do pedagodgica de recursos digitais
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e utiliza uma linguagem simples e
adequada aos alunos, tendo sempre
presente o rigor cientifico. No ambito
de um projecto de investigacao, esta
a ser avaliado o impacto da utilizagéao
da simulagao e deste roteiro de explo-
racdo, junto dos alunos de trés turmas
do 8.° ano de escolaridade. Os alu-
nos de todas as turmas comegaram
por realizar um pré-teste, que incluia
questdes alusivas aos estados fisicos
da matéria e a mobilidade e agrega-
¢éo corpuscular. De seguida, em duas
das turmas, esta a decorrer a aplica-
cédo do programa de intervencéo,
constituindo-se a terceira turma como
grupo de controlo. Na fase final do
estudo, os alunos de todas as turmas
realizardao um pos-teste equivalente
ao pré-teste inicial. Como técnicas
de recolha de dados, para além da
técnica de inquérito por questionario
(pré-teste, roteiro de exploragéo e
pos-teste) irdo ser usadas outras téc-
nicas como a observagao e o inquérito
por entrevista.
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NANOPARTICULAS DE PRATA: A CHAVE PARA A CONFIRMACAO DE UM LEITE SEM MELAMINA

O numero alarmante de criangas chi-
nesas vitimas em 2008 da ingestao
de leite contaminado com melamina
suscitou, no pais, a necessidade de
melhorar os padroes de deteccao de
contaminantes quimicos nos alimen-
tos. Embora diversas técnicas tenham
sido desenvolvidas neste contexto,
estas revelaram-se pouco promis-
soras para determinacgdes rotineiras
e efectuadas em campo dado que
envolvem equipamento especializa-
do, nomeadamente espectrometros
de massa. Como alternativa, C. Han
and H. Li da Universidade Normal da
China Central (Wuhan) construiram
um sensor de nanoparticulas de prata
que muda de cor (amarelo para ver-
de escuro) na presenca de melamina.
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Desta forma, com resultado visto a
olho nu, este método colorimétrico al-
tamente sensivel ndo s6 vem facilitar a
detecgdo da melamina como também
assegurar a sua portabilidade, poden-
do ser utilizado inclusivamente para
uso doméstico. As nanoparticulas de
prata sdo modificadas com para-nitro-
anilina (p-NA) e sao facilmente prepa-
radas utilizando materiais disponiveis
no mercado. Da interacgao electroni-
ca dador-aceitador entre a melamina
(dador) e a p-NA (aceitador) resulta a
agregacao das nanoparticulas de pra-
ta e, como consequéncia, ocorre mu-
danga de cor. A deteccao da melami-
na é, deste modo, conseguida ao fim
de apenas 2 minutos sendo possivel
detectar até 0.1 mg/L na amostra.

Para além das nanoparticulas de pra-
ta, também as de ouro ja tinham sido
inicialmente testadas para este fim,
mas os resultados ndo foram adequa-
dos a sua disseminagédo. Tal como
reportam os investigadores, estas exi-
gem um estabilizador adicional para
detectar a melamina que é dificil de
sintetizar e que limita a sua aplicagéao
pratica. O préximo passo sera facilitar
o uso do sensor pelo publico geral nas
suas casas tentando, assim, disponi-
biliza-lo sob a forma de tira de teste.

(Fonte: http://www.rsc.org/
Publishing/ChemScience/
Volume/2010/03/safer_milk.asp)
JNR
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Roteiro de exploragao da simulag¢ao “Movimentos corpusculares”

icones simbdlicos utilizados no roteiro de exploracdo e respectivo significado:

< ®

“Dicas” operacionais Questoes

O professor podera dispensar os alunos de responderem a estas

i
Questoes de salto
Desafio final

questdes, se assim o entender ou se as questoes imediatamente

anteriores tiverem sido respondidas correctamente.

1. Uma vez iniciada a exploragdo da simulagdo
educativa, surge um pequeno texto introdutério @
com informagdes importantes sobre a tematica
que sera abordada neste recurso. L& com
atengao esse texto.

2. Clica no botao “seguinte” para continuares.

3. Neste novo ecra tens a possibilidade de seleccionar a
agua num dos trés estados fisicos apresentados.

4. Comega por seleccionar a agua no estado soélido no [J
correspondente.

5. Clica no botdo “seguinte” para continuares e observa
com atengdo a animagao que surge no Novo ecra.

6. Atende a imagem ampliada da agua no estado sdlido e
ao aparecimento de um instrumento imaginario de zoom
activo.

Q1:

Sabendo que um dos propdsitos desta simulagéo é

explorar a relagdo entre o estado fisico de uma
Q substancia (como por exemplo a agua) e a respectiva

agregacéao corpuscular, explica qual serd o objectivo

de utilizar este instrumento de zoom activo.

7. Observa a organizagdo e o0s movimentos
corpusculares da substancia agua no estado
sélido.

Q2:

Quando uma substancia se encontra no estado
soélido, como a agua neste exemplo, o que se verifica
relativamente:

a) Ao movimento dos seus corpusculos?
b) A proximidade e a agregagcdo entre esses

Q corpusculos?
Q3:

A proximidade e a agregacao entre os corpusculos
influenciam as propriedades dos materiais. Tendo em
conta o grau de proximidade e de agregacao entre os
corpusculos dos materiais no estado sdlido, estes
materiais apresentam:

(Assinala a opgao correcta)

]

Forma e volume variaveis.

]

Forma e volume constantes (a temperatura
constante).

[ Volume constante (a temperatura constante)
mas forma variavel.

Q4:

Quando se aumentar a temperatura da agua,

prevés alguma alteragdo no comportamento dos
Q seus corpusculos constituintes?

(Assinala a opgao correcta)

L] sim.

L] Nao.

*
Q5: Se na questao anterior respondeste:

IEPRRCD

Procura explicar qual é a  Avanca para o ponto
alteracao que prevés. 8 do roteiro.

8. Colocando o cursor do rato sobre o indicador ’“’< N
do termdmetro, faz variar a temperatura.

Q6:
Explica o que aconteceu aos corpusculos quando
Q se aumentou a temperatura.

Q7:

Explica o que aconteceu aos corpusculos quando

T *
se diminuiu a temperatura.

9. Clica no botdo “seguinte” para regressares ao —z=..
ecra inicial. ?\J

10. Selecciona agora a agua no estado liquido.

11. Clica no botao “seguinte” para continuares e observa
com atengdo a animagao que surge no novo ecra.

12. Atende a organizagdo e aos movimentos
corpusculares da substancia agua no estado liquido.

Q8:

@ Quando uma substancia se encontra no estado
liquido, como a agua neste exemplo, 0o que se
verifica relativamente:




13.

14.

15.
16.

17.

a) Ao movimento dos seus corpusculos?
b) Aos espacos vazios existentes entre esses
corpusculos?

Q9:

Tendo em conta o grau de proximidade e de
agregacéo entre os corpusculos dos materiais no
estado liquido, estes materiais apresentam:

(Assinala a opgao correcta)

| Forma e volume variaveis.

| Forma e volume constantes (a temperatura
constante).

| Volume constante (a temperatura constante) mas
forma variavel.

Q10:

Quando se aumentar a temperatura da agua, prevés
que, a semelhanga do que aconteceu com a agua no
estado solido, também aqui no estado liquido se
verifique alguma alteragdo no comportamento dos
corpusculos?

(Assinala a opgéao correcta) *

[] Sim.
[ ] Nzo.

Colocando o cursor do rato sobre o indicador do
termdémetro, faz variar a temperatura.

Q11:

Explica o que aconteceu aos corpusculos quando se

<

*
aumentou a temperatura.

Q12:

Explica o que aconteceu aos corpusculos quando se

diminuiu a temperatura.

Q13:

Estabelecendo uma analise comparativa, o que se
pode dizer relativamente a liberdade de movimento
dos corpusculos da agua no estado liquido e no

. *
estado solido?

Clica no botédo “seguinte” para regressares ao
ecra inicial.

Selecciona, por ultimo, a agua no estado gasoso.

Clica no botdo “seguinte” para continuares e observa
com atengdo a animag&o que surge no novo ecra.

Atende, particularmente, a organizagcdo e aos
movimentos corpusculares da substadncia agua no
estado gasoso.

Q14:

Quando uma substancia se encontra no estado
gasoso, como a agua neste exemplo, o que se
verifica relativamente:

a) Ao movimento dos seus corpusculos?
b) A proximidade e & agregagdo entre esses
corpusculos?

Q15:

Tendo em conta o grau de proximidade e de
agregacao entre os corpusculos dos materiais no
estado gasoso, estes materiais apresentam:

(Assinala a opgao correcta)

[ ] Forma e volume variaveis.

] Volume constante (a temperatura constante)
mas forma variavel.

| Forma e volume constantes (a temperatura
constante.

18. Colocando o cursor do rato sobre o indicador

do termdmetro, faz variar a temperatura.

Q16:
Em qual dos trés estados fisicos os corpusculos
estdo menos agregados e apresentam maior

liberdade de movimento?

(Assinala a opgéao correcta)

"] so¢lido.
[] Liquido.
[ ] Gasoso.

Q17:

Em qual dos trés estados fisicos os corpusculos
estdo mais agregados e apresentam menor
liberdade de movimento?

(Assinala a opgéao correcta) *

| sélido.
[] Liquido.
[ ] Gasoso.

Q18:

Completa correctamente as frases:

Embora haja diferengas na maneira como os
corpusculos estdo associados uns aos outros, os
corpusculos de uma substdncia movem-se
....quer se trate de uma substancia sdlida , ....ou
... Em qualquer caso, numa substancia mais ....
ocorrem movimentos corpusculares ...... rapidos.

t"«,'_',ﬂ" Pesquisa na Internet informagdes que te
ajudem a explicar o facto de um sdélido poder ter uma
temperatura mais alta do que um gas, apesar de os
corpusculos do sdlido terem movimentos bastante mais
restritos. Elabora e regista alguns tépicos resultantes desta
pesquisa.




XVI EnconTRO Luso-GALEGO DE QuimicA
10-12 Novemsro 2010 em AVEIRO

A série dos Encontros Luso-Galegos de Quimica, inicial-
mente estabelecidos como uma parceria entre a Delega-
¢do do Porto da SPQ e o Colégio Oficial de Quimicos da
Galiza (COLQUIGA), iniciou-se em Novembro de 1985 e
teve lugar de forma regular até 2001, alternadamente em
Portugal e na Galiza. Tendo em conta a sua importancia
através da promogdo do intercambio de conhecimento
técnico-cientifico entre as duas regiGes, e tendo como
objectivo a realizagdo de um encontro de elevada quali-
dade cientifica, apds 9 anos de auséncia, o Encontro mais
emblemadtico da Delegagdo do Porto da SPQ esta de volta.
O XVI Encontro Luso-Galego de Quimica ira ter lugar no
Complexo Pedagdgico da Universidade de Aveiro, de 10 a
12 de Novembro de 2010, numa organizagao conjunta da
Delegagdo do Porto da SPQ/Universidade de Aveiro e do
COLQUIGA.

Os encontros tém por objectivo o intercambio cientifico e
tecnoldégico entre Portugal (especialmente a regido Norte)
e a Galiza, tendo como particularidade a existéncia de um
elevado numero de comunicagBes orais curtas, as quais
permitem que investigadores mais jovens (estudantes de
graduacgdo, pos-graduagdo e recém-doutorados) possam
apresentar publicamente os seus trabalhos.

Para que o idioma ndo constitua uma barreira, as linguas
oficiais do encontro serdo o Portugués, o Galego e o Cas-
telhano, embora sejam também aceites trabalhos em In-
glés.

E: luso.galego@dg.ua.pt
URL: http://lusogalego.web.ua.pt/

VI CoNGRESSo IBERICO DE ESPECTROSCOPIA
XXII Reunion NacionaL pe Espectroscoria (VI CIE - XXII RNE)
8-10 SetemBro 2010 no PorTo

Entre 8 e 10 de Setembro de 2010, a Universidade do Porto
— Faculdade de Farmacia e a REQUIMTE (Rede de Quimica
e Tecnologia) convidam investigadores e profissionais
oriundos da Academia e da Industria, estudantes, docentes
e técnicos a participar no VI CIE - XXII RNE.

Este evento, dedicado as diferentes areas da espectroscopia
pura e aplicada, continua uma série de reunides bianuais,
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realizadas em colaboracdo com a Sociedad de Espectros-
copia Aplicada (SEA), Sociedad Espafiola de Quimica Ana-
litica (SEQA), Comité de Espectroscopia de la Sociedad
Espafiola de Optica (SEDOptica) e a Sociedade Portuguesa
de Bioquimica (SPB). Desde a primeira reunido, que decor-
reu em Barcelona em 1968, o Congresso Ibérico de Espec-
troscopia tem contribuido para fomentar o intercambio
de informacdo entre grupos de investigacdo portugueses
e espanhdis, centros de I1&D e empresas, assim como, para
dar a conhecer os Ultimos avan¢os em instrumentagao nas
diferentes areas da espectroscopia.

O programa cientifico incide no tema da Espectrometria
Atdmica e Espectroscopia Molecular (emissdo, absorcgdo,
microondas, infravermelho, Raman, INS, laser, electrdni-
ca, RMN, RSE, Mdssbauer, espectrometria de massa, etc.)
e suas aplicagGes nas diversas areas, tais como: Alimen-
tacdo, Bioquimica Clinica/Toxicologia, Especia¢do, Fisica
Molecular, Instrumentacdo, Meio Ambiente, Moléculas
Bioldgicas, Novos Materiais, Sensores e Superficies.
Informagdes mais detalhadas sobre o evento poderdo ser
encontradas na pagina web do mesmo.

URL: http://www.ff.up.pt/rne2010/

# |ntermational SFracaEr TENn

Conference oﬁ'Téchﬁnlo‘gy
and Medical Stignce

e -
e r [ -

6TH INTERNATIONAL CONFERENCE ON TECHNOLOGY AND IVIEDICAL
Sciences (TMSi)
21-23 Outusro 2010 no Porto

A 62 Conferéncia Internacional sobre Tecnologia e Ciéncias
Médicas (TMSi) ird realizar-se entre 21 e 23 de Outubro
na Faculdade de Engenharia da Universidade do Porto
(FEUP). Esta conferéncia, organizada pela primeira vez em
2000, consiste numa reunido itinerante que decorre em
cada dois anos alternando entre cidades do Brasil e Eu-
ropa, pretendendo ser um férum de discussdo aberto e
multidisciplinar sobre novos conceitos, novos desenvolvi-
mentos e inovagGes relacionadas com Tecnologia e Cién-
cias Médicas.

A utilizagdo de técnicas e tecnologias com aplicagdo em
medicina, mais robustas, eficientes e economicamente
acessiveis, é actualmente um tema de extrema importan-
cia dado o seu impacto na sociedade em geral. A 62 con-
feréncia TMSi almeja ser um férum privilegiado de discus-
sdo, reunindo investigadores internacionais provenientes
de diversos campos cientificos relacionados com a Enge-
nharia, Medicina, Biomecanica, Ciéncias da Computacao,
desenvolvimento de Hardware, Electrdnica e Instrumenta-
¢do, Ciéncia dos Materiais, entre outros. Os participantes
terdo desta forma a oportunidade de apresentar e discutir
questdes relevantes, bem como de expor e contactar com
novas ideias e possibilidades de empreendimentos que
norteardo as melhorias e avangos futuros na area da Tecno-
logia e Ciéncias Médicas.
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Os principais temas da conferéncia e outras informacdes
adicionais podem ser alvo de consulta na pagina Web do
evento.

E: tmsi@fe.up.pt
URL: http://paginas.fe.up.pt/~tmsi/

8th European Conference on Computational Chemistry
25-28 August 2010, Lund, Sweden

Satellite meeting to ard EwCheMS Chemistry Congress in Nlmberg

8TH EuroPEAN CONFERENCE ON COMPUTATIONAL CHEMISTRY
(EUCO CC8)
25-28 Agosto 2010 Em Lunp, Sutcia

A 82 Conferéncia Europeia sobre Quimica Computacio-
nal (EUCO CC8) é uma reunido satélite do 32 Congresso
de Quimica da EuCheMS e ird decorrer entre os dias 25 e
28 de Agosto de 2010 em Lund, na Suécia. O EUCO CC8 é
organizado pela Divisdo de Quimica Computacional da Eu-
CheMS em colaboragdo com a Divisdo de Quimica Tedrica
da Sociedade Sueca de Quimica e a Universidade de Lund,
encontrando-se a Sociedade Portuguesa de Quimica re-
presentada na Comissdo Cientifica desta conferéncia, por
via do seu representante na Divisdo de Quimica Computa-
cional da EuCheMS (Prof. Fernando Fernandes).

A conferéncia pretende cobrir a investigacdo mais recen-
te realizada na area da quimica computacional. Para tal,
uma série de oradores convidados ird destacar os actuais
avancos na Quimica de Materiais, Quimica Bioldgica, Fo-
toquimica e Fotobiologia, Catdlise Homogénea e Quimica
computacional em plataformas alternativas.

E: ulrika@chemsoc.se
URL: http://www.chemsoc.se/sidor/KK/8thECCC/

117H Eurasia CoNFERENCE ON CHEMICAL Sciences (EUASC,S)
6-10 Outusro 2010 No MaAR MoRTO, JORDANIA

Sob os auspicios da European Association for Chemical and
Molecular Sciences (EuCheMS) e da International Union of
Pure and Applied Chemistry (IUPAC) e com o patrocinio
real de Sua Majestade o Rei Abdullah Il, a Eurasia Con-
ference on Chemical Sciences (EuAsC,S) ird decorrer na
Jordéania entre os dias 6 e 10 de Outubro de 2010, sendo
organizada pela Universidade da Jordania e pelo Middle
East Science Fund (MESF).

Este evento realiza-se na continuag¢do de uma série de
conferéncias bienais internacionais e tem como objectivo
apresentar e discutir os avangos mais recentes em diversos
campos de estudo da quimica. O EuAsC,S pretende ainda
apoiar o progresso da quimica nos paises em desenvolvi-
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mento, abrir as portas para a colaboracdo entre quimicos
de todo o mundo e oferecer a jovens e talentosos quimi-
cos a oportunidade Unica de contactar com as inovac¢des
e trabalhos de desenvolvimento e investigacdo levados a
cabo na area da quimica.

Durante a ultima década, diversos cientistas laureados
com o Prémio Nobel da Quimica e Professores eminen-
tes tém participado nesta conferéncia, contribuindo desta
forma para o sucesso e exceléncia dos 10 eventos anterio-
res. Também a 112 EuAsC.S terd um programa cientifico
recheado de personalidades ilustres, salientando-se a par-
ticipagdo dos laureados com o Prémio Nobel Aaron Klug
(Reino Unido), Andrew Scaally (EUA), Dudley Herschbach
(EUA), Ferid Murad (EUA), Jean-Marie Lehn (Franga), John
Michael Bishop (EUA), Paul Crutzen (Alemanha), Richard
Ernst (Suica), Roald Hoffmann (EUA), Robert Huber (Ale-
manha) e Roger Tsien (EUA).

O programa cientifico encontra-se organizado em vdrios
topicos principais abrangendo as mais diversas areas da
quimica e inclui conferéncias plendrias e de oradores con-
vidados, bem como apresentacdes orais e em poster. As
palestras serdo divididas em varias sessGes paralelas e
uma série de mini-conferéncias que decorrera juntamente
com as sessoes, havendo ainda lugar para a realizacdo de
Workshops e exposi¢oes.

E: euasc2s-11@ju.edu.jo
URL: http://www.euasc2s-11.ju.edu.jo

4 W b

21.s1 INTERNATIONAL SYMPOSIUM ON MEDICINAL CHEMISTRY
5-9 SetemBro 2010 eEm BruxeLAs, BELaica

0 212 Simpdsio Internacional de Quimica Medicinal, a re-
alizar em Bruxelas entre 5 e 9 de Setembro de 2010 é or-
ganizado sob os auspicios da EFMC (European Federation
for Medicinal Chemistry), que congrega 24 organizagGes
cientificas de 21 paises Europeus, incluindo a Sociedade
Portuguesa de Quimica.

Este simpdsio tradicionalmente atrai especialistas na in-
vestigacdo e desenvolvimento de farmacos, com particu-
lar énfase para a quimica medicinal, quimica farmacéuti-
ca, farmacologia, entre outras areas, sendo reconhecido
mundialmente como um dos principais encontros de
Quimica Medicinal, conforme se pode comprovar pela
elevada participagdo de investigadores internacionais nas
edig¢Oes anteriores.

O Simpdsio Internacional de Quimica Medicinal realiza-se
de dois em dois anos, em diferentes cidades Europeias,
desde a década de 60, procurando ser um evento com ca-
racter multidisciplinar, que promova o intercambio entre a
industria e o meio académico.

Com afinalidade de reconhecer trabalhos excepcionais no
campo da Quimica Medicinal, por ocasido do Simpdsio In-
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ternacional de Quimica Medicinal, sdo atribuidos diversos
prémios (The Nauta Award for Pharmacochemistry, The
UCB-Ehrlich Award for Excellence in Medicinal Chemistry,
The Prous Institute-Overton and Meyer Award for New
Technologies in Drug Discovery). No Simpdsio sera igual-
mente anunciado o vencedor do prémio IUPAC-Richter,
o qual é concedido a um investigador reconhecido inter-
nacionalmente pela sua contribuicdo na area da Quimica
Medicinal.

E: info@LDOrganisation.com
URL: http://www.ismc2010.org/

fIN

Franco-lberian nanosensor workshop

-

g

-
> NoreSheces @)

Portugal ™o

FrRANCO-IBERIAN NANOSENSOR WORKSHOP
19-22 Outuero 2010 em BiaRRITZ, FRANCA

O workshop Franco-lbérico em Nanosensores ira ter lugar
entre 19 e 22 de Outubro de 2010 em Biarritz, Franca. Este
workshop destina-se a promover o contacto e eventuais
colaboragdes entre investigadores da area dos nanosen-
sores, com especial destaque para os paises do Sudoeste
europeu.

Actualmente, as nanoparticulas e os materiais nanoestru-
turados desempenham um papel cada vez mais amplo e
relevante em biosensores fisicos, quimicos e biolégicos.

Desta forma, novas abordagens sdo necessdrias no que
respeita o conhecimento, desenvolvimento e utilizagdo
destes dispositivos. Neste workshop pretende-se apresen-
tar o estado da arte e identificar novos desafios nesta drea
em particular.

De entre varios palestrantes de renome, o workshop con-
tard com a presenca dos investigadores Portugueses Ma-
rio Berberan-Santos (Instituto Superior Técnico, Lisboa,
Presidente da Sociedade Portuguesa de Quimica), Luis
Carlos e Pedro Costa (ambos do Centro de Investigagdo em
Materiais Ceramicos e Compdsitos, Aveiro) e Virginia Chu
(INESC, Microsistemas e Nanotecnologias, Lisboa).

Mais informagdes poderdao ser encontradas na pagina
Web do workshop.

E: finw-contact@univ-pau.fr
URL: http://www.cnanogso.org
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2 Encontro Nadional=
delQuimica Tedapéaltical

Coimbra, Portugal

2° EnconTRO NAcIoNAL DE Quimica TERAPEUTICA
28-30 Novemro 2010 em CoimBRA

O 22 Encontro Nacional de Quimica Terapéutica ird decor-
rer em Coimbra, de 28 a 30 de Novembro de 2010, sob os
auspicios do Grupo de Quimica Terapéutica da Sociedade
Portuguesa de Quimica (SPQ).

Coimbra e a sua Universidade acolherdo o Encontro, cujo
programa cientifico decorrera em 5 sessGes, durante dois
dias e meio, contemplando conferéncias plenarias, con-
feréncias convidadas, comunica¢des orais e sessdes de
posters.

O principal objectivo é congregar investigadores da aca-
demia e da indUstria quimica e farmacéutica, com o pro-
pésito de partilhar experiéncias, discutir investigacdo na
area e proporcionar uma visdo alargada e actual do ba-
ckground, conceitos e principais ferramentas em Quimica
Terapéutica.

A participacdo de jovens investigadores, nomeadamente
em Bioquimica, Ciéncias Biomédicas, Ciéncias Farmacéu-

ticas e Quimica, sera apoiada e incentivada.

Brevemente informacgGes detalhadas sobre o Encontro se-
rdo colocadas na pagina web da SPQ.

E: enqt2010@ff.uc.pt
URL: http://www.spq.pt/eventos/enqt2010

EVENTOS EM 2011:

5TH INTERNATIONAL CONFERENCE ON ADVANCED IVIATERIALS AND
NANOTECHNOLOGY
7-11 Fevereiro 2011 em WELLINGTON, NovA ZELANDIA

IUPAC INTERNATIONAL CONGRESS ON ANALYTICAL ScieNces 2011
22-26 Maio 2011 em Quioto, JaPAo

Secgéo compilada por Joana Amaral
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AGENDA

4-8 Julho 2010 em Melbourne, Australia
12th IUPAC International Congress of Pesticide Chemistry
URL: http://www.iupacicpc2010.org/

10-15 Julho 2011 em Creta, Grécia

17th European Symposium on Organic Chemistry (ESOC 2011)
E: info@esoc2011.com

URL: http://www.esoc2011.com

11-16 Julho 2010 em Ferrara, Italia

XXIII [UPAC Symposium on Photochemistry

E: snf@unife.it

URL: http://www.unife.it/iupac-photochem-2010

11-24 Julho 2010 em Lisboa

Il Hands-on course in proteins and proteomics

E: jlcapelom@dq.fct.unl.pt/jlcapelom@uvigo.es

URL: http://www.bioscopegroup.org/master/index.htm

11-16 Julho 2010 em Glasgow, Escdcia

43rd International Symposium on Macromolecules - IUPAC
World Polymer Congress 2010 (Macro2010)

E: pete.lovell@manchester.ac.uk

URL: http://www.Macro2010/org

25-30 Julho 2010 em Leoben, Austria

14th International Symposium on Solubility Phenomena &
Related Equilibrium Phenomena

E: heinz.gamsjaeger@mu-leoben.at

URL: http://issp.unileoben.ac.at

1-6 Agosto 2010 em Bergen, Noruega

18th International Conference on Organic Synthesis (ICOS-18)
E: leiv.sydnes@kj.uib.no

URL: http://www.icos-18.no

1-6 Agosto 2010 em Téquio, Japdo

25th International Carbohydrate Symposium (1CS2010)
E:ics2010@bilingualgroup.co.jp

URL: http://bilingualgroup.co.jp/ics2010/

8-13 Agosto 2010 em Taipei, Taiwan

21st International Conference on Chemical Education (21st
ICCE)

E:icce2010@gise.ntnu.edu.tw

URL: http://icce2010.gise.ntnu.edu.tw/

15-19 Agosto 2010 em Otawa, Canada
3rd IUPAC Conference on Green Chemistry
E: jessop@chem.queensu.ca

URL: http://www.icgc2010.ca

25-28 Agosto 2010 em Lund, Suécia

8th European Conference on Computational Chemistry
E: ulrika@chemsoc.se

URL: http://www.chemsoc.se/sidor/KK/8thECCC/

29 Agosto-2 Setembro 2010 em Nuremberga, Alemanha
3rd EuCheMS Chemistry Congress

E: euchems-congress2010@gdch.de

URL: http://www.euchems-congress2010.org

29 Agosto-2 Setembro 2010 em Praga, Republica Checa
19th International Congress of Chemical and Process
Engineering - CHISA 2010

7th European Congress of Chemical Engineering - ECCE-7
E: org@chisa.cz

URL: http://www.chisa.cz/2010

5-10 Setembro 2010 em CAn-Cén, Chile
XXIl Congresso lbero-Americano de Catalise
E: cicat2010@udec.cl

URL: http://www.cicat2010.cl

5-9 Setembro 2010 em Bruxelas, Bélgica

21st International Symposium on Medicinal Chemistry (EFMC-
ISMC 2010)
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E: info@LDOrganisation.com
URL: http://www.ismc2010.org/

6-10 Setembro 2010 em Braga

Conferéncia TNT (Trends in Nanotechnology)

E: tnt2010@tntconf.org

URL: www.tntconf.org/2010/index.php?conf=10

8-10 Setembro 2010 em Lisboa

XXXV Reunido Ibérica de Adsorgdo - RIA
E: ria-lisboa@fc.ul.pt

URL: http://ria2010.fc.ul.pt

8-10 Setembro 2010 no Porto

Fourth European Workshop on Optical Fibre Sensors -
EWOFS’2010

E: ewofs@inescporto.pt

URL: http://www.ewofs.org

8-10 Setembro 2010 no Porto

VI Congresso Ibérico de Espectroscopia - XXII Reunion
Nacional de Espectroscopia (VI CIE - XXII RNE)

E: foodpigments2010@mke.org.hu

URL: http://www.ff.up.pt/rne2010/

6-10 Outubro 2010 em Ama3, na Jordania

11" Eurasia Conference on Chemical Sciences (EuAsC,S)

E: euasc2s-11@ju.edu.jo

URL: http://www.euasc2s-11.ju.edu.jo/Public/Main_English.
aspx?Lang=2&page_id=134&Site_ID=1

10-13 Outubro 2010 em Beechtesgaden, Alemanha
Green Solvents for Synthesis

E: info@dechema.de

URL: http://events.dechema.de/en/gsfs2010.html

10-15 Outubro 2010 em Leysin, Suica

9th Swiss Course on Medicinal Chemistry

E: Gabi.Lichtenhahn@unibas.ch

URL: http://www.swiss-chem-soc.ch/smc/leysin/leysin.html

12-15 Outubro 2010 em Lisboa

XXI Encontro Nacional Tecnicelpa

VI Congresso Iberoamericano de Investigagdo em Celulose e
Papel - CIADICYP 2010

E: tecnicelpa.ciadicyp@tecnicelpa.com

URL: http://tecnicelpa.com/ciadicyp/2010

19-22 Outubro 2010 em Oegstgeest, Holanda

19th School on Medicinal Chemistry

E: m.ham@lacdr.leidenuniv.nl

URL: http://www.lacdr.nl/events/19th-school-on-medicinal-
chemistry

21-23 Outubro 2010 no Porto

6th International Conference on Technology and Medical
Sciences (TMSi 2010)

E: tmsi@fe.up.pt

URL: http://paginas.fe.up.pt/~tmsi/

21-24 Outubro 2010 em Coimbra

3rd Mathematical Methods in Engineering International
Symposium (MME’10)

E: mmelO@ipc.pt

URL: http://mme10.ipc.pt

10-12 Novembro 2010 em Aveiro

XVI Encontro Luso-Galego de Quimica
E: luso.galego@dq.ua.pt

URL: http://lusogalego.web.ua.pt/

15-17 Dezembro 2010 no Porto
Congresso Nacional de Bioquimica
E: spb@imagem.ibili.uc.pt

URL: http://www.spb.pt

Secgéo compilada por Joana Amaral
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