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EDITORIAL SPQ

Na publicagdo The economics of climate change:
no action not an option do Swiss Re Institute sobre
o impacto econdmico das alteracdes climaticas,
estima-se que nos préximos trinta anos o mundo
possa perder 11214 % do valor econdmico total se o
aumento da temperatura do planeta se mantiver ao
ritmo atual. Num cendrio em que o Acordo de Paris
e as metas de emissoes para 2050 sdo cumpridas,
a estimativa é de uma retragao no PIB global de
4,2%. Paises com economias mais poderosas, como
o Canadg, Estados Unidos e Alemanha, estdo entre
os dez menos vulnerdveis; Portugal encontra-se num
honroso quarto lugar, logo a seguir a Finlandia, Suica
e Austria. Tendo em conta que as economias mais
vulnerdveis aos riscos inerentes as alteracdes climdticas (essencialmente as dos pafses
do Sudeste Asitico e América Latina) sdo aquelas que irdo sustentar o crescimento
econémico global nos préximos anos, é fundamental continuar a agir para enfrentar
este problema. Desde o inicio da revolugdo industrial e com o uso concomitante de
recursos fosseis, a concentracdo de diéxido de carbono na atmosfera tem aumentado
significativamente. Este crescimento é geralmente considerado o principal motivo do
aquecimento global do planeta, pelo que ao diéxido de carbono costuma atribuir-se
uma conotagao extremamente negativa. No entanto, tal como uma moeda possui
duas faces, o CO, acarreta também desafios e oportunidades na exploragdo das suas
potencialidades. O problema das alteracées climdticas colocou (ainda mais) o diéxido de
carbono nas luzes da ribalta da investigagao cientifica. De facto, os temas da captura,
armazenamento e utilizagao do CO, tém merecido uma atengao especial da comunidade
académica e industrial nos Ultimos anos. Enquanto os primeiros dois temas lidam
diretamente com os problemas das emissdes de CO,, hd um interesse crescente em
utilizar o CO, para obter produtos de valor acrescentado, gerando lucros que podem
ser usados para subsidiar os custos da sua captura e armazenamento, promovendo
a chamada economia circular de carbono e contribuindo para um desenvolvimento
global mais equilibrado.

Neste nimero, trés jovens investigadoras, Sara Realista, Maria Bacariza e Rita
Pires, escrevem sobre a captura e valorizagao do CO, e como este pode ser utilizado
na promogcao de sinteses quimicas mais sustentdveis, provando mais uma vez que a
Quimica e os quimicos (os suspeitos do costume...) desempenham um papel fundamental
para o bem-estar da Humanidade. No contexto do tema da sustentabilidade, num
outro artigo, Nuno Martins aplica os ensinamentos da quimica verde no estudo de
um processo catalitico alternativo. E agora para algo completamente diferente, Jodo
Medeiros-Silva explica como os recentes avangos em RMN de estado sélido possibilitam
investigar biomoléculas no seu estado nativo. Este artigo veio na sequéncia do PYCA
(Portuguese Young Chemists Award) 2020, atribuido pelo Grupo de Quimicos Jovens
da SPQ, premiando o autor pelo trabalho desenvolvido durante o seu Doutoramento
e pela capacidade de o comunicar a sociedade na forma de um texto de divulgagdo
cientifica. Refira-se que no mesmo concurso, os trabalhos de Sara Realista e de Nuno
Martins, publicados neste niimero, receberam uma mengao honrosa. Ainda no contexto
de prémios, estdo de parabéns os vencedores das recentes edi¢des do Prémio Alberto
Romao Dias, do Prémio Ferreira da Silva, da Medalha Vicente de Seabra e do Prémio
Luso-Francés, atribuidos sob os auspicios da SPQ. O Prémio Mariano Gago, atribuido
pela Sociedade Portuguesa de Autores, também foi noticia. A finalizar, convido o leitor a
espreitar a nova pagina web do QUIMICA, em b-quimica.spq.pt, com ligagao através do
separador "Publicagbes” da pagina web da SPQ. Quem sabe, talvez sinta uma motivagao
adicional para submeter um texto ao principal meio de informacao impresso da SPQ...

>

Paulo Mendes
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SECRETARIO-GERAL SPQ

Sociedade Portuguesa de Autores Atribui
Prémio Mariano Gago ao Professor Joiao Monte
pelo seu Livro O Bairro da Tabela Periodica

No passado dia 25 de maio, por ocasido da celebracao
do Dia do Autor Portugués e do 96.° aniversario da
Sociedade Portuguesa de Autores (SPA), foi entregue
a Jodo Monte, Professor Jubilado da Faculdade de
Ciéncias da Universidade do Porto, o prémio Mariano
Gago. Este prémio foi criado em 2018 pela SPA e
visa estimular a divulgagao da investigacdo cien-
tffica, premiando e dando notoriedade publica as
obras de caracter cientifico.

A obra premiada, O Bairro da Tabela Periddica, foi
publicada pela Editora da Universidade do Porto em
2019, contando com o patrocinio da Sociedade Portu-
guesa de Quimica, numa singela homenagem do autor
as celebracdes do Ano Internacional da Tabela Periddica
decretado pela Assembleia Geral das Nagées Unidas.

No dmbito das celebracdes do AITP2019 a SPQ
decidiu levar a cena esta obra tendo para o efeito
contratado os servicos do encenador Mario Monte-
negro e da companhia Marionet de Coimbra. Durante
o referido ano a companhia efetuou uma tournée
pelas principais zonas metropolitanas do pafis, com
exibicdes em Carnaxide (Teatro Rui de Carvalho),
Coimbra (Teatro Gil Vicente) e Porto (Teatro Helena
S4 da Costa). A tournée redundou num estrondoso
sucesso tendo a atuacao do elenco de atores dirigidos
por Mario Montenegro sido vista por mais de 3200
espectadores presenciais.

A finalizar deixamos a opinido de trés conceitua-
dos cientistas sobre a obra do Manuel Jodo Monte,
juntando-nos ao coro dos que aplaudem esta obra e
que aguardam ansiosos pela encenagdo da sua nova
obra, que visita um dos apartamentos de O Bairro da
Tabela Periddica: O Arsenicum.

“Cheio de surpresas curiosas e revelacées fasci-
nantes, este texto denuncia também a evidéncia
de que, até nos elementos, conseguimos dis-
criminar o género feminino. E, de forma subtil,
enquanto transmite nogdes fundamentais da
quimica deixa-nos entretidos. Enjoy it as | did!"
Alexandre Quintanilha

“Manuel Jodo Monte sonhou estes mesmos ele-
mentos, que hoje ja sdo 118, arrumados nos seus
quatro blocos para discutir as suas diferentes afi-
nidades e antagonismos. E da diversidade que se
faz a Quimica e também este mundo onde vivemos

e de que somos feitos nds proprios. A Quimica dd
forga a um argumento que junta os dramas da
vida humana com o grande drama da natureza.”
José Ferreira Gomes

“H3 um bocado de tudo, desde referéncias ao Big
Bang e a matéria escura, a uma interessante discussao
sobre a dicotomia de identidade-efemeridade dos
elementos radioativos e transuranianos ... Por tudo
isto e muito mais, “0 Bairro da Tabela Periddica”
de Manuel Jodo Monte é um texto de muito grande
valor pedagdgico e que merece uma leitura atenta.”
Orfeu Bertolami

>
Adelino Galvao

Professor Auxiliar do Departamento
de Engenharia Quimica, Instituto
Superior Técnico, Universidade
de Lisboa. Desenvolve o seu tra-
balho de investigacdo no Centro
de Quimica Estrutural na drea da
Fotoquimica Computacional. £
Secretdrio-Geral da SPQ desde 2017.
adelino@tecnico.ulisboa.pt
ORCID.org/0000-0002-4740-0613
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14.” Encontro de Quimica
Fisica e 3.” Simposio de
Quimica Computacional

A Divisdo de Quimica Fisica realizou o seu Encontro
em formato digital nos dias 29, 30 e 31 de margo de
2021. A organizagao do 14.° Encontro de Quimica
Fisica foi sediada no Departamento de Quimica da
Universidade de Coimbra, tendo contado também
com a colaboragao de colegas de outras universidades.
Como forma pioneira de divulgagao do Encontro, entre
novembro de 2020 e fevereiro de 2021, a Comissao
Organizadora convidou os professores Fernando Pina,
Tito Trindade, Alberto Canelas Pais, Maria das Dores
Ribeiro da Silva e Mario Berberan Santos a proferirem
palestras em streaming acerca dos seus temas de
investigacao. Todas estas palestras foram seguidas na
plataforma Youtube por algumas dezenas de pessoas.

Em simultdneo com o 14.° Encontro de Quimica
Fisica, foram também realizados o 3.° Simpdsio de
Quimica Computacional e uma Agdo de Formagao

b S A
[ Comissao Organizadora.
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para professores dos Ensinos Bdsico e Secundario.
Inscreveram-se nestes trés eventos um total de 230
participantes e as sessoes cientificas tiveram uma
participacao bastante significativa. O programa contou
com um total de 70 comunicagdes orais (algumas de
investigadores de instituicdes estrangeiras), das quais
seis foram ligbes plendrias e sete comunicagdes con-
vidadas, cobrindo varios temas da Quimica Fisica. Por
outro lado, trés oficinas foram incluidas no programa
da Agdo de Formagao. A sessdo de posters contou com
a exibicdo de pequenos videos de apresentacdo dos
diferentes trabalhos, os quais contabilizaram mais
de trés mil visualizagdes na plataforma Youtube.
Dos 78 posters submetidos, a Comissao Cientifica
selecionou os trés melhores:

1) Data Driven Tools to Select Corrosion Inhibitors,
Tiago L. P. Galvao, Gerard Novell-Leruth, Alena Kuz-
netsova, Inés Ferreira, Jodo Tedim, José R. B. Gomes.

2) Luminescent aqueous inks and coating for-
mulations with RGB-tunable emission, B. 0. Gomes,
R. Aguado, A. J. M. Valente.

3) H-Tunneling Activated by Vibrational Excitation,
José P L. Roque, Cldudio M. Nunes, Luis P. Viegas, Nelson
A. M. Pereira, Teresa M. D. V. Pinho e Melo, Rui Fausto.

Os prémios, no valor de 100 euros, atribuidos a
cada um destes posters foram entregues na Sessao de
Encerramento do Encontro, que contou com a partici-
pacao do Vice-Presidente da Sociedade Portuguesa de
Quimica (SPQ). Jd na Sessado de Abertura, a Direcdo da
SPQ fez-se representar pelo seu Presidente, Artur Silva.

Apesar do modelo nao presencial que teve de ser
adotado devido as restrices impostas pela situagao



pandémica da COVID-19, 0 14.” Encontro de Quimica
Fisica revelou-se um excelente férum de discussao e
partilha de conhecimento cientifico. O empenhamento
de todos os elementos da Comissao Cientifica, a guem
ficamos em divida, foi fundamental para o sucesso
deste evento. A Comissdo Organizadora agradece a
Direcdo e ao Secretariado da SPQ todo o apoio prestado
e aos patrocinadores pelo suporte financeiro. Um
agradecimento especial é devido ao Departamento
de Quimica da Universidade de Coimbra e ao Centro
de Quimica de Coimbra pelo suporte institucional.
Finalmente, estamos gratos a todos os participantes
pela sua contribuicao e entusiasmo!

>
Jorge Marques
qtmarque@ci.uc.pt
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[ Pormenor de uma das palestras
(Miguel Jorge) no 1.° dia do Encontro.

Prémio Ferreira da
Silva 2020 e Medalha

Vicente de Seabra 2020

O juri do Prémio Ferreira da Silva 2020 e da Medalha
Vicente de Seabra 2020 reuniu a 7 de abril de 2021,
e atribuiu por unanimidade ambas as distingdes. O
Prémio Ferreira da Silva 2020 distinguiu Mdrio Nuno
Berberan e Santos, Professor Catedrdtico e lider do
Grupo de Bioespectroscopia e Interfaces no Instituto
de Bioengenharia e Biociéncias, Instituto Superior
Técnico, Universidade de Lisboa, Presidente da SPQ
entre 2010 e 2013. A Medalha Vicente de Seabra 2020
foi atribuida a Gongalo Bernardes, lider do Grupo
de Biologia Quimica e Biotecnologia Farmacéutica
no Instituto de Medicina Molecular, Faculdade de
Medicina, Universidade de Lisboa.

Os interesses cientificos do Professor Mdrio Nuno
Berberan e Santos incluem a luminescéncia de sistemas
nanoestruturados, em especial fulerenos e outros
compostos de carbono, e a dindmica de processos
envolvendo estados eletrénicos excitados, nomeada-
mente a fluorescéncia retardada por ativagdo térmica
(TADF) e respetivas aplicacdes como sondas de oxigénio
e de temperatura e OLEDs.

Ainvestigagao do Doutor Gongalo Bernardes estd
focada em terapéuticas direcionadas ao tratamento
do cancro, e desenvolvimento de ferramentas para
a modificacdo de proteinas especificas associadas
a vérias doencas, incluindo a doenca de Parkinson.

[ Mario Nuno Berberan e Santos I Gongalo Bernardes

Os prémios serao entregues durante o XXVII
Encontro Nacional da SPQ, que se realizard em Braga
de 14 2 16 de julho de 2021. Durante o evento, os
premiados dardo uma palestra sobre os mais recentes
avangos da sua investigagao.

As listas de todos os vencedores dos Prémios
Ferreira da Silva e Vicente de Seabra podem ser con-
sultadas em spq.pt/premios/ferreira-silva/lista e spq.
pt/premios/vicente-seabra/lista.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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Prémio Alberto Romao Dias
Atribuido a Joao Rocha

Jodo Rocha, Professor Catedratico de Quimica na Uni-
versidade de Aveiro e Diretor do Instituto de Materiais
de Aveiro-CICECO, foi o vencedor da edicdo de 2021do
Prémio Alberto Romé&o Dias. Este prémio, instituido pela
Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) em 2009, é
atribuido bienalmente a um quimico que se tenha dis-
tinguido pela alta qualidade, originalidade e autonomia
do trabalho de investigacao, desenvolvido em Portugal,
na area de Quimica Inorganica e Organometdlica.

Os interesses cientificos do Professor Jodo Rocha
situam-se maioritariamente na drea dos nanomateriais
inorganicos funcionais e hibridos organico-inorganico
e as suas multiplas aplicagdes, e métodos de caracte-
rizacdo dos materiais, incluindo RMN de estado sélido.
Recentemente, foi publicada uma Interagdo Quimica
com o premiado, onde se fala sobre o seu percurso
académico (Quimica, 2020, 44, 89-93).

O Prémio serd entregue durante a conferéncia
da Divisdo de Quimica Inorganica e Bioinorganica da
SPQ (13ibcc.events.chemistry.pt), onde o premiado
proferird uma Licdo Convidada.

A lista de todos os vencedores do Prémio Al-
berto Roméao Dias pode ser consultada em spq.pt/
premios/romao-dias/lista.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Prémio Luso-
Francés 2021 para
0 Professor Pierre
Dixneuf
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Pierre Dixneuf, Professor Investigador Emérito da
Universidade de Rennes, Franga, foi galardoado com
o0 Prémio Luso-Francés 2021, prémio instituido pela
SPQ e pela Sociedade Francesa de Quimica, pelo seu
notdvel trabalho e pelos fortes lagos estabelecidos
com os quimicos portugueses.

As suas principais dreas de investigagao envolvem
a ativagao/funcionalizagdo da ligagcdo C-H para
ligagdes C-C e C-heterodtomo através de reagdes de
acoplamento cruzado, catalisadores de metatese de
olefinas e aplicactes de dleos vegetais, catdlise para
processos seletivos e quimica fina através de trans-
formacoes cataliticas de alcinos, desenvolvimento
de catalisadores de ruténio e novos catalisadores
organometalicos ricos em carbono.

O prémio serd entregue durante o XXVIl Encontro
Nacional da SPQ que se realizard em Braga de 14 a
16 de julho de 2021. A lista de todos os vencedores
do Prémio Luso-Francés pode ser consultada em
spq.pt/premios/luso-frances/lista.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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Prémio Europeu da
Quimica Sustentavel 2021
Atribuido a James Clark

0 Prémio Europeu de Quimica Sustentdvel, atualmente
concedido pela Divisdo da Quimica Verde e Sustentavel
a cientistas de exceléncia nesta vertente, tem como
principal objetivo impulsionar esta drea da Quimica.
Pretende-se dar uma maior visibilidade ao esforco de
cientistas europeus para a implementagao da Quimica
Verde no campo industrial e ser um motor para melhorar
ainovagdo global e competitividade. Este prémio é bienal
e anteriormente era proposto pela Divisio da Quimica
Verde e Sustentdvel ( Division of Green and Sustainable
Chemistry) em conjunto com a Divisdo da Quimica e

Ambiente (Division of Chemistry and Environment) da
Sociedade de Quimica Europeia (European Chemical
Society, EuChemS). A partir do presente ano é proposto
apenas pela Divisdo da Quimica Verde e Sustentdvel.

Em 2021, serd o Professor James Clark, do Centro
de Exceléncia de Quimica Verde da Universidade de
York, Reino Unido, o cientista agraciado com o Prémio
Europeu da Quimica Sustentdvel 2021(ESCA 2021). Este
prémio reconhece a exceléncia do contributo prestado
por James Clark para a comercializagao da investigacao
fundamental em quimica verde, o seu notavel papel para
o reconhecimento desta drea como uma area distinta
da quimica e ainda para a criagdo de uma comunidade
cientifica global de quimica verde.

0 vencedor do prémio ESCA 2021 serd orador na 5.2
conferéncia da Divisdo de Quimica Verde e Sustentavel da
EuChemsS (5EUGSC), que este ano decorrerd de 26 a 29 de
setembro, como conferéncia virtual devido a atual situa-
¢d0 pandémica que se vive a nivel mundial (Seugsc.org).

A Presidente da Divisao, Ana Aguiar-Ricardo, agra-
dece a valiosa contribuicido dos membros do Juri do
Prémio ESCA.

>
Ana Aguiar-Ricardo
p19@fct.unl.pt

Timothy Noél Vence o Prémio
IUPAC-ThalesNano 2020
para Quimica de Fluxo

0O prémio IUPAC-ThalesNano 2020 para Quimica de Fluxo
foi concedido ao Professor Timothy Noél do Instituto
Van't Hoff de Ciéncias Moleculares da Universidade
de Amsterd3o. O prémio homenageia contribuices
notdveis no campo da quimica de fluxo, microfluidica,
microfabricagdo e engenharia de microssistemas.

Este prémio, estabelecido pela empresa de tecnologia
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htingara ThalesNano e concedido por um juri internacional
sob os auspicios da IUPAC, visa reconhecer o papel
fundamental que a Quimica de Fluxo desempenha na
melhoria dos processos quimicos.

0 professor Timothy Noél é um dos lideres no campo
da Quimica de Fluxo e, na dltima década, produziu
contribuicées cientficas criativas na interface entre a
Quimica e a Engenharia Quimica, sendo pioneiro em novas
estratégias e tecnologias cataliticas de fluxo continuo em
sintese organica. Estas ferramentas encontraram uma

implementacao significativa na industria farmacéutica,
superando varios desafios sintéticos.

O prémio deveria ser entregue durante o Con-
gresso de Quimica de Fluxo 2021 agendado para abril
em Boston (EUA), mas foi recentemente adiado devi-
do a pandemia de COVID-19.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Mulheres Distintas em
Quimica ou Engenharia
Quimica [UPAC 2021

Marcy Towns, Purdue
University, West Lafayette,

Supawan Tantayanon,
Chulalongkorn University,

IN, USA Bangkok, Thailand

No dia 11 de fevereiro de 2021, por ocasido do Dia
Internacional das Mulheres e Raparigas na Ciéncia, a
IUPAC anunciou a lista de 12 vencedoras do “Mulheres
Distintas em Quimica ou Engenharia Quimica IUPAC
2021" (IUPAC 2021 Distinguished Women in Chemistry
or Chemical Engineering). Iniciada em 2011 por ocasido
do Ano Internacional da Quimica, esta distingdo tem
decorrido em cada Assembleia Geral bienal da IUPAC
e Congresso Mundial de Quimica.

0 seu objetivo é reconhecer e promover o trabalho
de mulheres Quimicas ou Engenheiras Quimicas em
todo o mundo. Os prémios serdo entregues as 12
vencedoras durante o Congresso Mundial de Quimica
da IUPAC, que se realizard em agosto de 2021.

A selecdo das 12 premiadas teve como base a exce-
léncia em investigacao basica ou aplicada, realizagoes
notdveis no ensino ou educagao, ou demonstragao de
lideranga ou exceléncia nas ciéncias quimicas.

A lista contendo todas as vencedoras des-
te prémio desde 2011 pode ser consultada em
iupac.org/wp-content/uploads/2021/02/Recipien-
ts-IUPAC-Distinguished-Women-in-Chemistry-or-
-Chemical-Engineering_20210208.pdf.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

- MULHERES NA CIENCIA===
—

[ Mulheres na Ciéncia, 3.2 edicdo, 2021. ISBN: 978-989-54649-5-1.
Ciéncia Viva - Agéncia Nacional para a Cultura Cientifica e Tecnoldgica
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0 livro "Mulheres na Ciéncia"(3.2 edicdo), uma iniciativa
da Ciéncia Viva, foi lancado no passado dia 8 de margo,
Dia Internacional da Mulher. Com retratos de cientistas
de diferentes geracdes e dreas do conhecimento (Am-
biente e Alteragdes Globais, Arquitetura, Bioengenharia e
Biotecnologia, Ciéncia Politica e Direito, Ciéncias Agrdrias
e Florestais, Ciéncias Bioldgicas, Ciéncias da Educagao,
Ciéncias da Satde, Ciéncias da Terra, Ciéncias Sociais e
Humanas, Economia e Gestao, Engenharias, Filosofia,
Fisica, Histdria, Matematica, Quimica e Bioqufmica),
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neste ano de 2021, e em plena pandemia, Mulheres
na Ciéncia distingue 107 investigadoras. Esta iniciativa
teve como objetivo dar continuidade as homenagens
amulheres cientistas portuguesas iniciadas em 2016.
Das 101 mulheres fotografadas por Clara Azevedo, José
Carlos Carvalho, Luis Filipe Catarino e Rita Carmo, 11
tém ligagdes as dreas da quimica e afins, mas todas
exibem uma forte paixao pela sua “Ciéncia”, uma
dedicagao extrema e constituem assim uma grande
motivagdo e uma fonte de inspiragao para outras jovens
investigadoras seguirem esta vocagao.

Training School on
Mechanochemistry:

From Supramolecular

to Covalent Bonds

De 22 a 25 de marco de 2021 decorreu em formato
online, com difusdo a partir de Lisboa, a acdo de
formagao avangada “Training school on Mechano-
chemistry: From supramolecular to covalent bonds”,
realizada no dmbito da agdo COST Mechanochemistry
for Sustainable Industry (Mech@Sustind, CA18112,
mechsustind.eu), na qual participaram alunos e
professores de 15 nacionalidades diferentes. Esta
acdo COST, da qual fazem parte Teresa Duarte (CQE,
IST/UL), Vania André (CQE, IST/UL), Clara Gomes
(LAQV-REQUIMTE, FCT NOVA) (organizadoras desta
escola) e Maria de Fatima Minas da Piedade (CQE,
IST/UL) e Mafalda Sarraguca (LAQV-REQUIMTE, FF/
UP), tem como objetivo harmonizar a investigacdo
fundamental e aplicada com a inovagao tecnolégica
e as necessidades de uma industria mais susten-
tavel. Este processo envolve ndo sé a formacao de
uma nova geragao de especialistas nesta drea, mas
também a promocao do estudo da mecanoqui-
mica e o incentivo a sua utilizacdo em processos
de produgao, catalisando novas estratégicas para
a industria quimica europeia, culminando a longo
prazo no desenvolvimento de uma economia mais
verde e mais competitiva.

Esta escola contou com a participagao de docentes
e investigadores de diferentes centros de investigacao
nacionais e internacionais, lecionando nas suas areas
de especializagdo: CQE, IST/UL e FCUL: Ana Paula
Ribeiro, Auguste Fernandes, Ermelinda Magéas, Her-

NOTICIAS SPQ

Com o entusiasmo que Ihe é caracteristico podera
rever a intervengao de Rosalia Vargas, Presidente da
Ciéncia Viva, assim como o programa completo do
evento em cienciaviva.pt/divulgacao-cientifica/mu-
Iheresnaciencia/dia-internacional-da-mulher.

>
Maria José Lourenco
mjlourenco@ciencias.ulisboa.pt

-~

ONLINE TRAINING SCHOOL WEBCASTED from LISBON
March 22-25, 2021

MechSustind

BO

Mechanochemistry: from supramolecular to covalent bonds -
synthesis and structural characterization

A kS
* ONLINE

minio Diogo, Maria de Fatima Minas da Piedade, Maria
Jodo Ferreira, Lufsa Martins; iBB, IST/UL: Vasco D. B.
Bonifacio; CICECO, UA: Luis Mafra; LAQV-REQUIMTE,
FF/UP: Mafalda Sarraguga; CQC, UC: Marta Pifieiro;
Novosibirsk State University, Russia: Elena Boldyreva;
McGill University, Canada: Tomislav Friscic; University
of Bologna, Italia: Fabrizia Grepioni; University of
Copenhagen, Dinamarca: Inés C. B. Martins; University
of Montpellier, Franga: Evelina Colacino.

Para além das aulas tedricas, disponibilizaram-se
varios moédulos com demonstragées praticas sobre
diferentes aplicagdes da mecanoquimica na sintese
de pequenas moléculas e materiais avangados. Foram
ainda apresentadas diferentes abordagens do uso da
mecanoquimica, desde a moagem manual a utilizagao
de diferentes tipos de moinhos, complementadas com
as principais técnicas de caracterizagdo estrutural
(Difracao de raios-X em pés e monocristal, ATR-FTIR,
Raman, TGA-DSC e ssNMR).

>

Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt
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Chemistry
Europe

European Chemical
Societies Publishing

Importancia da
Ciéncia Aberta para
a Chemistry Europe

A partilha de dados permite que os investigadores
facam melhor ciéncia. A ciéncia aberta defende o
acesso partilhado a dados de alta qualidade, re-
produtibilidade, publicagdo de resultados positivos,
bem como negativos, e um licenciamento claro e
objetivo que descreva como os dados partilhados
podem ser usados. A melhoria quer das infraestruturas
técnicas quer do software tém o potencial de tornar
as colaboragdes mais eficazes e, em Ultima andlise,
acelerar a ciéncia, tornando-a mais impactante. No

entanto, os avangos em dreas como aprendizagem de
méquina (machine learning) e inteligéncia artificial s6
podem ser totalmente explorados se os investigadores
tiverem acesso aos dados de alta qualidade que a
comunidade cientifica gera (baseada na declaracdo de
Matthew Todd, University College London U.K., sobre a
importancia da ciéncia aberta na Quimica Europeia).

Comprometida em promover o acesso aberto e 0s
dados abertos, a Chemistry Europe disponibiliza uma
selecao de artigos publicados no seu portfolio sobre
estes temas. Estes podem ser acedidos em chemis-
try-europe.onlinelibrary.wiley.com/doi/toc/10.1002/
(ISSN)9999-0001.0pen-Data.

0 1.° Simpdsio Virtual organizado pela Chemis-
tryOpen intitulado Open Data and Open-Source
Research encontra-se disponivel para visualizagao
em youtube.com/watch?v=ySRT-n_SOhM.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Matérias-primas Criticas:
Novas Medidas da UE para
Baterias Sustentaveis

A 10 de dezembro de 2020 a Comissdo Europeia
anunciou num comunicado de imprensa a sua proposta
para modernizar a legislagao da Unido Europeia sobre
baterias. Com novos requisitos obrigatérios para todas
as baterias colocadas no mercado da UE, a Comissao
Europeia gostaria de estabelecer uma cadeia de valor de
baterias sustentdveis, restringindo o uso de substancias
perigosas. Além disso, essas novas medidas também
se concentrardo em metas de reciclagem para evitar
o desperdicio de matérias-primas criticas usadas
nas baterias. Estas medidas ambientais mais rigidas
fazem parte das a¢bes anunciadas no novo Plano de
Acao para a Economia Circular, um dos principais
alicerces do Pacto Ecoldgico Europeu. A redugao
do impacto ambiental das baterias € um passo em
direcdo a neutralidade climdtica em 2050. Pode ler
o comunicado de imprensa da Comissdo Europeia em
ec.europa.eu/commission/presscorner/detail/pt/
ip_20_2312.
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A Quimica: O Primeiro Século na Universidade
de Coimbra e o Progresso desta Ciéncia

Sobre o Livro

A matriz reflexiva deste escrito é constituida pela
evolucdo da Quimica na Universidade de Coimbra e
nos paises cientificamente mais avangados no decurso
do primeiro século desta ciéncia, no que respeita a
histdria das ideias e as condicdes necessarias para o
seu progresso, tais como as técnicas laboratoriais, o
interesse social e a sua capacidade de associacao. O
estudo comparativo do desenvolvimento da Quimica
no nosso Pafs e o crescimento explosivo da ciéncia no
plano internacional ndo deixa também de ser objeto
de andlise critica na economia da obra. O declinio
da Universidade ao tempo da criagdo da cadeira de
Quimica e a fase pré-cientifica desta disciplina sao
apresentadas como introdugao necessdria a avaliagao
cientifica do perfodo em apreco.

>

José Simades Redinha

Sobre o Autor

José Simdes Redinha é Professor Catedratico Jubilado
da Universidade de Coimbra (UC), no Departamento
de Quimica da FCTUC. Fez o seu percurso académico
na Universidade de Coimbra e doutorou-se em 1958
e 0 progresso desta ciéncia na Universidade de Londres enquanto investigador
no Imperial College of Science and Technology, na
especialidade de Termodinamica Quimica. Entre 1963 e
1966 contribuiu para o estabelecimento da Quimica na
Universidade de Lourenco Marques, em Mogambique,
cujos laboratérios equipou e dirigiu. Nos anos de 1972
21974, foi responsavel pela introducdo e arranque dos
cursos de licenciatura em Engenharia na Faculdade
de Ciéncias e Tecnologia da UC, na qualidade de seu
primeiro Diretor, tendo ocupado idéntico lugar na
Faculdade de Ciéncias, que a antecedeu. De 1980
a 1990, desempenhou, diversas vezes, o cargo de
Presidente do Departamento de Quimica e da sua
Comissdo Cientifica. Executou ainda fungbées na
EURATOM e na EUROCHEM, tendo sido responsdvel
pela criacdo e direcdo de estruturas formais para
ligacao da Universidade de Coimbra 3 industria.
autor de mais de uma centena de publicacoes de
ciéncia fundamental, ciéncia aplicada e didatica, a
maior parte das quais foram publicadas em revistas
internacionais. E membro da Academia das Ciéncias de
Lisboa desde 1979 e de vdrias associacdes cientificas. A
sua area de investigacao cientifica tem sido direcionada
para o estudo das interacdes moleculares e idnicas,

J. Simtes A Quimica:
o primeiro século na
Universidade de Coimbra

Redinha

[ imprensa da Universidade de Coimbra principalmente em solugGes aquosas, e os seus efeitos
ISBN: 978-989-26-1874-6 i . .

eISBN: 978.989-26-1875-3 energéticos, quer no domfnio experimental, quer na
DOI-10.14195/978-989-26-1875-3 interpretacao tedrica e fisico-quimica.
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Vasco Trigo

INTERACAO QUIMICA SPQ

— Comunicar Ciéncia

Vasco Matos Trigo, com mais de 35 anos
de carreira, é uma figura bem conhecida
do publico em geral e muito em especial
da grande maioria dos investigadores

do nosso pais. Locutor e realizador

de programas na radio, jornalista,
reporter politico, repdrter parlamentar,
editor de programas de informacio, é
considerado um dos maiores especialistas
portugueses em Comunicacio de Ciéncia.
O seu dominio cientifico de atuacio nas
Ciéncias Sociais localiza-se nas Ciéncias

>

Interagdo Quimica com

Maria José Lourenco Vasco Matos Trigo
mijlourenco@ciencias.ulisboa.pt vmtrigo@gmail.com

0 Mundo atual é caracterizado como um sistema
complexo e exigente onde a comunicagdo desempenha
um papel fundamental. Mas como vdrias atividades, a
comunicagdo também necessita de treino. E é crucial
treinar para comunicar ciéncia a ndo especialistas e
ndo desfocar mensagens. Uma mensagem emitida
por um locutor ndo deve suscitar ddvidas ou confusdo
por quem a recebe. Onde estd a informagdo relevante?
Com um Unico objetivo de ndo perder o rigor e garantir
que a mensagem é transmitida e apreendida de forma
eficaz, cientistas de todas as dreas do conhecimento
sao estimulados a simplificar a sua mensagem e a
interagir com publicos diversos. Sabia que quando se
comunica ciéncia ao publico em geral se aumentam
as capacidades de comunicagdo nos dominios da
especialidade? Sabia que organizar ideias, simplificar
mensagens, conhecer audiéncias, interagir com os
media e desenhar um estilo de apresentacdo oral e
escrita sao considerados grandes desafios cientificos
da atualidade? Num toque de cumplicidade para uma
conversa diferente, onde o jornalista passa a entrevista-
do, a Interagdo Quimica aproximou-se de Vasco Trigo,
autor e apresentador e o responsdvel pelo magazine
semanal da RTP 2 “Com Ciéncia”, exibido entre 2010
e 2012. Ainda se lembra? Valera a pena recordar no
Arquivo da RTP os vdrios programas dedicados a
celebragao do Ano Internacional da Quimica em 2011.

da Comunicacio e da Educacio e ainda
possui competéncias de Engenharia

e Tecnologia (talvez nio saiba, mas

entre 1976 e 1985, Vasco Trigo estudou
Engenharia Eletrotécnica na Faculdade de
Engenharia da Universidade do Porto). No
entanto, é jornalista desde 1984. Comecou
na Rddio Renascenca, exerceu também
na imprensa escrita e foi para a RTP em
1988 onde apresentou e coordenou varios
noticidrios (24 Horas, Telejornal, Jornal
de Sabado, Jornal de Domingo, Jornal 2,
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RTPN, RTP Informacio) e varios programas
(Sinais do Tempo, Zoom, Parlamento,
2001, 2010, Com Ciéncia). E moderador

de debates, mesas-redondas, semindrios,
congressos e reporter de Ciéncia e
Tecnologia desde 1996. Tem a licenciatura
em Estatistica e Gestao da Informacio
pela Universidade Nova de Lisboa e o

MBA em Audiovisual & Multimedia pelo
Institut Saint Louis de Bruxelas. Tem mais
de uma dezena de anos de docéncia com
experiéncia em unidades curriculares

de 1.° e 2.° Ciclos (Licenciatura em
Ciéncias da Comunicacio e Mestrado em
Jornalismo), a saber, Teorias e Politicas da
Cultura e da Ciéncia, Atelier de Jornalismo
Cultural e Cientifico, Cultura e Media,
Contemporaneidade e Producio Cultural.

Gostava que caracterizasse o seu percurso
académico e profissional.

ndo é verdade. Sempre me interessei por tecnologia e
inovagdo. Lembro-me, por exemplo, de no infcio da
década de 1980, ainda na rddio, ter sido algo pioneiro
com rubricas sobre informdtica e jogos de computadores.
Era o tempo dos Spectrum, muita gente ndo se lembra ou
nao viveu nesse tempo. Eu transmitia programas infor-
mdticos via rddio, coisa que suscitou muitas dividas até
entre engenheiros, mas que funcionou. A especializagdo
em comunicagao de ciéncia para publicos leigos, como
disse, comegou em 1996. Recordo que nessa altura
se abriu uma nova era para a ciéncia em Portugal, em
grande parte gragas a uma figura incontorndvel que foi
José Mariano Gago. A comunidade cientifica deu um
saltoem quantidade e em qualidade. E era preciso que
a sociedade em geral se apercebesse dessa mudanga.
Foi para isso que tentei contribuir.

(19

Comunicacado de ciéncia,
como eu a entendo,

tem por destinatario o
publico leigo e é feita por
jornalistas, por cientistas
e por outros agentes que
consigam traduzir em
linguagem acessivel os

Eu nasci no Porto. Quando era mitdo era para ser
engenheiro eletrotécnico. E fui quase, cheguei ao 5.°
ano, na altura a licenciatura era de 5 anos. Mas em pa-
ralelo com a faculdade comecei a fazer radio, na Radio
Renascenga, e entusiasmei-me com a comunicagdo
social. Em 1985 mudei-me para Lisboa para evoluir no
jornalismo e em 1988 passei da radio para a televisao.
Fazia entdo jornalismo na drea politica. Em 1996 fui
desafiado para fazer um programa de televisdo sobre
ciéncia e tecnologia e deu-se uma viragem na carreira
profissional. Daf para cd dediquei-me a comunicagdo
de ciéncia. Licenciei-me em Estatistica e Gestdo de

Informacao e fiz um MBA em Audiovisual e Multimédia.
O meu interesse no processo de comunicagao de ciéncia
conduziu-me a investigagdes ao nivel de doutoramento,
que continuo a desenvolver, com foco na crescente
adesdo dos cientistas ao processo de comunicagao
para publicos leigos. Em paralelo, dei aulas no ensino
superior e frequentemente oriento acdes de formagao
em comunicacao de ciéncia.

De que drea estamos a falar?

Genericamente, estamos a falar de comunicacao,
de partilha de informagao e de conhecimento. Como
jornalista, o destinatario do que faco é o puiblico em
geral. O jornalista é o mediador entre quem tem per-
guntas e quem tem as respostas para essas perguntas.
Especificamente, estamos a falar de comunicacao de
ciéncia, de tecnologia, de conhecimento, de inovagao.

Quando decidiu seguir esta area? Porqué?

N&o me arrependo de ter optado por esta profissao, mas
ndo vou dizer que sempre quis ser jornalista, porque
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temas da ciéncia e os
resultados da investigacao.

Ha algum momento/passagem que
gostaria de destacar nos seus trabalhos?
Qual? Quais?

Um episédio que eu nunca esquecerei, embora possa
parecer banal, foi uma abordagem na rua por um
jovem que me reconheceu e me disse: “Vocé € a
pessoa mais importante na minha vida, a sequir
aos meus pais, porque foi por ver os seus programas
na RTP que decidi tirar o curso de Fisica que estou
agora a concluir”. No dia a dia, cumprindo as nossas
rotinas, nem sempre estamos conscientes do impacto
que o nosso trabalho tem na vida dos outros, mas
episédios como este fazem-nos refletir e aumentam
a nossa responsabilidade.
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Gostava que a sociedade
entendesse que a evolu¢do
assenta na ciéncia e no
conhecimento.

Comunicacio de Ciéncia/Jornalismo

em Portugal ou no estrangeiro? Como
aconteceu consigo?

Vale a pena fazer aqui uma clarificagdo de conceitos.
Eu gosto de distinguir entre jornalismo de ciéncia,
comunicagao de ciéncia e comunicacao cientifica.
Jornalismo de ciéncia é feito por jornalistas e além
de comunicacdo de ciéncia inclui outras vertentes,
como por exemplo politica de ciéncia, economia de
ciéncia ou sociologia da ciéncia. Tem por destinatdrio o
publico em geral. Comunicagao de ciéncia, como eu a
entendo, tem por destinatdrio o publico leigo e é feita
por jornalistas, por cientistas e por outros agentes que
consigam traduzir em linguagem acessivel os temas
da ciéncia e os resultados da investigagao. Comuni-
cagao cientifica é como eu designo a comunicagao
que os cientistas fazem para os seus pares, para 0s
seus estudantes e para publicos especializados. Eu
desenvolvi a minha carreira em Portugal, mas sempre
olhando para o estrangeiro, porque o jornalismo de
ciéncia ja se fazia noutros pafses hd mais tempo. Estou
a pensar em Inglaterra, em Franca, na Alemanha ou
nos Estados Unidos, por exemplo. Faco parte de varias
redes internacionais de comunicacdo de ciéncia e
de jornalistas de ciéncia.

Qual é o pais com que tem mais
colaboracao?

Tenho desenvolvido algum trabalho na india, em
particular no IITGN, o Indian Institute of Technology
de Gandhinagar. Conduzi agoes de formagao e produzi
alguns contetidos. Em 2019 e em 2020 desloquei-me I3
e mantenho essa ligacao, agora remotamente, pelas cir-
cunstancias que vivemos. Apesar de ser uma realidade
diferente, hd muito de comum, porque afinal a ciéncia
nao conhece fronteiras. O convite para colaborar com
0 IITGN resulta de um compromisso com a promogao
da exceléncia ndo sé na Ciéncia e Tecnologia, mas
também nas Humanidades e Ciéncias Sociais. Para
atingir o objetivo de formar técnicos com uma visao
humanistica, com capacidade e competéncias para
intervir na sociedade, esta instituicdo convida regu-
larmente especialistas e investigadores estrangeiros.

INTERACAO QUIMICA SPQ

Indian Institute of
Technology Gandhinagar.
iitgn.ac.in

Quais os aspetos mais relevantes e que
beneficios para a sociedade é que o seu
trabalho nesta drea nos pode trazer?
Vou-lhe responder com uma curta frase que assumi
como o fundamento da minha atividade. O meu
objetivo é contribuir para elevar o nivel de cultura
cientifica da sociedade, por forma a que os individuos
possam melhor exercer os seus direitos de cidadania.
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Vasco Matos Trigo, “Jornalistas para qué, na Sociedade da Informagéo?
in Sociedade de Informacgao - O Percurso Portugués, de José Dias Coelho,
Lisboa: Edigoes Silabo, 2007, pags. 556-565. ISBN: 9789726184621

Todos os anos sdo proclamados pelas Nacdes
Unidas “Os Anos Internacionais de...”. Como
€ que a Sociedade celebra estes temas? Ha
comunicacio/divulgacio suficiente?

Sou relativamente cético sobre a eficacia dessas inicia-
tivas, embora reconheca que constituem oportunidades
para dar alguma visibilidade, nomeadamente através
de eventos e atividades. Mas serd que fica alguma coisa,
no fim do ano? N3o estou a dizer que ndo deva haver os
“Anos Internacionais de ..", mas o que eu gostava, se
calhar com alguma utopia a mistura, era que a ciéncia

QUIMICA | Vol. 45 | N2160 | 2021 | 15


http://www.iitgn.ac.in/

INTERACAO QUIMICA SPQ

estivesse mais presente no quotidiano, nas noticias,
nas conversas de café, nos processos de decisdo, na
economia. Gostava que a sociedade entendesse que
a evolucdo assenta na ciéncia e no conhecimento.

Fale-nos de um momento importante na
sua carreira.

A atribuicdo do Prémio “Seeds of Science - Area de
Comunicagao”, em 2010, foi muito agraddvel. E foi uma
surpresa, porque ndo resultou de uma candidatura.
Sinceramente, nunca corri atrds de prémios. Mas
nao os desprezo, claro. Eu sempre me esforcei por
dar o meu melhor e ndo escondo que é agraddvel
ser distinguido, é uma prova de que o nosso esforgo
é apreciado e reconhecido. Fundamentalmente, au-
mentou a minha responsabilidade e da minha equipa.
O prémio foi atribuido pelo Jornal Ciéncia Hoje, um
jornal digital que, entretanto, foi descontinuado em
2015 por falta de apoios.

Quais tém sido os principais desafios?

O principal desafio para um jornalista de ciéncia em
qualquer érgdo de comunicagdo € a disputa por espago.
A ciéncia ndo é prioritaria. Além disso, a producao de
contelidos noticiosos interessantes sobre ciéncia é
dispendiosa em termos de tempo e até de meios, o
que conflitua com a pressdo para a produtividade do

“2010” entre 2001 e 2008. Nds tivemos o privilégio
de testemunhar uma mudanca profunda no que se
pode chamar o ecossistema da investigagao cientifica
em Portugal. Basta comparar a situagdo na década de
1990 com o panorama atual, quer na dimensao quer
na qualidade da comunidade de cientistas, quer ainda
nas préprias instituicoes de investigacao. Estamos num
patamar notoriamente superior. E eu assisti e acho
que de certa forma pude dar um pequeno contributo.
Vejo com enorme satisfagdo personalidades que hoje
se destacam e lideram projetos e instituicdes e cujos
primeiros passos eu acompanhei hd 25 anos.

Magazine semanal, exibido entre 2010 e 2012, apresentado por
Vasco Matos Trigo, dedicado a temas de ciéncia, tecnologia e inovagao.

jornalista. Este é um desafio interno. A nivel externo, A rever em arquivos.rtp.pt/programas/com-ciencia.

felizmente, nunca fui confrontado com dificuldades no
contacto com os investigadores e com as instituigdes
para recolha de informagao. Um desafio permanente
é o de conciliar o tempo da comunicagdo, caracte-
rizado pelo imediatismo, com o tempo da ciéncia,
necessariamente mais longo.
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Vejo com enorme satisfacao
personalidades que hoje

se destacam e lideram
projetos e instituicoes e
Ccujos primeiros passos eu
acompanhei ha 25 anos.

Fale-nos da sua experiéncia com o
Programa “Com Ciéncia”.

0 “Com Ciéncia” existiu entre 2010 e 2012, mas foi a
sequéncia légica do “2001” entre 1996 e 2000 e do
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Que anadlise faz sobre a cultura cientifica
em Portugal?

A cultura cientifica no nosso pafs é reduzida, para ndo
dizer insignificante. E por isso hd um terreno fértil para
desconfiancas e teorias da conspiracdo. Felizmente é
crescente a sensibilidade, o interesse e mesmo o em-
penho dos investigadores no processo de comunicagao
de ciéncia para os publicos leigos. Mas hd muito a fazer.
As tecnologias digitais, os novos media e as redes sociais
vieram abrir oportunidades para ultrapassar algumas
dificuldades no acesso a comunicacdo social tradicional.
Mas n3o basta divulgar os resultados do trabalho dos
cientistas. E preciso ultrapassar o cardter meramente
utilitarista que por vezes domina a abordagem da ciéncia
e que limita, por exemplo, 0 acesso a financiamentos.
Claro que é importante que um cientista consiga res-
ponder a pergunta “Para que serve a sua investigagao?”,
mas é preciso em paralelo valorizar a investigagao bdsica
ou fundamental. E mais dificil, claro, mas tem de ser
feito. E explicar o método cientifico.

Quem deve falar sobre a COVID-19 ou
outro tema nos media?

Quem tem de falar s3o os politicos, os decisores, que
devem explicar que as decisdes tém por base o co-


https://arquivos.rtp.pt/programas/com-ciencia/

nhecimento cientifico disponivel em cada momento.
Por isso, quem também tem de subir ao palco sédo os
especialistas, mas sem inundarem o espago, por uma
questdo de preservagao da imagem. E devem cingir-se
asua drea de especializacdo. A sociedade e os decisores
pedem ou até exigem aos cientistas que fornegam
informagao que permita fundamentar decisoes e regular
comportamentos. Porém, a novidade do virus e das suas
variantes traz consigo uma carga acrescida de incerteza, o
que dificulta a fungao de aconselhamento dos cientistas.
Por outro lado, e ainda que muita decisdo politica
tenha sido tomada invocando as informagdes providas
pela ciéncia, serd que essas informagdes foram bem
interpretadas pelos decisores? E serd que a populagdo
em geral interpretou bem as recomendacées? E que
apesar de a ciéncia estar acessivel a muitas pessoas,
nem todas a conseguem entender. Estudos na drea da
psicologia mostram que demasiada informagdo para
publicos leigos pode levar a um excesso de autoconfianga
e as pessoas podem convencer-se de que sabem mais
do que sabem na realidade. E preciso comunicar os
processos, 0 método cientifico e a incerteza que Ihe esta
associada. F a credibilidade dos cientistas e da ciéncia
que estd em causa, se hoje anunciarmos uma verdade
absoluta e dois dias depois viermos dizer o contrario.
Isto estd a passar-se com as vacinas, por exemplo.

O que é que ja aprendemos com esta
pandemia?
Ja fomos confrontados com as nossas limitacoes,

INTERACAO QUIMICA SPQ

Como ¢ que a Ciéncia em Portugal

deveria ter um papel de destaque na atual
pandemia?

Considero que a ciéncia tem tido destaque, nas reu-
nides de especialistas e na presenca de cientistas
nos media. Mas por vezes ha demasiado “folclore”
e pouca substancia. Acho que se podia dar mais
visibilidade ao contributo de cientistas e instituicoes
portuguesas no combate a pandemia. Alguma coisa
tem sido feita, mas pode ser reforcada.

A Quimica tem um papel fundamental na
Sociedade, mas frequentemente é acusada
de efeitos nefastos, ou seja, dizem que

isso tem Quimicos! Na sua opinido como
se deve reverter esta ideia para repor

a verdade dos factos pois afinal tudo é
Quimica?

Se calhar podia montar-se um projeto “Tudo é
Quimica”, a semelhanca do “Isto é Matemdtica”
que abrange a televisao, internet, literatura e es-
petdculos ao vivo, ou do “Tudo é Economia” que
passou na RTP. E uma sugest3o.
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mas também com a nossa capacidade de enfrentar
desafios. Penso que aprendemos que a ciéncia pode
ajudar a resolver os problemas e os desafios, se tiver
0s meios necessarios. Espero que tenhamos com-
preendido que ninguém faz milagres, e que todos
temos responsabilidades especificas na procura de
solugées para problemas que nos afetam a todos.
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J. C. Marques, J. Quintela, M. T. Restivo, V. M. Trigo,
International Journal of Engineering Pedagogy, Special Issue,
TaT'2012, Talking about Teaching 2012, 2013, 3, 22-25.

Se calhar podia montar-se

um projeto “Tudo é Quimica”,
a semelhanca do “Isto é
Matematica” que abrange a
televisao, internet, literatura

e espetaculos ao vivo, ou do
“Tudo € Economia” que passou
na RTP. E uma sugestado.

Indique-me um livro, uma musica e um
filme/teatro da sua preferéncia

“La science est le défi du XXI siecle”, foi escrito em
2009 por Claude Allegre, um geoquimico e ex-ministro
daeducacdo. No livro, este membro da Academia das
Ciéncias de Franga, dos Estados Unidos e da india, e
também da Royal Society, propée que a resposta a
questdes como as catdstrofes ecoldgicas, as crises
financeiras e econdmicas e o restabelecimento da
harmonia entre os homens e entre 0s homens e
a natureza seja encontrada a luz da ciéncia e da
técnica, o que ele considera “os motores essenciais
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da Histéria”. Em termos musicais sou muito eclético.
Ougo regularmente Bach, os concertos para violino e a
obra para érgao. Vivaldi é outro barroco de que gosto.
Nos cldssicos destacaria Mozart. Mas também me toca
0 “Porto Sentido” do Rui Veloso, que me faz regressar
aos tempos de juventude. Nos filmes, vou destacar o
“Voando sobre um ninho de cucos” do Milos Forman,
que valeu o primeiro dscar ao Jack Nicholson e que
nos faz refletir sobre quem sao os verdadeiros loucos.
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Para mim, um jornalista
ndo é so um técnico de
comunicac¢do. Mas ele deve
fundamentalmente ter as
competéncias para detetar
0 que é importante e usar
as técnicas de comunicac@o
para tornar interessante o
que é importante.

Na sua relacio com a gastronomia o
equilibrio estd mais deslocado para o lado
dos solidos ou dos liquidos? Qual o melhor
prato que comeu em toda a sua vida?
Aprecio boa comida e gosto de experimentar a diver-
sidade. Gosto de carne e de peixe, mas também nao
rejeito comida vegetariana bem cozinhada, como
se faz em algumas regides da india. No vinho, pre-
firo o tinto, principalmente do Douro. Nao consigo
escolher um melhor prato, mas seria talvez entre
bacalhau a Braga, posta mirandesa, cataplana de
marisco ou robalo na brasa.

Qual a melhor viagem do mundo?
Na juventude andei durante um més a boleia pela Eu-
ropa. Aprendi muito. Mais tarde, a primeira ida 3 India.

Como diminui a pressiao no trabalho?
Ha hobby?

Brincar a agricultura é relaxante, mas também é bom
deambular sem destino pelas ruas da cidade. Se estiver
mau tempo, ler livros é sempre bom.
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Qual é o seu lema de vida/lema de vida
profissional? Missio para a sociedade?

Para mim, um jornalista ndo é s6 um técnico de
comunicacdo. Mas ele deve fundamentalmente ter
as competéncias para detetar o que é importante e
usar as técnicas de comunicagao para tornar interes-
sante o que é importante.

Se a sua vida desse um filme quem
gostaria que fosse o realizador?

N3o dard, seguramente. Mas gosto das abordagens do
Leonel Vieira, para escolher um realizador portugués.

Por agora a nossa interacao terminou. A data de hoje
sabemos mais e o conhecimento adquirido permite
que enfrentemos o futuro com seguranga convictos
que a Quimica e as suas dreas afins podem resolver
problemas da Humanidade. Vasco, foi um gosto a sua
entrevista e muito obrigada pelo tempo disponibilizado.

(realizado em abril 2021)
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Artemisia annua:
Uma Solucéao
Terapéutica Contra
a COVID-19

Atualmente, ndo existe um tratamento especifico
contra o coronavirus SARS-CoV-2. A esperanca recai
naturalmente em vacinas que possibilitem a obtencao
da imunidade de grupo. Contudo, a longo prazo, talvez
seja necessdrio procurar alternativas terapéuticas. A
partir deste pressuposto, varios tratamentos a base de
extratos fitoquimicos usados na Medicina Tradicional
Chinesa foram explorados para tratar infe¢ées por
coronavirus. Estudos iniciais mostraram que o extrato
alcodlico de absinto doce (Artemisia annua) foi o
segundo medicamento fitoterapéutico mais potente
usado no surto de SARS-CoV de 2005, cujas proprieda-
des bioldgicas se devem principalmente a artemisinina.
A artemisinina é uma lactona sesquiterpénica
descoberta pela farmacologista chinesa Tu Youyou,
permitindo-lhe arrecadar em 2015 o Prémio Nobel de
Fisiologia ou Medicina. Em termos quimicos, a parti-
cularidade estrutural da artemisinina que Ihe confere
a respetiva atividade é o endoperdxido, incorporada
no anel de 1,2,4-trioxano, que estd envolvida no
mecanismo de acdo, ainda ndo totalmente elucidado.
No entanto, os estudos realizados indicam que o anel
de endoperdxido sofre clivagem oxidativa na presenca
de ferro(Il) presente em hemeproteinas, originando ra-
dicais livres altamente reativos que danificam proteinas
e material genético do parasita, resultando na respetiva
morte, daf 0 seu uso no tratamento da maldria.
Investigadores do Instituto Max Planck de Coloides
e Interfaces, de Potsdam, Alemanha, avaliaram o
potencial dos extratos vegetais de Artemisia annua e
derivados de artemisinina contra o novo coronavirus
SARS-CoV-2 e descobriram que os extratos fitoquimicos

ATUALIDADES CIENTIFICAS SPQ

[ Crédito: Kerry Gilmore

evidenciavam atividade antiviral apds serem extraidos
com etanol puro ou dgua destilada, e que a atividade
aumenta consideravelmente quando os extratos
obtidos sdo combinados com alcaloides, sobretudo
com a cafeina. Apesar dos resultados relativos aos
ensaios in vitro serem promissores, a proxima etapa
passard por testar a atividade dos extratos vegetais
de Artemisia annua no tratamento da COVID-19 em
humanos, com o uso de chds e cafés, no centro médico
académico da Universidade de Kentucky, de forma a
determinar se a Artemisia annua pode ser efetivamente
usada contra o SARS-CoV-2.

>
José R. A. Coelho
pg42590@alunos.uminho.pt

Fontes

Artemisia annua to be tested against Coronavirus, mpg.de/14663263/artemisia-

annua-corona-virus (acedido em 20/02/2021).

K. Gilmore, Y. Zhou, S. Ramirez, L. V. Pham, U. Fahnge, S. Feng, A. Offersgaard,
J. Trimpert, J. Bukh, K. Osterrieder, J. M. Gottwein, P. H. Seeberger, BioRXiv. DOI:

10.1101/2020.10.05.326637.

Sintese de
N-Alquilanilinas
Através de
Aminacao C-H
Aromatica com Ferro

As aminas aromaticas sdo particularmente importantes
devido a sua utilizagdo em produtos farmacéuticos,
agroquimicos, catalisadores ou corantes. A preparagao
destes compostos através de reagdes de aminagao
de arenos obriga a construgdo de ligacdes C(sp?)-N.
Geralmente, as abordagens tradicionais para a aminagao
de arenos envolvem vdrios passos sintéticos e condigdes
experimentais bastante exigentes.
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Eric Falk e colaboradores, do Instituto Federal de
Tecnologia de Zurique, na Suica, desenvolveram uma
metodologia mais simples para a aminagao de arenos,
usando sais de ferro(Il) como catalisadores e derivados
de hidroxilamina como agentes de aminagdo altamente
eletrofilicos, possibilitando a sintese de N-metilanilinas
e tetra-hidroquinolinas. Esta equipa de investigacao
estabeleceu que o catalisador (FeSO,7H,0) e o reagente
de aminagdo [NsO-NH,-CH,]-OTF (Ns = nosilo, OTf = tri-
flato), utilizando 1,1,1,3,3,3-hexafluoroisopropanol (HFIP)
como solvente, permitem a eficaz N-metilaminacao
do benzeno. A reagdo pode ser realizada ao ar, a 40 °C,
pelo que é operacionalmente simples, ndo requerendo
equipamento especializado. Usando esta abordagem foi
possivel transformar arenos neutros e ricos em eletroes
nos correspondentes produtos com o grupo N-metilami-
na com rendimentos moderados a elevados (44-89%).
Além disso, as condicdes de reagdo permitem a
preparacao de tetra-hidroquinolinas através da rea-
cdo intramolecular de arenos com um substituinte
propilico, funcionalizado com o grupo N(OTs)Boc (Ts
= tosilo, Boc = terc-butiloxicarbonilo), na presenca
de 4cido trifluoroacético para promover in situ a
desprotecao do material de partida. Os derivados
de tetra-hidroquinolina foram obtidos com rendi-
mentos razodveis (34-56%).

0 processo descrito por Eric Falk e colaboradores
permite a sintese de N-metilanilinas e tetra-hidro-

Crédito: ChemistryViews
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quinolinas a partir de arenos simples, promovidas  Iron-Catalyzed Synthesis of N-Alkyl Anilines, chemistryviews.org/details/

: : news/11288171/Iron-Catalyzed _Synthesis_of _N Alkyl_Anilines (acedido em
por sais de ferro(ll), sem necessidade de controlo de 22/02/2021)

exposicao ao oxigénio do ar ou a humidade e facilmente ¢ ey v ¢ . Gasser, 8. Morandi Org. Lett. 2021, 23,1422-1426. DOI: 10.1021/
realizadas em condigdes suaves. acs.orglett.1c00099.

Espectroscopia de RMN 0 café é uma das bebidas mais consumidas no mundo.

Entre cerca de 500 espécies de café, existem duas
Usada para Certificar Café variedades com maior importancia comercial: a Coffea

arabica e a Coffea canephora var. Robusta, conhecidas
como cafés arabica e robusta, respetivamente. O café
ardbica é considerado, geralmente, de qualidade superior
em comparagao com o robusta, tendo um prego superior.
A adulteracdo do café ardbica com o robusta, mais
barato, pode ser dificil de detetar uma vez que os graos
sdo torrados e moidos. A detecdo dessas adulteracdes é
importante de modo a garantir a protegdo do consumidor
e a capacidade da industria alimentar e de bebidas para
obter produtos de alta qualidade. Assim, ha necessida-
de de desenvolver solugdes analiticas inovadoras que
permitam garantir a autenticidade e qualidade das
matérias-primas e de produtos alimentares.
f Fabrice Berrué (Centro de Pesquisa de Desenvol-
Crédito: ChemistryViews ~ vimento de Recursos Aquaticos e Culturais, Conselho

20 | QUIMICA | Vol. 45 | N°160 | 2021


mailto:pg42590@alunos.uminho.pt
https://www.chemistryviews.org/details/news/11288171/Iron-Catalyzed_Synthesis_of_N-Alkyl_Anilines.html
https://www.chemistryviews.org/details/news/11288171/Iron-Catalyzed_Synthesis_of_N-Alkyl_Anilines.html
https://doi.org/10.1021/acs.orglett.1c00099
https://doi.org/10.1021/acs.orglett.1c00099

ATUALIDADES CIENTIFICAS SPQ

Nacional de Pesquisa do Canadd, Halifax) e colegas >
desenvolveram um método de ressonancia magnética
nuclear de protao ('H-RMN) para diferenciar o café ardbica
puro do café robusta e determinar a percentagem de
robusta nas misturas de café. A equipa de investigacao
obteve amostras de 292 cafés torrados e misturas repre-
sentativas do café comercializado pela indUstria e também
prepararam misturas ardbica/robusta com diferentes
proporgdes em massa. Os investigadores extrairam as
amostras de café moido usando metanol deuterado como
solvente e obtiveram os espectros de RMN dos extratos.

A equipa quantificou doze constituintes diferentes
do café, incluindo cafeina, lipidos, dcido nicotinico, 4cido
férmico e dcido acético. O metanol revelou-se melhor
solvente de extragdo do que a dgua ou o cloroférmio,
tendo fornecido uma maior gama de compostos extraidos.
A andlise quantitativa por RMN permitiu a classificacdo
dos cafés e a determinagao da composicao das misturas
com base em marcadores quimicos distintos associados
aos cafés ardbica e robusta.

Ana Paula Esteves
aesteves@quimica.uminho.pt

Fontes

NMR Spectroscopy Used to Authenticate Coffee, chemistryviews.org/details/
news/11280818/NMR _Spectroscopy _Used_to_Authenticate _Coffee.html
(acedido em 23/12/2020).

I. W. Burton, C. F. Martinez Farina, S. Ragupathy, T. Arunachalam, S. Newmaster, F.
Berrué, J. Agric. Food Chem. 2020, 68, 14643-14651. DOI: doi.org/10.1021/acs.
jafc.0c06239.

carotenoides, bem como fibra alimentar. No entanto,
os efeitos do processamento e da digestao precisam
ser compreendidos para avaliar os beneficios dos pés
de frutas e vegetais na nutricao.

Noelia Betoret (Universidade Politécnica de Valén-
cia, Espanha), Marfa José Gosalbes (Universidade de
Valéncia e CIBERESP - Centro de Pesquisa Biomédica em
Epidemiologia e Saude Publica, Madrid, Espanha) e seus
colaboradores prepararam pds de residuos de didspiro
e mirtilo e investigaram como os processos de secagem
e digestao afetam a libertagdo de antioxidantes e de
outros compostos bioativos. Esta equipa de investigagao
também estudou os efeitos dos pés digeridos nas
bactérias intestinais. Os pés foram preparados a partir
de subprodutos, como casca e polpa, por liofilizagao
ou secagem ao ar, seguida de moagem.

Os investigadores realizaram simulagdes in vitro
da digestao, usando saliva humana e fluidos gastricos
e intestinais simulados contendo enzimas digestivas.
ApGs esse processo, mediram as propriedades anti-
-oxidantes dos pds, a quantidade de carotenoides

Pos Funcionais: Residuos
de Frutas para Alimentos
Mais Sauddveis

[ Crédito: ChemistryViews

A globalizagao dos mercados de frutas e vegetais gera
superproducao, excedentes e residuos potencialmente
valiosos. A valorizagdo desses subprodutos constitui
um desafio para garantir a sustentabilidade na in-
dustria alimentar, permitindo reduzir o seu impacto
ambiental e reintroduzi-los na cadeia alimentar. Os
pos de resfduos do processamento de frutas e vegetais,
por exemplo, geralmente contém compostos benéficos
com propriedades antioxidantes, como polifendis e

nos pos de didspiro e a quantidade de antocianinas
(um tipo de pigmento polifendlico) nos pés de mirtilo.
Verificaram que a origem do pd e o método de secagem
influenciam a libertacao de antioxidantes durante uma
digestao simulada. Por exemplo, os pés de mirtilo
tém propriedades antioxidantes significativamente
melhores do que os pds de didspiro devido as di-
ferencas nas frutas. Residuos de mirtilo liofilizados
preservam mais antocianinas, mas estas sdo mais
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facilmente degradadas durante a digestao do que as
de amostras secas ao ar.

Neste estudo, os pés pré-digeridos foram também
adicionados a culturas de bactérias intestinais de
amostras fecais tendo sido analisadas as populagdes
bacterianas resultantes apds 24 horas. Os investiga-
dores descobriram que a presenca de pés de frutas
pré-digeridas levou a um aumento de vdrios tipos de
bactérias benéficas. Os investigadores atribuem este
resultado aos efeitos seletivos de polifendis e fibra
alimentar em diferentes bactérias fecais. Concluiram
ainda que os residuos de mirtilo e didspiro em pé
poderiam ser incluidos em formulagdes de alimentos
para melhorar o teor de carotenoides e antocianinas,
o0 que poder3 ter efeitos benéficos para a saude.

>
Ana Paula Esteves
aesteves@quimica.uminho.pt
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Powders from Fruit Waste for Healthier Foods, chemistryviews.org/details/
news/11255204/Powders _from_Fruit_Waste_for_Healthier _Foods (acedido em
03/09/2020).

C. Bas-Bellver, C. Andrés, L. Segui, C. Barrera, N. Jiménez-Hernandez, A. Artacho, N.
Betoret, M. J. Gosalbes, J. Agric. Food Chem. 2020, 68, 8080-8090. DOI: 10.1021/
acs.jafc.0c02088.

O Trigo Moderno
Contém Mais Gluten?

0 trigo é um dos cereais mais importantes usados na
producdo de alimentos. Algumas proteinas do trigo podem
desencadear problemas de satide, como a doenga celfaca,
alergias ao cereal ou sensibilidade ao gltten ou ao cereal.
Estes problemas tornaram-se mais comuns nas ultimas
décadas, tendo sido sugerido que sejam causados por um
maior contetido de proteina imunorreativa nas variedades
de trigo modernas comparativamente as do passado. A
maior parte do teor de protefna do trigo € composta por
gliten, uma mistura de diferentes proteinas. As proteinas
do trigo sao classificadas de acordo com as denominadas
fracées de Osborne de acordo com a sua solubilidade:
albuminas soltveis em dgua; globulinas soltveis em
solugdes salinas; gliadinas soltveis em dlcoois aquosos;
gluteninas parcialmente soltveis em dcidos e bases
diluidos e soltveis em dlcoois. As reagdes imunoldgicas
indesejadas sdo geralmente associadas as gliadinas.
Katharina Anne Scherf, da Universidade Técnica de
Munique e do KIT - Instituto de Tecnologia de Karlsruhe
(Alemanha), e colegas investigaram as diferencas na
composicao de proteinas em novas variedades de trigo e
em outras mais antigas. Esta equipa investigou o contetido
de proteina de 60 variedades de trigo de inverno alemas
do perfodo entre 1891e 2010, usando cinco variedades de
trigo lideres de cada década. Cultivaram estas diferentes
variedades em trés anos (2015, 2016 e 2017) para avaliar
os efeitos da genética, do ambiente e da sua interagao.
Os investigadores descobriram que, em geral, as
variedades modernas de trigo contém um pouco menos
de proteina do que as antigas. O contelido de gluten
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[ Crédito: ChemistryViews

das variedades permaneceu praticamente constante
a0 longo das décadas. No entanto, a composigao do
gliten mudou: as proporgoes de gliadinas diminuiram
significativamente com o tempo, enquanto o contelido
em glutenina aumentou significativamente. Dado o facto
de que certas gliadinas sao frequentemente consideradas
o tipo de proteina do gliten mais imunogénica, essas
mudangas ndo sugerem qualquer associagdo entre
as mudangas na composicdo da protefna devido ao
melhoramento do trigo e o aumento de problemas de
salide relacionados com o seu consumo.

Estes investigadores também observaram que uma
maior precipitagao no ano da colheita originou um
maior teor de proteina nas amostras. No geral, o ano
da colheita, ou seja, as condicoes ambientais, tiveram
um efeito mais significativo na composicao da proteina
do que a variedade de trigo. No entanto, estes cientistas
advertem que os resultados deste trabalho ndo devem
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ser generalizados dado que inclufram no estudo apenas
cultivares de trigo de inverno alemaes e que estes cres-
ceram num unico local na Alemanha.
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Does Modern Wheat Contain More Gluten?, chemistryviews.org/details/
news/11259175/Does_Modern_Wheat_Contain_More_Gluten (acedido em
03/09/2020).

D. Pronin, A. Borner, H. Weber, K. A. Scherf, J. Agric. Food Chem. 2020, 68, 13247-
13256. DOI: 10.1021/acs.jafc.0c02815.

Gorduras nos Alimentos -
Influéncia no Sabor do Vinho

0 vinho é consumido, muitas vezes, a refeicdo. No
entanto, embora seja bem conhecido de qualquer
provador ou escancdo que o sabor do vinho se altera na
presenca de alimentos, a influéncia dos lipidos da dieta
na adstringéncia e amargor do vinho, causados pelos
taninos da uva, ndo estd bem estabelecida do ponto
de vista molecular. Os taninos sdo compostos polife-
ndlicos responsaveis pelo amargor (sabor resultante da
interacdo entre taninos e recetores de sabor localizados
na cavidade oral) e adstringéncia (sensacdo percetivel
atribuida principalmente a interagao entre taninos e
proteinas da saliva) de vinhos tintos. Certos alimentos
reduzem essas sensacoes, melhorando o sabor do
vinho. No entanto, ndo se sabe exatamente a razao
por que isso acontece. Alguns estudos indicam que os
taninos interagem com os lipidos a nivel molecular. Nos
alimentos, os lipidos sao encontrados como glébulos
de gordura dispersos em liquidos ou sélidos.

Julie Géan (Universidade de Bordéus, Pessac,
Franca) e colegas investigaram o modo como os taninos
influenciam o tamanho e a estabilidade das goticulas
de lipidos numa emulsdo. Com a participacdo de
voluntdrios, avaliaram também como o consumo
prévio de dleos vegetais afeta o sabor dos taninos.
Os investigadores prepararam uma emulsdo de dleo
em dgua usando azeite, dgua e um fosfolipido (emul-
sificante). De seguida, adicionaram catequina (um
tanino de uva) e estudaram os lipidos na emulsdo
usando microscopia Gtica, microscopia eletrénica e
espectroscopia de ressonancia magnética nuclear
(RMN). As distribuices de tamanho das goticulas
foram medidas usando dispers3o de luz estatica. A
equipa de investigacdo descobriu que o tanino se
inseriu na camada de emulsificante que circundava as
goticulas de dleo, originando a formagao de goticulas
maiores. Nos testes de sabor, os voluntarios indicaram
que o consumo de uma colherada de dleo de colza,
de sementes de uva ou de azeite antes de provar

uma solugdo de tanino, reduziu a adstringéncia dos
compostos. O azeite teve o maior efeito, fazendo com
que os taninos fossem percecionados como frutados
em vez de adstringentes. Combinando os resultados
biofisicos e sensoriais, estes investigadores conclufram
que os taninos podem interagir com as goticulas de
6leo na boca, ficando menos disponiveis para se
ligarem as proteinas da saliva e causar adstringéncia.

>
Ana Paula Esteves
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How Fats in Food Influence the Taste of Wine, chemistryviews.org/details/
news/11292901/How _Fats_in_Food_Influence_the_Taste_of _Wine.html
(acedido em 16/03/2021).

A.Saad, J. Bousquet, N. F.-Castro, A. Loquet, J. Géan, J. Agric. Food Chem. 2021,
69, 3165-3174. DOI: 10.1021/acs.jafc.0c06589.
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URE-LOCKERS:
Inibicdo da Urease com
Terapias de Nova Geracao

0 uso generalizado de antibidticos de largo espectro
tem contribuido para o aumento de resisténcia micro-
biana a antibidticos. Esta situacao é particularmente
preocupante em infecdes por Helicobacter pylori que
requerem tratamentos com multiplos antibiéticos
por perfodos prolongados. Estima-se que metade
da populagdo humana adulta tenha sido colonizada
por esta bactéria que, para sobreviver no estdmago,
requer a metaloproteina urease para converter ureia
em amonia e carbonato que, por sua vez, neutralizam
0 4cido no ambiente em torno da bactéria. Direcionar
um tratamento contra esta enzima é, por conseguinte,
uma alternativa com elevado potencial. Contudo, a
descoberta de moléculas que inibam eficazmente este
alvo tem sido limitada. Isto deve-se, em grande parte,
a dificuldade de encontrar moléculas inibidoras que
sejam estdveis no ambiente hidrolitico do estomago,
assim como também devido a tempos de residéncia
limitados e a baixa seletividade para a urease, o que

Ficha Técnica do Projeto

Nuno Martinho

cia e a Tecnologia (FCT).
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causa efeitos secundarios. Neste contexto, é urgente
que se desenvolvam novas abordagens de desenho
de inibidores da urease da H. pylori que apresentem
um balanco equilibrado entre afinidade e estabilidade.
Os estudos realizados pela nossa equipa multidisci-
plinar levaram a descoberta de que dendrimeros de
poliureia possuem a notdvel capacidade de ligagao
ao local ativo da urease de Canavalia ensiformis
(vulgo feijdo-cutelo ou fava-rica). Estes polimeros
ramificados, produzidos por metodologias susten-
tdveis, sdo resistentes em meio acidico e podem
também ser modificados quimicamente nos seus
ramos terminais. Assim, este projeto estd focado em
desenvolver uma abordagem de triagem in silico e
teste de modificagdes dos grupos terminais dos den-
drimeros de poliureia para encontrar novos inibidores
especificos da urease. Iremos ainda caracterizar a
sua estabilidade, toxicidade e atividade inibitdria em
modelos in vitro e in vivo.

Estabilidade no estdmago
Inibicao molecular especifica
Elevado tempo de resisténcia

Referéncia: PTDC/MED-QUI/3542/2020.
Financiamento: Fundag3o para a Cién-

Equipa: IBB/IST/Universidade de Lishoa
- Nuno Martinho (IR), Vasco D. B. Bonifcio
(Co-IR), Sandra Pinto, Dalila Mil-Homens,
Adriana Cruz; iNOvA4Health/Universidade
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Novas Moléculas Pequenas
para Optoeletronica

0 desenvolvimento de dispositivos optoeletronicos mais
eficientes tem despertado um grande interesse tanto na
drea da quimica como na drea da ciéncia dos materiais,
tendo em vista uma mirfade de aplicagées, particu-
larmente na eletrénica flexivel. Os semicondutores
organicos (0SCs) oferecem caracteristicas exclusivas,
tais como uma estrutura eletrénica e propriedades
fisico-quimicas ajustaveis, funcionalidade, flexibi-
lidade mecanica, e também hiatos 6ticos varidveis.
Comparados com os seus equivalentes inorganicos,
o0s 0SCs podem ser processados em grande escala e
com baixo custo. Os transistores organicos de filme
fino (OTFTs) e os diodos organicos emissores de luz
(OLEDs) sdo particularmente importantes por consti-
tuirem os elementos-base de dispositivos eletrénicos
e optoeletrénicos. Recentemente, desenvolvemos uma
nova familia de OSCs baseada num nucleo bisamida
pentaciclico (ChemComm 2020, 56, 14893-14896).

>
Vasco Bonifacio

vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt

Quer os testes fisico-quimicos quer os testes in silico
(cdlculos DFT de parametros criticos) mostraram o
enorme potencial de conducao eletrénica e emissao de
luz destes compostos. Este trabalho deu origem a uma
patente nacional (PT116848) e foi alvo de uma comu-
nicagao oral no ACS Spring Meeting 2021. Utilizando
metodologias sustentdveis pretendemos preparar mais
compostos desta familia, com melhores propriedades
de conducdo eletrdnica e absorcdo e emissao de luz no
UV préximo e visivel. Para concretizar este objetivo, é
necessdrio adotar uma abordagem integrada da relagao
entre estrutura molecular e supramolecular, estudar
em detalhe as suas propriedades eletroquimicas e
fotofisicas, e avaliar o desempenho dos dispositivos.
O objetivo principal deste projeto é a construgdo de
dispositivos eletrénicos e optoeletrénicos otimizados,
em termos de eficiéncia, custo e sustentabilidade
relativamente aos que ja existem no mercado.

>
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Rumo ao Estado Nativo
com Ressonancia
Magnética Nuclear
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>

Jodo Medeiros-Silva

Towards the Native State with Nuclear
Magnetic Resonance. Biomolecules have
evolved to function under specific cellular
conditions. Yet, biological molecules are often
studied in non-physiological settings due to
the enormous technical challenge of studying
them within their native media, especially
for membrane proteins. Here, cutting-edge
solid state NMR methods are described to
study membrane proteins and antibiotics

at high resolution directly in bacterial
membranes. The obtained results indicate
the existence of intricate and important
structural features that are best perceived
when those systems are studied in their
physiologically relevant environment.

As biomoléculas evoluiram de modo a executar
as suas funcoes sob condicoes celulares muito
especificas. Contudo, estas moléculas sdo
geralmente analisadas em meios quimicos pouco
fisioldgicos. Isto deve-se ao enorme desafio
técnico em preservar as condicoes quimicamente
nativas durante o estudo de biomoléculas, par-
ticularmente em proteinas membranares. Neste
artigo sao introduzidos novos avangos em RMN
de estado sdlido que possibilitam estudar com
alta resolucdo proteinas membranares e certos
antibidticos diretamente nas membranas celula-
res nativas. Esta abordagem ajudou a desvendar
propriedades estruturais que sdo determinantes
para o funcionamento destas biomoléculas e que
se manifestam num contexto celular.

1. Introducio
A chave para entender o funcionamento de uma
molécula esta muitas vezes na sua estrutura. Em
biologia estrutural utilizam-se nomeadamente as
técnicas de cristalografia de raios-X, crio-microscopia
eletrénica e ressonancia magnética nuclear para
resolver as estruturas das biomoléculas. Porém,
cada uma destas técnicas possui certas limitagdes
inerentes que afetam o estudo de sistemas bioldgicos
heterogéneos e insollveis, tais como protefnas de
membrana e outras moléculas associadas a bicama-
das lipidicas. A falta de ferramentas eficientes para
estudar proteinas membranares limita o potencial de
aplicacoes para estas moléculas que desempenham
funcoes fundamentais nas células e que sdo os mais
proeminentes alvos para a atuacdo de farmacos [1].
0 estudo de proteinas membranares ndo é tarefa
facil, recorrentemente as membranas fosfolipidicas
tém de ser substituidas por detergentes que acabam

por fornecer uma perspetiva simplificada, e ndo
representativa, do que de facto acontece dentro da
célula [2]. Para além disso, as propriedades destas
proteinas sdo altamente suscetiveis as caracterfsticas
da membrana onde estio inseridas. Levanta-se assim
uma questdo que até pode ser estendida a todo o tipo
de biomoléculas: até que ponto é possivel extrapolar
as observacoes obtidas num tubo de ensaio para
o que realmente acontece num contexto celular?
Para tal, seria necessdrio investigar as biomoléculas
in-cell ou pelo menos num ambiente quimico o mais
idéntico possivel. Com esse objetivo, introduzem-se
alguns dos mais recentes desenvolvimentos em
espectroscopia de ressonancia magnética nuclear
que possibilitam estudar protefnas de membrana
no seu estado nativo, e as implicagdes que estes
estudos poderao trazer, por exemplo, para o desen-
volvimento de novos antibidticos.
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2. Ressonancia magnética nuclear de
estado solido

A espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear
(RMN) é uma ferramenta versatil capaz de fornecer
informacao sobre as propriedades quimicas e estru-
turais de uma molécula. Essencialmente, em RMN
detetam-se transicoes energéticas do momento
magnético do nicleo atdmico quando este é su-
jeito a um campo magnético. Os nucleos de certos
elementos quimicos, como 'H, 2C ou ™N, possuem
uma propriedade magnética intrinseca denominada
spin. Ntcleos com spin comportam-se como imanes
que podem estar alinhados ou desalinhados com um
campo magnético externo, tal como quando uma
bussola aponta para o polo norte da terra. Quando o
momento magnético nuclear transita de um estado
energético para outro, o nlcleo absorve ou liberta
energia caracterizada por uma frequéncia especificae
que pode ser registada num espectro de ressonancia
magnética nuclear da molécula (Figura 1a). Este
espectro de frequéncias fornece informagao quimica
e estrutural acerca da molécula, pois os valores
dessas frequéncias sdo extremamente sensiveis a
estrutura e ambiente quimico envolvente a cada um
dos nucleos (Figura 1b). Além disso, estes nucleos
- tal como imanes - podem interagir uns com os
outros e trocar energias caso estejam espacialmente
préximos ou caso compartilhem ligagoes quimicas.
Desse modo, é possivel correlacionar as frequéncias
dos diferentes ntcleos e representd-las em espectros
de duas ou mais dimensées (nD). Por exemplo, no
espectro 2D ®N-'H de uma proteina, cada frequéncia
de protdo (H) estd correlacionada com a respetiva
frequéncia de nitrogénio ("N) do grupo NH das
ligagoes peptidicas. Dado que as frequéncias de
ressonancia dos nucleos sdo altamente sensfveis ao
ambiente quimico, este espectro 2D ®N-"H representa
uma impressdo digital da proteina (Figura 1c).

Note-se ainda que o tipo de energias envol-
vidas em RMN estd na gama das ondas de rddio,
logo este tipo de frequéncias ndo compromete
o estado da amostra. Portanto, a espectroscopia
de RMN apresenta-se como uma técnica nao
invasiva em que é possivel analisar um dado
sistema com resolugdo atémica.

Contudo, a espectroscopia de RMN possui
algumas limitagbes inerentes, especialmente no
que respeita a andlise de suspensées de particulas
insollveis ou sistemas bioldgicos relativamente
grandes (> 50 kDa), como é o caso de proteinas
inseridas em membranas lipidicas. Basicamente,
estas limitacoes devem-se ao facto destas moléculas,
devido ao seu tamanho ou as condicdes do sistema
bioldgico, girarem lentamente sobre elas préprias na
escala molecular. Para ultrapassar este problema,
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0s espectroscopistas giram mecanicamente as
moléculas através de rotores orientados a =54,74°
relativamente ao campo magnético, naquilo que é
chamado de Magic Angle Spinning (MAS) em RMN
de estado sélido. Quando a amostra gira muito
rapidamente ao longo deste dngulo mdgico, ocorre
um fendmeno em que os operadores quanticos das
interacdes anisotrépicas dos nucleos se anulam,
aumentando dramaticamente a resolugao dos es-
pectros de estado sélido. Atualmente, as velocidades
de MAS atingem vdrios milhares de rotagées por
segundo (kHz), i.e. milhdes de rotagdes por minuto.
Gracgas a estes avancos tecnoldgicos (Figura 2) é
agora possivel analisar protefnas membranares com
alta resolucdo diretamente dentro das células ou em
condicbes quimicamente nativas [3,4]. Note-se que,
apesar do nome, RMN de estado sélido ndo requer
que a amostra esteja no estado sdlido!

Figura 1- (a) Transices entre estados de spin
desalinhados/alinhados com o campo magnético libertam
energia a frequéncia de ressonancia (v,,,) do respetivo
nucleo, originando um sinal no espectro de RMN. O simbolo
h corresponde 2 constante de Planck/2. (b) Representacio
do espectro 1D 'H de um residuo de alanina. Cada 'H esta
associado a uma frequéncia de ressondncia especifica
que depende da estrutura, ambiente e propriedades
quimicas envolventes. Note-se que a escala nos espectros
de RMN esta representada em valores relativos partes por
milhdo (ppm) em vez de valores absolutos (MHz). Isto
facilita a comparagao de espectros obtidos por diferentes
instrumentos de RMN, pois os valores absolutos das
frequéncias de ressondncia variam com o campo magnético
enquanto que os valores relativos nao variam. Para efeitos
de exemplificagdo do espectro, as linhas foram exageradas
e 0 acoplamento escalar J n3o foi representado. (c) Espectro
2D NH da ubiquitina. No espectro 2D NH s&o correlacionadas
frequéncias de dois nticleos, neste caso 'H e “N. Cada sinal
esta associado a um grupo N-H das ligagbes peptidicas para
cada um dos aminodcidos da proteina, possibilitando assim
obter informagao quimica e estrutural localizada.
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3. Proteinas de membrana com
resolucao atémica

Aandlise de RMN de proteinas inseridas em membranas
celulares, i.e., em condices nativas, é extremamente
dificil devido a baixa concentracdo da proteina na mem-
brana celular e a elevada complexidade do espectro
obtido. Com o recente desenvolvimento de campos
magnéticos muito elevados (> 25 T, 1,2 GHz em protdo),
altas velocidades de MAS, polarizacdo nuclear dindmica
(DNP, Figura 2d) e estratégias de deuteracdo, ¢ agora
possivel analisar estes sistemas com alta resolugao.
No ambito da tese de doutoramento do autor [5],
foram desenvolvidas estratégias de deuteragdo para
aumentar a intensidade e resolucao dos sinais de protao
em protefnas membranares.

0 hidrogénio é o elemento mais abundante em
protefnas e possui o ndcleo (i.e., protdo, 'H) com o maior
momento magnético da tabela periédica dos elementos.
Consequentemente, os protdes formam extensas redes
de interacdes magnéticas dipolares entre si (Figura 3a)
impedindo a leitura eficaz dos espectros das proteinas
em RMN de estado sélido. Em contraste, o deutério (*D)
possui um momento magnético mais baixo e ndo forma
interacoes tao fortes como o H. Para além disto, 0 2D
exibe uma frequéncia de ressonancia magnética diferente
de ™H. Logo, ao substituir certos protdes da proteina
por deutério, é possivel aumentar dramaticamente a
resolugdo do espectro obtido e selecionar certos dominios
da proteina que se pretendem estudar (Figuras 3b e 4).

[ Figura 3 - (a) Representacdo da distribuicdo dos
protdes ('H, esferas azuis) numa proteina completamente
protonada e parcialmente deuterada. A substituicao
parcial de 'H por 2D nas cadeias laterais dos aminoécidos
reduz a densidade das redes de interagdes dipolares entre
protdes. (b) Exemplo de um espectro 2D NH de estado
solido com detecao de protao, da ubiquitina parcialmente
deuterada (vermelho) e completamente protonada (azul).
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[F Figura 2 - Laboratdrio de RMN no Bijvoet Center da
Universidade de Utrecht. (a) Espectrémetro de campo
magnético ultra-alto de 22,2 T (950 MHz em protao). (b)
Sonda de RMN onde se geram e detetam as radiofrequéncias.
0 rotor é colocado a um angulo de =54,7 °, denominado

de dngulo mdgico, relativamente ao campo magnético
externo. Este valor mdgico advém de que (3 cos*54,74°)
-1= 0, e se aamostra girar com suficiente rapidez em

torno deste angulo, os valores dos operadores quanticos

das interacdes nucleares anisotrépicas anulam-se. (c) As
amostras sdo introduzidas em pequenos tubos cilindricos

de zirconio (rotores) de diversos didmetros. Rotores mais
pequenos podem atingir velocidades de rotagao maiores que
resulta numa melhor resolucao do espectro obtido, porém

a custo da intensidade de sinal devido a menor quantidade
de amostra. (d) Dispositivo para experiéncias de DNP
(Polarizagdo Nuclear Dinamica). O girotréo gera micro-ondas
que sao transferidas para o espectrémetro onde esta inserida
a amostra. Esta irradiagdo por micro-ondas pode gerar um
sinal de RMN 600 vezes mais intenso!
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A substituicao de ™H por 2D pode ocorrer através da
permuta de grupos Idbeis com o solvente, e.qg. através dos
grupos amida das ligagoes peptidicas. J3 a substituicao
dos protées alifaticos requer um caminho diferente, 02D
pode ser introduzido através das fontes de carbono ou
outras fontes nutricionais deuteradas presentes no meio de
cultura do organismo que produz a proteina de interesse.
Exemplos de estratégias de deuteragao incluem a Deu-
teracdo Fracionada (FD) [6] e a Deuteracdo Fracionada
inversa (iFD) [7] (Figuras 3 e 4), entre outras, dependendo
dotipo de sistemna a ser estudado [8]. No processo de FD,
a proteina é expressa num meio de cultura contendo D,0
como solvente e glucose como fonte exclusiva de carbono.
Isto resulta na protonacao parcial das cadeias laterais dos
aminodcidos e na deuteracdo integral dos grupos amida
e Coc da cadeia principal. Subsequentemente, os protoes
poderdo ser reintroduzidos nos grupos NH das amidas
que estdo expostas ao solvente por permuta quimica em
H,0. EmiFD aplica-se o conceito inverso, utilizando H,0
no meio de cultura e glucose deuterada. Deste método
resulta a protonagdo dos grupos amida e Cot da cadeia
principal e deuteracao parcial das cadeias laterais.

0 aumento de resolucao espectral conferido por
estas estratégias permitiu, por exemplo, estudar pela
primeira vez 0 ambiente quimico dos protdes transmem-
branares do canal de potdssio KcsA (Figura 4) [7,9,10]
n3o s6 em lipossomas mas também diretamente em
membranas celulares de E. coli, neste caso. Estes estudos
em membranas explicitas desvendaram finalmente
alguns dos mecanismos moleculares responsaveis pelo
padrdo de condutincia de ides nesse canal de potassio.
Curiosamente, a razao para o estranho perfil de condu-
tancia nestes canais estd na dindmica de movimento
dos seus aminodcidos que é altamente afetada pelo
ambiente quimico [11]. Isto sublinha a importancia em
estudar ndo so a estrutura das biomoléculas, mas tam-
bém a sua dindmica, que é também acessivel por RMN.

4. Balas madgicas na luta contra superbactérias
Com a rdpida evolugao das bactérias multirresistentes, ou
superbactérias, é extremamente preocupante o ritmo com
que estamos a ficar sem antibidticos, que sdo auténticos
alicerces da medicina moderna. Projeta-se que possam
ocorrer dez milhdes de mortes relacionadas com infecdes
de superbactérias j4 em 2050 [12]. £, portanto, urgente
desenvolver mais e melhores antibiéticos, capazes de
atuar através de mecanismos menos propensos ao
desenvolvimento de resisténcia antimicrobiana.
Alguns antibidticos particularmente eficientes sdo
aqueles que interferem com a regulagao da parede celular,
que é essencial para a sobrevivéncia das bactérias. A
parede celular é composta por uma camada de peptido-
glicano, regulada nas bactérias através do Ciclo do Lipido
I1(Figura 5). Certos antibicticos ligam-se e sequestram o
lipido I, interferindo com a regulagdo da parede celular
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[ Figura 4 - Espectros 2D NH de RMN de estado sélido com
detecao de protao da KcsA em lipossomas de extratos lipidicos de
E. coli. Diferentes estratégias de deuteracao permitem selecionar
diferentes dominios da proteina: (a) Deuterago Fracionada (FD);
(b) Deuteracio Fracionada inversa (iFD); (c) Deuteracdo Fracionada
inversa, com permuta em D,0. (d) Espectro da KcsA adquirido
diretamente em membranas celulares de E. coli (magenta),
sobreposto com o espectro representado em c) (cinza). Varios
residuos envolvidos no transporte de ides de potassio revelam-se
sensiveis & composicdo da membrana (setas).
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e levando a morte da bactéria. Antibidticos que atuam
por essa via sdo altamente eficazes e menos propicios
ao desenvolvimento de resisténcia antimicrobiana [13]
- por esta razao o lipido Il é considerado o calcanhar de
Aquiles das bactérias. Alguns exemplos de antibiticos
que actuam por esta via sdo a plectasina, a teixobactina,
a tridecaptina Al e a nisina [14].




Peptidoglicano
D o
(("-
(/\

ﬁ" pentapéptido
@ MurNAc
@ GleNAC
@@ pirofosfato

£ poli-isoprendide

/’

v .
ﬁ g\@ Ciclo Lipido Il
e

Membrana plasmdtica

\ o

Sso___-7 £ Lipidon

Citosol

Figura 5 - A construcdo da parede celular de peptidoglicano
depende da regeneracao de lipido Il através do Ciclo do Lipido II. Do
lado interior da membrana plasmatica é formado o lipido Il, composto
por uma subunidade de peptidoglicano e uma cadeia poli-isoprendide
ligadas através de uma ligagao pirofosfato. Subsequentemente, o lipido
Il é transportado para o lado exterior da membrana onde enzimas
especializadas polimerizam o peptidoglicano a partir dos monémeros
transportados. Para simplificar a ilustragao, os diversos intermedidrios
e enzimas envolvidos no ciclo foram omitidos. Adaptada da ref. [11].

Anisina (Figura 6a) representa um caso particular pois
ao ligar-se ao lipido Il forma complexos porosos que
rompem a membrana celular das bactérias (Figura 6b).
Para além disto, a nisina liga-se especificamente ao
grupo pirofosfato do lipido II, portanto a bactéria ndo
pode simplesmente mutar um grupo fosfato e ganhar
resisténcia. De facto, a nisina (também chamada de
bala mdgica) tem sido utilizada como conservante
alimentar (E234) hd mais de 50 anos e mostra um certo
potencial para uso clinico no combate a superbactérias
e biofilmes [15]. Para desenvolver novos derivados
antibidticos de uma maneira eficiente e racional, é
necessario conhecer a estrutura do complexo poroso
nisina-lipido Il. No entanto, a formagao deste complexo
requer uma membrana lipidica que dificulta imenso a
sua investigacdo. Até muito recentemente, as Unicas
fontes de informacao estrutural disponiveis foram ob-
tidas através da utilizagao de detergentes ou solventes
organicos. Utilizando RMN de estado sdlido, foi agora
possivel obter dados estruturais do complexo poroso
nisina-lipido Il em membranas lipidicas (lipossomas),
fornecendo a interface de ligacao, topologia, estrutura e
dinadmica do complexo ao mais alto detalhe [16]. Estes
resultados mostram ainda que a informagao estrutural
previamente obtida em DMSO corresponde a um
estado artificial do complexo (Figura 6¢), sublinhando
aimportancia em estudar as biomoléculas num meio
quimico biologicamente representativo.

Embora a utilizagdo de lipossomas constitua um
avanco nesta direcdo, as membranas das células
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apresentam um ambiente quimico muito mais com-
plexo. Existem efeitos de crowding, solvatagao, pH,
diversos tipos de lipidos, proteinas e outras moléculas
que podem influenciar a eficiéncia do antibidtico.
Efetivamente, um dado antibiético pode exibir ativi-
dades bastante distintas perante bactérias diferentes,
tornando-se necessdrio identificar as propriedades
responsaveis por estas variagoes.
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Figura 6 - (a) A nisina € um péptido composto por aminoacidos
incomuns tais como desidroalanina (Dha), (Z)-desidrobutirina (Dhb),
lantionina (Ala Ala) e 3-metil-lantionina (Abu Ala) que formam cinco anéis
(A-E) via ligages tioéter. (b) Os anéis AB ligam-se ao grupo pirofosfato do
lipido II, enquanto que os anéis DE formam o poro. O anel C esta envolvido
na interface de dimerizac3o. (c), (d) Espectro NH do complexo nisina-lipido
Il em DMSO (vermelho), em lipossomas (azul) e em membranas celulares
de Micrococcus flavus (magenta). Os residuos conectores s3o sensiveis a
composicio da membrana (setas). (e) Representaco da topologia do poro.
Os residuos plasticos estdo destacados com circulos vermelhos. Os residuos
expostos ao solvente estio representados a azul ciano. Adaptada da ref. [16].
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Utilizando as ultimas técnicas de RMN de estado
solido, foi possivel estudar com uns escassos ca. 8
nmols o complexo nisina-lipido Il diretamente nas
membranas celulares de Micrococcus flavus (Figura
6d). Os resultados, suportados por outras medicées
de permuta 'H/2D e dindmica molecular, mostram
que os elementos conectores da nisina possuem
caracterfsticas pldsticas que adaptam a estrutura do
poro nisina-lipido Il as propriedades da membrana-alvo
(Figura 6e). Esta adaptabilidade faz sentido do ponto
de vista evolucional, pois possibilita uma ampla e
robusta acdo do antibidtico para com os diversos
tipos de bactérias com membranas diferentes. De
facto, verificou-se que a remocao destes elementos
conectores previne a formagao de poros em bactérias
com membranas mais espessas [17]. Curiosamente,
estes elementos conectores sdo também altamente
explorados para o design de novos derivados da nisina.

Em suma, o estudo da nisina em condicdes nativas
possibilitou identificar caracteristicas estruturais até
agora desconhecidas e permitiu entender como certas

propriedades da membrana influenciam a interagao
com o antibidtico. Abordagens desta natureza sao
importantes para o desenvolvimento de novos anti-
biéticos, e para identificar os atributos moleculares
que conferem resisténcia as bactérias.

5. Conclusao

Os recentes avancos em RMN de estado sdlido
possibilitam investigar com alta resolucdo sistemas
membranares complexos, tais como proteinas em
membranas celulares. O estudo destas biomoléculas
no seu estado nativo pode levar a descoberta de novas
e importantes propriedades ou nuances estruturais
que se manifestam num contexto celular.
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Uma Catalise Alternativa

Mais Sustentavel:
Ensinamentos da

Quimica Verde

A More Sustainable Alternative Catalysis: Les-
sons from Green Chemistry. Latest challenges
regarding global sustainability require more
proactive than reactive positioning decisions,
which must arise from a conscious discussion
of society, encouraged by (non-)governmental
agencies, and promoted by governments/
agencies. Recently, this discussion has also
been promoted by the young population
(environmental activism sparked by the “Greta
effect”). Decision-making must be based on
technological and scientific knowledge to fulfil
its purpose. It is here that science, in parti-
cular Chemistry, plays a vital role. Training
chemistry besides the pursue of technical
skills excellence must also disseminate global
and systemic conscious and must produce
professional people with the ability to fit their
knowledge towards current problems in favour
of sustainability. This paper reveals the research
rational behind an eco-friendly chemical
process, focused on the manufacturing and
handling of more efficient and safe products.

Os desafios atuais em torno da sustentabi-
lidade global exigem a tomada de posicoes
mais pré-ativas do que reativas, e devem
surgir de uma discussdo consciente da
sociedade, incentivada por agéncias (ndo)
governamentais e promovida por governos/
agéncias. Recentemente, esta discussdo tem
sido também incitada pela populagao jovem
(ativismo ambiental exponenciado pelo “efeito
Greta”). As tomadas de decisao devem susten-
tar-se no conhecimento técnico-cientifico sob
pena de ndo servir o seu propdsito. E é aqui
que o papel da ciéncia, em especial a Quimica,
é vital. A formacgdo em Quimica para além da
exceléncia técnica também deve transmitir
uma consciéncia sistémica e global, produzin-
do profissionais capacitados para adaptar o
conhecimento as novas exigéncias em prol da
sustentabilidade. Este artigo revela o racional
implicito a pesquisa de um processo quimico
alternativo, mais ambientalmente responsdvel,
com foco no fabrico e utilizagdo de substancias
mais eficazes e seguras.

A influéncia da producio quimica
A Quimica, na sua elementar acao transformadora,
ja parafraseada para a eternidade por Lavoisier “nada
se cria, nada se perde, tudo se transforma”, é trans-
versal ao encadeamento produtivo. E uma &rea do
conhecimento universal que afeta a uma mirfade de
processos desde a escala do miligrama em laboratdrio
(ou mesmo a escala molecular no meio intracelular),
até a produgdo em massa a escala das quilotoneladas
em complexos industriais.

A Quimica Industrial representa um papel prepon-
derante na economia global. Movimenta um capital

anual na ordem dos cinco trilides de euros com a co-
mercializagdo ininterrupta de mais de setenta mil com-
postos fabricados com as mais variadas aplicacoes [1].

O ciclo de produgao, juntamente com outras ati-
vidades (fornecimento, vendas, distribuicdo), compée
uma cadeia de valor (conceito introduzido por Porter
em 1985) [2] de um determinado produto quimico
comercialmente disponivel. Foquemo-nos no valor que
pode acrescer da conversdo quimica de uma matéria-
-prima num produto acabado. O valor acrescentado
deste Ultimo dependerd essencialmente do propdsito
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e qualidade da sua agdo/aplicacao, ou seja, que pro-
priedades fisico-quimicas e/ou bioldgicas apresenta
e que beneficios aportam para o seu consumidor.
Um caso concreto é a transformacao de um hidro-
carboneto, relativamente abundante (constituinte do
petréleo), que acarreta um baixo valor acrescentado
quando comparado com as correspondentes espécies
hidrocarbonadas oxigenadas, ou seja, que exibem
grupos funcionais do tipo dlcool, aldefdo, cetona ou
carboxilo (Esquema 1). A incorporacdo de dtomos
de oxigénio na estrutura quimica de um alcano, por
exemplo, converte-o num composto contendo pro-
priedades completamente diferentes do seu precursor.
Em geral, este tipo de produtos oxigenados possui
diversas aplicagdes, nomeadamente na drea alimentar,
cosmética, farmacéutica, de materiais, entre outras.

Produzir interessa sim, mas e o ambiente?
Historicamente, sdo reconhecidos os beneficios de
vdrios compostos quimicos, ndo admirando entdo a
massificagdo da sua producdo desde o arranque da
era da revolugao industrial (sécs. XVIII-XIX).
Contudo, a producdo em massa de compostos
sintéticos provocou um inerente aumento crescente
da quantidade de subprodutos quimicos sem valor,
por simplesmente ndo terem aplicacdo vantajosa no
seu estado corrente, e por isso mesmo, serem consi-
derados como residuos. O seu descarte indiscriminado
e acumulagio com efeitos prejudicais revela um “lado
negro” da Quimica. A pesada “fatura ambiental” da
acentuada degradagao dos ecossistemas nao ate-
nuou com a evolugao dos tempos. Pelo contrdrio, a
poluigado ambiental agravou-se mais nos ultimos dois
séculos do que em mais de dez mil anos de civilizagdo
humana. A inconsciéncia ou fraco conhecimento
(notoriamente expresso em matéria e aplicacdo de
legislagado ambiental no acondicionamento, transporte
e descarte de residuos téxicos ou perigosos) resultou
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Esquema 1- Reagao de
oxidagdo catalitica de alcanos
aos derivados oxigenados
correspondentes.

no descontrolo da polui¢do mundial.

Consequentemente, desde o séc. XX que a qua-
lidade e quantidade de recursos naturais, sobretudo
hidrico e atmosférico, tém vindo a ficar comprometidas.
A sinceridade do atual secretario-geral da Nagdes
Unidas, Antdnio Guterres, que referiu que “A minha
geragao falhou na resposta a emergéncia climatica”
(Conferéncia Mundial de Ministros Responséveis pela
Juventude 2019), expressa a inépcia ecoldgica global
[3]. A deterioracio ambiental constante e em crescendo
agouram a chegada, cada vez mais eminente, de uma
crise ambiental de proporcées inéditas.

A Quimica Verde é a resposta, que veio
para ficar!

A necessidade de mudanca em torno da questdo da
sustentabilidade, ndo sé de indole ambiental, mas
também de cardcter social e econdmico, dir-se-ia
tardio e inicialmente timido, atinge agora um espectro
mais abrangente e com maior poder de ag3o. Sao de
salientar agendas internacionais, como o Programa de
Atuacao Responsavel, criado pela Canadian Chemical
Producers Association (1984), que visam o fabrico
zeloso, a seguranca do processo, e o transporte e
comércio de produtos quimicos, privilegiando a satide
pUblica e a integridade ambiental [4]. Outro exemplo, é
o programa de “Rotas Sintéticas Alternativas para Pre-
vencao de Poluicdo”, levado a cabo pela Environmental
Protection Agency (1991), na ressaca da publicagdo da
lei norte-americana de Prevencao a Poluicdo, através
do financiamento de projetos de protecdo ambiental
em processos quimicos [5]. Este incentivo a producao
de quimicos de modo ambientalmente responsdvel
ganhou uma maior relevancia em 1993 com a incluséo
de outras temdticas relacionadas, tais como a utilizacao
de produtos quimicos mais seguros e solventes menos
téxicos para 0 ambiente. Com isto, o termo “Quimica
Verde” comegava a ganhar maior notoriedade, con-



quistando mais espaco junto da academia, transitando
para a industria e desencadeando o desenvolvimento
de processos quimicos alternativos mais sustentaveis.

Na verdade, a Quimica Verde tornava-se a partir
daf mais do que um termo ou conceito, mas sim um
modo de repensar holisticamente as reagdes quimicas.
O culminar deste fenémeno viria a expressar-se em
12 principios basicos. Anastas e Warner resumiram
a definicdo do entdo recente termo convencionado:
“a Quimica Verde é a utilizagdo de um conjunto de
principios que reduz ou elimina o uso ou a geragao de
substancias perigosas na concegao, fabrico e aplicagdo
de produtos quimicos” [6].

A relevancia e aceitacdo da Quimica Verde tém
sido corroboradas pelo aumento significativo de
citagoes desta expressao em publicagdes cientificas
e conferéncias, também reforcada nas acées do Ano
Internacional da Quimica em 2011[7].

Catalisando a mudanca de paradigma...
Tornar um processo quimico mais sustentavel passa
por tornar uma determinada reacdo quimica mais
eficiente, isto é, maximizar a quantidade de produto
desejado e, simultaneamente, reduzir a quantidade
de subprodutos indesejdveis gerados (economia
atémica, ou seja, a maior parte dos dtomos dos
reagentes transitam para a estrutura dos produtos
desejados) [8]. Isto induz um menor consumo
de matérias-primas e energia, compactando os
gastos de produgdo. Esta dindmica desencadeia
um efeito domind em termos de beneficios, isto
é, reduz-se o tempo para lidar com o material,
as operagdes tornam-se mais simples, hd menor
producao de residuos e diminuem-se os custos
com acondicionamento, tratamento, transporte,
eliminacdo e m3o-de-obra.

A obtencdo de um ou mais produtos desejados
pode ser mediada por agentes facilitadores de uma
ou mais vias reacionais - os catalisadores. A catdlise
quimica tem como definicdo: “os processos nos quais
a velocidade de reagdo quimica é aumentada pela
interagao entre reagentes e uma espécie externa, o
catalisador, que é regenerado ao longo do processo
e consegue atuar repetidamente“[9].

De facto, as virtudes da catdlise possibilitam
ganhos em duas frentes, nomeadamente a eco-
némica e a ecoldgica. N3o € de estranhar que um
dos 12 principios fundamentais da Quimica Verde
seja referente 3 catdlise (n.° 9), fazendo jus a sua
relevancia na busca de processos quimicos mais
sustentaveis. Mundialmente, a IndUstria Quimica
fornece ao mercado cerca de 80% de produtos
quimicos obtidos com recurso a catalisadores, com a
preparacao anual de cerca de 70 kton de catalisadores
contendo metais de transicdo e/ou refratarios [10].

Oxifuncionalizacio catalitica: uma
alternativa mais sustentdvel a um processo
industrial

Os catalisadores baseados em metais de transicao
sdo comuns em diversos processos cataliticos in-
dustriais. Por exemplo, o designado processo AMOCO
gira em torno da oxidagao de alcanos catalisada por
um composto de cobalto. A interagdo entre o par
Co'/Co'"e agentes peroxidados originam espécies
radicalares que por sua vez desencadeiam a reagao
com o 0,. Este processo industrial convencional &
utilizado na producao dos precursores ciclo-hexanol
e ciclo-hexanona a partir do ciclo-hexano. Isto tudo
para satisfazer o mercado da procura do nylon, no
qual sé a empresa Dupont é responsdvel pelo fabrico
de vérias megatoneladas por ano [11,12]. No entanto,
este processo requer condicdes operacionais drasticas
com temperaturas elevadas (> 150 °C). Além disso,
devido ao seu reduzido caracter seletivo, a conversao de
produtos oxigenados é mantida entre 3 e 8% de modo
a obter uma ordem de seletividade razodvel (~85%)
[11,13]. Este facto é ilustrativo da necessidade da
implementagado de novos processos mais econémicos
e ambientalmente responsdveis em alternativa aos
processos convencionais industriais existentes. Daqui
partiu a motivagao do projeto de investigagao para
desenvolver um sistema alternativo para a oxidagao
de cicloalcanos (Esquema 2).

Esquema 2 - Processo industrial convencional e o processo
alternativo proposto no projeto de investigacdo de produgao de
ciclo-hexanona e ciclo-hexanol a partir do ciclo-hexano.

Industria

Catalisador homogéneo
[Co(ll)]
0,

O o
Oxidantes téxicos

Solventes organicos Al
150-175 °C
Conv. 6%

(]

OH

‘

)

‘ Investigacdo - Lab ‘

Catalisador heterogéneo
MNPs

H,0, o OH
0, atm |
— e (Y (Yt e
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(MW 10 W) 60 °C
Conv. 25%
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FeCl, + 2 FeCl,
NaOH (aq)
80°C
2h

Ti(O-i-Pr) + AcOH (aq)
ta.
6h

EDTA + NaOH (aq)
60 °C

5 Si(OEt), + NaOH (aq)

Al(O-i-Pr); 80 °C
us 2h

PCA + NaOH (aq)

TiO,

[ Esquema 3 - Diferentes
tipo de nanoparticulas de
magnetite (NPM) estudadas
neste projeto de investigagao.

i-Pr = grupo isopropilo
Et = grupo etilo

EDTA = acido etilenodiamino tetra-acético
PCA = carvao ativado poroso

A utilizagdo de reagentes como o oxigénio atmos-
férico e o perdxido de hidrogénio (H,0,), conduzindo a
formagao de subprodutos como 0, e H,0, demonstra
uma tentativa vélida quanto a procura de um processo
mais ecolégico. No mesmo sentido, a excluséo a
partida da utilizacao de solventes organicos evita o
manuseamento e tratamento de efluentes. Além disso,
0 aquecimento a baixa poténcia por radiagdo micro-
-ondas poderd originar efeitos sinérgicos, provocados
pelo efeito do aquecimento localizado.

Selecionando o catalisador...

A concecao dos catalisadores foi inspirada nos metais
da primeira série de transicao (I\/In, Fe, Co, Ni, Cu e
Zn), embora estes estejam aquém da performance
dos catalisadores baseados em metais nobres, como
a platina, por exemplo, porém menos abundantes
e mais dispendiosos. Assumiu-se que a selecdo do
catalisador deve considerar o préprio método de
sintese dos mesmos. Este deve procurar igualmen-
te atender aos principios da Quimica Verde. O que
adiantaria uma tecnologia aparentemente “verde”
se fosse precedida de um processo de obtencao de

de reagentes de baixo custo e produgdo de poucos
subprodutos. Acresce a sua versatilidade, relacionada
com a suscetibilidade de modulagao da superficie do
material, como por exemplo a adigdo de revestimentos
de natureza e camadas diferentes (Esquema 3) [14-16].

Adotou-se um método de preparacao que reduzisse
2o maximo o tamanho das particulas, aumentando a
drea superficial por massa de material, minimizando
também os problemas associados a fenémenos de
transferéncia de massa e tempo de contacto na
mistura reacional. A priori, reduzir a granulometria
das nanoparticulas magnéticas (NPMs) representaria
uma desvantagem quanto a sua separagao da mis-
tura reacional, porém o seu poder de magnetizagao
permitiria uma remocao facilitada com recurso a um
simples iman (Figura 1) [14-16].

| W Figura1-
Manipulagao de NPM
Fe,0,@EDTA-Cu** com
recurso a um iman.

um agente quimico (neste caso o catalisador) por um
processo pouco sustentavel?
Descobriu-se ao longo da investigagdo que um

catalisador heterogéneo (diferente fase dos constituin-
tes do meio reacional), neste caso sélido, faria mais
sentido, pela facilidade da sua separagdo no final da
reacao e possibilidade da sua reutilizacdo em reagdes
futuras. Para tal, selecionou-se um material inerte
(que ndo participa na reacdo quimica e é resistente as
suas condicbes) para servir de suporte ao catalisador
propriamente dito. A magnetite (Fe,0,) revelou-se
um bom candidato para o efeito, em virtude da sua
robustez quimica, mecanica e térmica, além da sim-
plicidade do protocolo de preparagao, através do uso
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Procurando a melhor performance...

Entre os vdrios tipos de pré-catalisadores preparados
contendo o nucleo magnético, houve uma série que
se destacou: as NPMs com o revestimento de silica e
ioes Mn(1l) (Fe,04@Si0,-Mn**) (Figura 2). Esta série
revelou-se particularmente seletiva na conversao
por peroxidacao do ciclo-hexano em ciclo-hexanol
e ciclo-hexanona, com um rendimento global até



24%, cerca de quatro vezes superior ao reportado
pelo processo industrial (Figura 3). Estas NPMs foram
reutilizadas em mais de cinco reaces sucessivas com
uma perda de atividade insignificante ao longo das
vdrias reutilizacées [17].

[ Figura 2 - Mapeamento por microscopia de varrimento
eletrénico de Fe,0,@Si0,-Mn?": a) micrografia bruta, b) micrografia
com a sobreposicao de detecao do elemento manganés.

Fe,0,@5i0,-Mn?*

OOH OH
2 H,0,
0, (atm)
- — +
80 °C (MW 10 W)
(9,0%)

n=24%

[ Figura 3 - Oxidag3o do ciclo-hexano catalisado por NPM
Fe,0,@Si0,-Mn?". Condigdes: catalisador (30 mg), substrato
(2,5 mmol), H,0,30% sol. aq. (5,0 mmol), 80 “C (MW 10 W).

(15,1%)
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Futuro incerto, mas, pelo menos, mais “verde”
A Quimica Verde afirma-se como uma mudanca de
mentalidade da pratica quimica. Esta induz-nos a
sair da zona de conforto e ir além de tecnologias e
matérias-primas convencionais.

Neste projeto, a inovacdo em catélise consistiu na
forma disruptiva de combinar diferentes técnicas
conhecidas, como o eletromagnetismo e ferramentas
da nanotecnologia, sendo o mais fiel possivel aos
principios da Quimica Verde para gerar uma solugao
potencialmente sinérgica. As caracteristicas do sistema
catalitico estudado: (i) protocolo ecoldgico simples; ii)
uso de reagentes de custo reduzido e sem recurso a
solventes organicos; iii) aquecimento de baixa energia
usando micro-ondas; iv) separacdo magnética pratica;
e v) estabilidade e reutilizacdo do precursor catalitico,
constituem um contributo valido com vista a afirmacao
de processos quimicos mais sustentaveis.
Desejam-se mais e maiores descobertas, numa con-
tribuicdo plural de todos, para que esse todo seja mais
do que a simples soma das partes. Que faca parte dum
processo continuo de melhorias a fim de transformar e
capitalizar os riscos em oportunidades mais “verdes”.
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Captura e Conversao

de Dioxido de Carbono:

a Promocio de um

Residuo a Produto de

Valor Acrescentado

Capture and Conversion of Carbon Dioxide:
the Promotion of a Waste to an Added Value
Product. Climate change has been one of the
most discussed issues of our society. The main
character of this novel has been carbon dioxi-
de that became a villain when its atmosphere
concentration reached dangerous values, af-
fecting Earth’s thermal stability. The scientific
community gathered forces to develop more
sustainable methods to convert this molecule
into others that are useful to fulfil society’s
needs. During this work, new catalysts were
synthesised to convert CO, using visible light.
Catalyst design allowed to obtain methane,
one of the main components of natural gas,
from the CO, conversion using visible light.

CO, e as altera¢des climaticas

As alteracdes climaticas sdo um dos temas
mais debatidos nos dias de hoje. O principal
ator desta novela tem sido o dioxido de
carbono (CO,) que, quando comegou a atingir
niveis perigosos na atmosfera, passou a vilGo
afetando a estabilidade térmica da Terra. A
comunidade cientifica uniu esforcos e comecou
a pensar em vias sustentdveis para converter
esta molécula noutras que podem ser titeis
para satisfazer as necessidades da sociedade.
Neste trabalho, desenvolveram-se catalisado-
res para a conversdo de CO, ativada por luz
visivel. Através do desenho dos catalisadores
foi possivel detetar a formacdo de metano, que
é um dos componentes maioritarios do gas
natural, através da conversdo de CO, com luz.

Nos Ultimos tempos, muito se tem falado das emissées
de CO, e das suas consequéncias para o planeta Terra.
Aquecimento global e alteragdes climdticas tém vindo
a ser debatidas pelo mundo junto da sociedade civil
e politica com o intuito de se tomarem agdes que
possam mitigar este problema. Antes de se mergulhar
nas solucdes propostas por varios cientistas em todo
o mundo, dever-se-a primeiro refletir sobre 0 CO, e
0 seu papel nesta temdtica.

0 CO, € um dos principais intervenientes no ciclo
de carbono (Figura 1) que é constituido pelos varios
reservatérios de carbono (rochas, oceanos, solo,
atmosfera) e pelos fluxos que existem entre eles.
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Estes fluxos ocorrem devido a diferentes processos
fisicos, quimicos, geoldgicos e bioldgicos, e quando
em equilibrio ajudam a manter a temperatura da
Terra estavel. O CO, participa ativamente neste ciclo,
principalmente por ser um gas de efeito de estufa,
0 que faz com que aprisione parte da energia que
provém do sol, mantendo a temperatura terreste
ideal para o desenvolvimento de seres vivos. Qualquer
desequilibrio provocado neste ciclo leva a que a
temperatura na Terra se altere com consequentes
efeitos drasticos e irreversiveis, como por exemplo,
o degelo dos glaciares levando ao aumento do ni-
vel médio dos oceanos [1].
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[ Figura 1 - Os varios reservatdrios de carbono e os
fluxos entre eles que constituem o ciclo de carbono.

Este desequilibrio tem sido maioritariamente provocado
pelo Homem, e foi depois de 1950, quando decorreu
a terceira revolugdo industrial, que os niveis de CO,
comegaram a aumentar até aos niveis perigosos dos
dias de hoje (Figura 2) - aumentaram de 280 ppm
(partes por milhdo) para mais de 420 ppm de CO, na
atmosfera e continuam a subir [2]!
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[ Figura 2 - Niveis atmosféricos de CO, medidos no
Observatério de Mauna Loa no Havai. O grafico mostra apenas os
resultados depois do momento em que os niveis de CO, iniciaram a
sua subida nunca vista. O inicio desta subida é coincidente com o
inicio da terceira revolugao industrial. Os dados para construgao do
grafico foram retirados do site da NASA (Administracdo Nacional de
Aerondutica e Espaco, Estados Unidos da América).
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Um para todos e todos para um!
Com o aumento da concentragao de CO, na atmosfera,
tornou-se necessario desenvolver novos materiais
e métodos para a remogao deste gds da atmosfera,
surgindo a possibilidade da sua captura e/ou con-
versdo em produtos que possam ser reutilizados pela
sociedade. J3 existem alguns exemplos do uso de
€0, naindustria, nomeadamente no processamento
de alimentos, como por exemplo, no fabrico de
refrigerantes. Mas os cientistas querem ir mais longe!
Querem poder utilizar este gas como fonte de carbono
para a obtengdo de outros quimicos que possam ser
usados como combustiveis, fdrmacos, entre outros [3].
Numa primeira instdncia, em qué e como é
que pode ser convertido o C0O,? O CO, pode ser
convertido em mondxido de carbono (CO), dcido
férmico (HCOOH), formaldeido (HCHO), metanol
(CH,OH) e metano (CH,), através da sua redugao
mediada por protdes e eletrdes (Equacdes 1-5).

CO,+2H" +2e°»>CO+H0
CO, + 2H" + 2" » HCOOH

(

(
CO,+4H +4e > HCHO+HO (3

€O, + 6H' + 6 > CH,OH + H,0 (

(

CO,+8H"+8e »C(CH, +2H 0

Contudo, a obtencao destes diferentes produtos
depende do nimero de eletrdes e de protoes neces-
sarios para obter cada um, sendo mais favordvel a
producdo de CO, que necessita apenas de dois ele-
troes e dois protdes, do que a produgao de CH, para
a qual sdo precisos oito eletrées e oito protdes [4].
A conversdo de CO, é um grande desafio ndo sé pelo
desejo de obter apenas um produto entre os varios
que podem ser obtidos, mas também pela existéncia
de reagoes competitivas, como a reducao do protao
a hidrogénio molecular (H.). E neste momento que
entram moléculas com metais na sua estrutura
(compostos de coordenagdo) que tém a possibilidade
de ser desenhadas e sintetizadas especificamente
para serem mais seletivas, ou seja, originar apenas
um produto pela conversdo de CO, [5].

A catdlise tem sido uma das abordagens mais
frequentes a conversao de CO,, porque permite o
uso de um composto (catalisador) que acelera uma
reacao sem ser consumido. Os compostos de coorde-
nagao tém sido usados como catalisadores ao longo
dos anos para intmeras transformagodes quimicas,
como por exemplo, no processo de Monsanto para
a formacdo de 4cido acético (usado na producdo de
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garrafas de pldstico). A fotorredugdo (Figura 3, via
A) e a eletrorreducdo (Figura 3, via B) catalisada de
CO, tém sido as metodologias mais aplicadas para
esta reacao e surgem como alternativas mais verdes
e faceis de manipular quando comparadas com a
catdlise quimica. Como mencionado anteriormente,
a conversdo de CO, ¢ mediada por eletrbes que na
via A sdo provenientes de uma molécula que os
fornece apds exposicao a luz, enquanto que na via
B é a energia elétrica que liberta os eletrdes. Os
eletrdes ativam os catalisadores (Figura 3) que depois
vao converter o CO, em moléculas que podem ser
utilizadas para satisfazer direta- ou indiretamente
as necessidades da sociedade moderna, como por
exemplo, em combustiveis, na alimentacado, na
sintese de farmacos, etc. [6].

Figura 3 - Vias cataliticas abordadas neste
artigo: fotorredugao (via A) e eletrorredugio (via B). Na
imagem estdo também representados os catalisadores
mais usados na conversao de CO, e os produtos desta
reagao que podem ser reutilizados pela sociedade.

Diéxido de\frbO}y
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CO, vé a luz - conversao de CO, através de
luz visivel

A fotorredugao de CO, tem sido uma via bastante
atrativa tendo em conta que em Ultima instancia a
luz solar pode ser usada como iniciadora do processo
catalitico. Encontrar catalisadores que sejam sele-
tivos para a conversao de CO, através da luz visivel
foi o objetivo do trabalho desenvolvido durante o
projeto de doutoramento.

Aescolha recaiu em catalisadores a base de crip-
tandos. Jean-Marie Lehn foi o investigador responsavel
pelo nascimento destes compostos e o seu desenvolvi-
mento valeu-lhe o prémio Nobel da Quimica em 1987
[7]. Os criptandos s3o moléculas organicas biciclicas
contendo dtomos doadores de nitrogénio ou oxigénio
(circulos verdes na Figura 4) que se assemelham a
uma “gaiola”. Estas gaiolas coordenam aos metais
originando os criptatos (Figura 4). Depois da formagdo
do criptato, podem acomodar-se uma grande variedade
de anides (ides com carga negativa). Esta “gaiola” pode
ser modificada de forma a aprisionar diferentes tipos
de anides, através da modificacdo da flexibilidade dos
bragos do criptando e da distancia entre os metais.

oo |
SRE X
Mondxido de
carbono H
o Metano

H ” H  Metanol

H

Acido férmico
H H

H



Jane Nelson e seus colaboradores [8] descobriram
que os criptandos da Figura 5 s3o capazes de capturar
(0, da atmosfera e converté-lo em anido bicarbonato
(HCO,") depois da coordenagdo com diferentes metais:
cobalto (Co), zinco (Zn), niquel (Ni) e cobre (Cu). De
facto, estes compostos seguem o mecanismo adotado
pelas anidrases carbonicas, que se trata de uma familia
de enzimas responsdveis pela conversdo de CO, no
anido bicarbonato em humanos, bactérias, algas,
plantas, entre outros [9]. Esta semelhanca demonstra
o potencial deste tipo de compostos para mimetizar
processos jd encontrados na natureza!

Mais tarde Moller e a sua equipa [10,11] des-
vendaram que alteragées nas estruturas destes

Figura 4 - Criptandos e criptatos. As linhas
verdes representam os “bragos” do criptando que
contém na sua estrutura dtomos doadores (N eO,
estes dltimos representados por circulos verdes) que
vao coordenar metais. Apés a coordenagao do metal
ao criptando, originando um criptato, este pode
acomodar diferentes anides entre os dois centros
metalicos com elevada seletividade.
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criptatos (Figura 5) tinham influéncias dramdticas
na seletividade para determinados anies. Neste
projeto pretendeu-se entender esta influéncia tanto na
captura de CO, como na sua conversao em produtos
de valor acrescentado. Assim prepararam-se quatro
criptatos de cobalto diferentes que estdo representados
na Figura 6. Durante o trabalho que estava a ser
realizado no dmbito deste projeto [12], Zhong, Lu e
seus colaboradores [13] publicaram um criptato de
cobalto semelhante, capaz de converter com elevada
eficiéncia e seletividade CO, a CO usando luz visivel
(LED azuis). O CO n3o pode ser usado diretamente
pela sociedade, mas pode ser usado como precursor
na sintese de combustiveis ou de farmacos.

Ne oW N @ N @Y
Metal I|ga se Anido hga se

ao criptando

Representacdo figurativa

Figura 5 - Os criptandos sintetizados por Jane
Nelson e seus colaboradores que sdo capazes de
capturar CO, da atmosfera e converté-lo em anido
bicarbonato (HCO 8]
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M = Co, Cu, Zn, Ni
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Figura 6 - Criptatos de Co estudados
neste trabalho de doutoramento. Alterou-
se o substituinte do anel aromético (R)
por diferentes grupos quimicos de forma
a estudar a sua influéncia na captura e H
converso de CO, [12]. N

Dioxido de carbono

Figura 7 - Representagao esquematica da
fotoconversao de CO, catalisada pelos criptatos
sintetizados no trabalho de doutoramento [12].

Assim, foram usados os criptatos da Figura 6 nas
mesmas condiges de fotoconversao de CO, utilizada
pela equipa de Zhong e Lu e avaliado o seu potencial. Na
Figura 7 estd representada uma imagem explicativa do
processo catalisado por luz visivel. A reagdo foi realizada
numa mistura de solvente organico e dgua, utilizando um
composto de ruténio como fotossensibilizador (composto
que recebe a luz e transfere eletrdes para o catalisador) e
trietanolamina como dador sacrificial de protdes (Figura
7). A conversao de CO, nao seria possivel sem a presenga
do catalisador criptato, que se encontra na reagao
na concentracdo de 25 nanomolar, que corresponde
a ter uma quantidade 1000 milhdes de vezes mais
pequena do que 1 miligrama dissolvidas em 1 mililitro!
E um valor extremamente baixo comparativamente
com outros catalisadores ja utilizados nesta reagao.
Espantosamente, devido a modificagdo da estrutura dos
criptatos conseguiu-se detetar ndo sé CO, mas também
CH, que pode ser utilizado diretamente pela sociedade
sendo que é o componente maioritario do gds natural.
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(ClOy);

J Alteragdes a estrutura do criptato através

N da modificagdo do substituinte R que deu

H origem a quatro criptatos diferentes:
Criptato 1: R = hidrogénio

Criptato 2: R = bromo

Criptato 3: R = nitro

Criptato 4: R = acetileno

Monoxido de

carbono
H
H ~¢— H
H
Metano

0 trabalho realizado neste projeto deu origem a
uma publicago que se tornou capa da revista Chemis-
try: A European Journal (Figura 8) e deu origem a vérias
entrevistas para a radio e televisao devido a intensa
discussao que tem existido sobre as alteracdes clima-
ticas e o papel do CO, [14]. A equipa desfrutou deste

Figura 8 - Capa
da revista Chemistry:
A European Journal da
editora Wiley-VCH [15].

CHEMISTRY
A European Journal

ewwe.chemeuri.org




contacto mais direto com a comunicagao de ciéncia
a sociedade, o que fez com que se queira empenhar
ainda mais no desenvolvimento da ciéncia em Portugal.

Os resultados obtidos neste trabalho demons-
tram a importancia da preparagdo de compostos de
coordenacao, neste caso criptatos, que sdo capazes
de mimetizar processos existentes na natureza. Estes
criptatos deram origem a um sistema sustentdvel que
€ ativado por luz visivel para a conversdo de CO, em CO
e CH,, que s3o produtos que podem ser usados como
alternativa aos combustiveis fosseis. Como se de um
ciclo energético vidvel se tratasse, usa-se um poluente
para gerar moléculas que satisfazem as necessidades da
sociedade que, apés 0 seu consumo, geram novamente
C0,, que pode ser reconvertido. Este trabalho deu origem

a uma nova linha de investigagdo onde se pretende
otimizar a estrutura destes criptatos para a producao
apenas de CH,, numa reagao ativada pela luz visivel.
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Gas Natural Sintético

a partir de Dioxido de
Carbono: Um “Challenge
Accepted!” para os Zedlitos ...

Synthetic Natural Gas Production from Carbon
Dioxide using Zeolites: Challenge Accepted! The
use of renewable sources for the production of
electricity and their characteristic intermittency
and unpredictability induces periods of
overproduction. In this context, power-to-gas
strategy allows using the surplus renewable
energy to produce hydrogen through water
electrolysis. This hydrogen could be then applied
in the production of synthetic natural gas using
carbon dioxide as raw material, a process with
remarkable interest in the context of industrial
sectors responsible for an important fraction of
the global emissions of this greenhouse gas (e.g.
cement industries). Thus, in this work zeolite-
supported catalysts were systematically developed
for application in CO, methanation reaction.

O uso de fontes renovdveis para a producdo
de eletricidade e a sua inerente intermiténcia
e imprevisibilidade induz periodos de
sobreproducdo. Neste sentido, a estratégia
“power-to-gas” permite utilizar o excesso
pontual de eletricidade para a produgdo

de hidrogénio através da eletrdlise da

agua. Este hidrogénio poderd ser utilizado
na producdo de gds natural sintético a
partir de didxido de carbono, um processo
especialmente importante no contexto de
sectores industriais responsdveis por grandes
emissoes deste gds de efeito estufa, como as
cimenteiras. Assim sendo, neste trabalho
foram desenvolvidos de forma sistemdtica
catalisadores para a metanagdo do CO,
usando zedlitos como suportes.

Alteracoes climadticas e energias renovaveis:
uma oportunidade para o power-to-gas
0 aumento progressivo das emissdes de CO, tem
motivado o estudo e desenvolvimento de estratégias
para a sua reducdo e valorizagdo, de forma a diminuir
0 seu impacto nas alteracées climéaticas [1].
Simultaneamente, o aumento da producédo de
energia elétrica em grande escala através de fontes
renovaveis, notavel no caso de Portugal (Figura 1), e a
sua inerente intermiténcia devido a imprevisibilidade
das condigdes atmosféricas, tem motivado a procura
de sistemas eficientes para o seu armazenamento [2].
Neste contexto, o power-to-gas, que tem vindo
a ganhar relevancia nos Ultimos anos [3], inclui a
utilizagdo da sobreprodugao pontual de energia elétrica
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de origem renovavel na sintese do hidrogénio através
da eletrdlise da dgua. Este H, renovavel poderd ser
utilizado para a producdo de metano, usando CO,
como matéria-prima. Esta estratégia ndo sé contribui
para a reducdo global das emissoes de CO,, como tam-
bém produz o principal componente do gds natural.
Assim, o CH, produzido (gds natural sintético) podera
ser injetado na rede de distribuicdo de gas natural,
reduzindo os custos de transporte e armazenamento,
além de poder ser consumido nos préprios pontos de
producdo (e.g. cimenteiras). De facto, a hidrogenagao
do CO, a CH, tem sido, nos Ultimos anos, assunto
de um grande nimero de publicagdes, existindo na
atualidade algumas instalagées piloto na Europa (e.g.
Jupiter 1000, Pegasus) [4,5].
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(e.g. secagem do gds natural), permutadores iénicos
(e.g. detergentes em p6) ou até, de forma significativa,
como catalisadores heterogéneos em refinagdo ou
catalise ambiental [16].
Existem diferentes tipos de zedlitos, estando
%Producéo eletricaem  todos eles compilados no Atlas of Zeolite Framework
Portugal Certinenial Types realizado pela International Zeolite Association
(1ZA). Apresentam estruturas 2D/3D que resultam da
composigdo de tetraedros TO, (T = Si, Al) interliga-
dos através dos oxigénios em ponte. Os tetraedros
AlO,” induzem a existéncia de cargas negativas na

I Solar estrutura, que sdo neutralizadas por catides de
I Bioenergia compensacao permutdveis, tais como o Na* ou o
I Eolica ) T

B Hidrica H+ [16]. Para além do alto grau de cristalinidade, as
I Fossil diferentes morfologias das cristalites, as propriedades

[ Figura 1 - Evolugio da producio de energia
por fonte em Portugal Continental (Fonte: REN%.

A reacio de Sabatier

A metanagao do CO, (Eq. 1), descoberta por P Sabatier
em 1902, é um processo catalitico com diferentes
aplicagbes, tendo até sido estudada pela NASA para
a conversao de CO, de Marte a CH, e H,0, com o
fim de servir de combustivel e como suporte para a
vida dos astronautas [6].

CO,(g)+ 4H,(g)~ CH,(g) +2H,0(g) (1)

Apesar de ser um processo termodinamicamente
favoravel, as considerdveis limitagdes cinéticas tor-
nam necessario o uso de um catalisador que permita
obter velocidades de reacdo aceitdveis. Assim, foram
publicados numerosos estudos incluindo nao sé a
metanagao catalitica por via térmica convencional, mas
também por fotocatdlise, eletrocatalise ou até catdlise
assistida por plasma [7-11]. O principal metal ativo é
o Ni, embora tenham sido estudados catalisadores a
base de metais nobres, como o Rh e o Ru[7,8,12-15].
Relativamente aos suportes, o mais usado é ALO..
Contudo, outros materiais como Si0,, Ce0,, Zr0,,
Mesoporosos ou zedlitos tém sido também referidos
como interessantes [7,8,12—15]. Entre eles, os zedlitos
sdo candidatos promissores, principalmente devido as
suas propriedades facilmente reguldveis.

Zedlitos e metanacio: um par com futuro

Os zedlitos, descobertos em 1756 pelo mineralogista
sueco A. F. Cronstedt, sdo aluminossilicatos cristalinos
com multiplas aplicagoes. Apesar de, inicialmente,
terem sido usados na sua forma natural em joalharia,
anos mais tarde os primeiros zedlitos sintéticos (X, Ye
A) seriam utilizados industrialmente como adsorventes

de adsorcdo ou a natureza, localizacdo e forca dos
centros ativos, os zedlitos caracterizam-se pela sua
seletividade de forma, o que os torna interessantes
para aplicagbes em adsorgao e catdlise.

Tendo em conta a facilidade com que as proprie-
dades destes materiais podem ser reguladas através da
manipulacdo da razdo Si/Al, da natureza dos catides
ou até pelas estruturas diferentes, eles constituem
suportes com potencial para aplicagdo na metanagao
do CO,, podendo ser fundamentais para identificar
relages estrutura-reatividade. Como ponto de partida
para um estudo mais aprofundado e devido a dgua
formada na reacao poder eventualmente danificar a
estrutura dos zedlitos, o USY (Figura 2) apresenta-se
como um candidato oportuno pela sua resisténcia
hidrotérmica, conseguida em resultado de um pro-
cesso de desaluminagao controlada por tratamento
de steaming do zedlito Y apés sintese [17]. Além disto,
devido a questdes de custo-eficiéncia, o uso do Ni
como metal ativo serd, para ja, mais conveniente.

[ Figura 2 - Representagdo dum
zedlito USY para a reacao de Sabatier.
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Os primeiros passos: otimizar as
condicdes de preparacio
Identificar as condicoes étimas de preparagao de catali-
sadores Ni/Zedlito constitui uma fase inicial fundamental
para a realizacao de um estudo sistematico neste tépico.

Por conseguinte, foram preparados dois catalisa-
dores 2%Ni/USY com o Ni incorporado por permuta
iénica e impregnacao a seco, tendo-se verificado que a
impregnagao favorece a presenca de NiO enquanto que a
permuta, como expectdvel, conduz a incorporacao de Ni>*,
Este efeito reflete-se numa maior facilidade de reducao
do NiO a Ni° (fase ativa) durante o pré-tratamento de
reducdo que antecede os testes cataliticos (Tha 470 °C
sob fluxo de H,), efetuados & temperatura de 250-450
°C, sob fluxo de H,/CO,/N, = 4:1:1e com GHSV (do inglés
Gas Hourly Space Velocity) constante. A impregnacdo
conduz entdo a formagao de um niimero muito superior
de centros ativos disponiveis para a reagao e, portanto, a
um rendimento superior em CH, (Figura 3) [18].

No que diz respeito ao teor de Ni, verificou-se que
15% serd o mais apropriado (Figura 3), o que se pode
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[ Figura 3 - Rendimentos em CH, (%) a 400 °C para
catalisadores Ni/USY com % de Ni de 2-25%, preparados
por permuta iénica (PI) e impregnacdo a seco (IM).
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[ Figura 4 - Rendimentos em CH, (%) a
350-450 °C para catalisadores 15%Ni/USY
com diferentes catides de compensagao.
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explicar pelo didmetro médio das particulas de Ni° ndo
ter sido afetado substancialmente na gama de teores de
5-15% (= 20 nm) [18]. No caso da preparacdo com 25%
de Ni, devido a ocorréncia de processos de sinterizacao,
formam-se particulas de maiores dimensées (= 30 nm),
atenuando o efeito do aumento da quantidade total de Ni.
Por Ultimo, as variagdes nas temperaturas de calcinagao
e pré-reducdo ndo conduziram a alteragées substanciais
no desempenho catalitico [19].

Aprofundamento da compreensio: o
efeito da composicio da estrutura e do
tipo de zedlito

Considerando os efeitos da modificacdo do catido de
compensacao, da razao Si/Al ou do tipo de estrutura nas
propriedades dos zedlitos [16], torna-se fundamental
compreender qual o impacto destes fatores na atividade
de catalisadores Ni/Zedlito, sintetizados usando as condi-
Goes previamente otimizadas, para a metanagao do CO..

Catiées de compensacgdo. Verificou-se que catices
de maior dimensao promovem a redutibilidade do NiO,
favorecem sistematicamente a basicidade da estrutura
do zedlito, melhorando a interagdo com o CO, e a sua
ativagao, e aumentam a hidrofobicidade. De facto, a dgua
tem um efeito inibitério na reacdo de Sabatier devido
areversibilidade da mesma e, mais significativamente,
pela sua adsor¢do nos mesmos centros ativos onde
o CO, adsorve. Assim, catalisadores cuja interagdo
com a H,0 seja mais fraca deverdo apresentar um
efeito inibitdrio menos pronunciado na catdlise. De
facto, observou-se que as amostras contendo catiGes
como o Na* ou o Cs* apresentaram propriedades mais
interessantes em termos cataliticos do que a forma
4cida (Figura 4), sendo a ordem do rendimento em CH,
seguida pelos catalisadores coincidente com a variagao
da hidrofobicidade, da redutibilidade e da basicidade
(Cs* > Na* > Li >> H*) [20].

Razéo Si/Al. Complementarmente, 0 aumento
da razdo Si/Al leva a uma maior hidrofobicidade e a
formacao de cavidades mesoporosas, devido ao processo
de preparacao seguido para estes suportes comerciais,
onde algumas particulas de NiO/Ni° estardo localizadas
com interagdes metal-suporte mais fortes. Contudo, um
pardmetro tipicamente assinalado quer na literatura
quer neste trabalho como favoravel para esta reacao,
a basicidade, variou inversamente com a razdo Si/Al.
Em termos cataliticos, 0 aumento da razdo Si/Al induz,
independentemente do catido, melhorias significativas
(Figura 5). Isto seré devido  variacdo da afinidade das
estruturas pela dgua e a consequente redugao do efeito
inibitério da mesma na reacdo, tendo esta propriedade
um impacto mais significativo na atividade do que a
basicidade intrinseca dos zedlitos [21].
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Figura 6 - Rendimentos em CH, (%) para o catalisador 15%Ni-20%Ce/Cs-USY(38)
e para o comercial Ni/y-Al,0,, ambos testados sobre as mesmas condigdes em catalise
térmica (esquerda) e assistida por plasma DBD (direita).

Tipo de estrutura. Como observado com a razo Si/Al,
o efeito das estruturas foi consistente independentemente
do tipo de catido. Neste sentido, verificou-se que o
maior carater hidrofébico do USY estd na origem do seu
rendimento superior (Figura 5). Além disso, a melhoria na
dispersao do Ni° e a presenca de cavidades atuando como
mesoporos no BEA, justifica os resultados ligeiramente
inferiores aos do USY. Relativamente ao ZSM-5 e MOR,
ambos apresentaram espécies NiO/Ni® com interagdes
metal-suporte fracas e resultados cataliticos semelhantes
entre si, mas inferiores aos do USY e BEA [22].
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Resumo dos efeitos observados. Destes estudos
conclui-se que a hidrofobicidade/hidrofilicidade dos
zedlitos, consideravelmente reguldvel, é uma propriedade
com efeitos notdveis na reagao de Sabatier, atingindo um
impacto superior ao da basicidade dos suportes. Por outro
lado, foi sugerido que o uso de zedlitos com cavidades
mesoporosas melhora a interagdo metal-suporte e poderd
também ser relevante para efeitos de confinamento de
particulas, podendo estar na origem de alguns resultados
cataliticos interessantes. Contudo, o catalisador com 15%
de Ni sobre o zedlito Cs-USY(38) foi 0 mais promissor [23].

Impulsionar o rendimento dos Ni/Zedlitos:
incorporacao de promotores

Tendo sido claramente referido na literatura que a
incorporacao de 6xidos ndo estequiométricos ou
basicos pode induzir um incremento na atividade
de catalisadores de Ni suportados para a metanacao
do CO,, foram realizados estudos de otimizagao para
a incorporagao de Ce e Mg em catalisadores Ni/USY
[18,24]. Verificou-se que o Ce, especialmente quando
co-impregnado com o Ni, consegue melhorar subs-
tancialmente a redutibilidade do NiO, a ativacdo do
(0, e ainda a dispersao do Ni°.

Portanto, com o objetivo de impulsionar o ren-
dimento em CH,, preparou-se um catalisador com
15% de Ni e 20% de Ce usando o Cs-USY(38) como
suporte. Este catalisador apresentou particulas de Ni°
com didmetros inferiores a 3 nm e rendimentos em
CH, muito superiores aos obtidos, sob as mesmas
condigdes de catdlise térmica ou assistida por plasma
DBD (do inglés Dielectric Barrier Discharge), para um
catalisador comercial de Ni/y-Al,0, (Figura 6)[25,26].

E agora? O futuro dos zedlitos na
metanacio do CO,

Como demonstrado, os zedlitos tém-se revelado vanta-
josos na identificacdo de relagdes estrutura-reatividade
dificeis de avaliar através do uso de outros materiais
cujas propriedades ndo podem ser reguladas de um
modo tdo sistematico, permitindo também a preparacao
de catalisadores Ni/Zedlito com propriedades interes-
santes na metanacao [23].

De facto, a sua estabilidade hidrotérmica e a facilidade
para regular a afinidade pelo CO, e a H,0, assim como a
dispersdo met3lica foram identificadas como propriedades
cruciais para a obtencdo de rendimentos em CH, elevados
na metanagao catalitica do CO, por via térmica e assistida
por plasma (Figura 7) [23].

Contudo, a aplicagdo destes materiais em condicoes
tais como a conversdo dos gases provenientes de efluentes
de cimenteiras ou o upgrading do biogas, encerra ainda
um desafio com vérias barreiras a ultrapassar. A presenca
de 0, ou vapor de dgua nestes efluentes é alegadamente
responsavel por importantes perdas de atividade em
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hidrotérmica
&// =

catalisadores a base de Ni. Neste sentido, o futuro dos
zedlitos na metanagao do CO, deverd passar pela avaliagao
e otimizacao da utilizacdo de outros metais ativos com
elevada resisténcia a reoxidacdo e a sinterizac3o.

’Facilmente u‘
regulaveis (1)
. CO,HO

Facilmente
regulaveis (Il) )
Disperséo metalica 4

Estabilidade Propriedades

promissoras

Ativos e
seletivos

[ Figura 7 - Principais vantagens do
uso de zedlitos na metanagao do CO,.
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Conclusées

Este trabalho constitui um importante avango na
utilizacdo de catalisadores zeoliticos no processo do
power-to-gas para a producao de gds natural sintético
a partir de CO,, tendo sido identificadas, através dum
estudo rigoroso e sistematico, as condi¢des mais inte-
ressantes para a incorporacao de Ni e promotores assim
como as caracteristicas da composicao da estrutura
capazes de melhorar os rendimentos na reacao de
metanagao do CO,. Contudo, serdo necessarios outros
estudos, relativos a incorporagao de metais resisten-
tes a reoxidagdo nos zedlitos, para aplicacdo destes
catalisadores em algumas condigdes reais especfficas.

Agradecimentos

Aos meus orientadores de doutoramento, Prof. José
Madeira Lopes e Prof. Carlos Henriques, a Dr.? Inés
Graga e a todos os que contribufram para este tra-
balho. A FCT pela bolsa de doutoramento (SFRK/
BD/52369/2013) e a0 CEOPS-FP7.

[19] M. C. Bacariza, I. Graga, A. Westermann, M. F. Ribeiro, J. M. Lopes, C.
Henriques, Top. Catal. 2015, 59, 314-325. DOI: 10.1007/511244-015-0435-4.
M. C. Bacariza, R. Bértolo, I. Graga, J. M. Lopes, C. Henriques, J. CO2 Util. 2017,
21,280-291. DOI: 10.1016/j.jcou.2017.07.020.

M. C. Bacariza, . Graga, J. M. Lopes, C. Henriques, Micropor. Mesopor. Mat.
2018, 267, 9-19. DOI: 10.1016/j.micromes0.2018.03.010.

M. C. Bacariza, M. Maleval, I. Graga, J. M. Lopes, C. Henriques, Micropor.
Mesopor. Mat. 2019, 274,102-112. DOI: 10.1016/j.micromes0.2018.07.037.
M. C. Bacariza, I. Graga, J. M. Lopes, C. Henriques, ChemCatChem 2019, 11,
2388-2400. DOI: 10.1002/cctc.201900229.

M. C. Bacariza, I. Graga, S. S. Bebiano, J. M. Lopes, C. Henriques, Energy Fuels
2017, 31,9776-9789. DOI: 10.1021/acs.energyfuels.7b01553.

M. C. Bacariza, I. Graga, J. M. Lopes, C. Henriques, ChemCatChem 2018, 10,
2773-2781. DOI: 10.1002/cctc.201800204.

M. C. Bacariza, M. Biset-Peird, I. Graga, J. Guilera, J. Morante, J. M.

Lopes, T. Andreu, C. Henriques, J. CO2 Util. 2018, 26, 202-211. DOI: 10.1016/].
jcou.2018.05.013.

[20]
(21]
[22]
23]
[24]
[25]

[26]

>
Maria C. Bacariza

C5Lab - Sustainable Construction
Materials Association.

Centro de Quimica Estrutural, Instituto
Superior Técnico, Universidade de Lisboa.
Doutorada em Engenharia Quimica pela
Universidade de Lisboa (2018), ¢ atual-
mente investigadora do C*Lab (Sustainable
Construction Materials Association) e

pertence ao Centro de Quimica Estrutural
(Instituto Superior Técnico, Universidade
de Lisboa). Com elevada motivagdo para
a catdlise ambiental, desenvolve o seu
trabalho de investigagao na drea da valori-
zagao do CO, para a produgdo de metano.
maria.rey@tecnico.ulishoa.pt
ORCID.org/0000-0003-4236-6724


https://doi.org/10.1016/j.jece.2018.08.065
https://doi.org/10.1016/j.ejor.2017.06.052
https://doi.org/10.1016/j.ejor.2017.06.052
https://doi.org/10.1016/j.rser.2019.06.030
https://doi.org/10.1016/j.egypro.2018.11.041
https://doi.org/10.3390/en11123259
https://doi.org/10.1007/s11705-010-0528-3
https://doi.org/10.1007/s11705-010-0528-3
https://doi.org/10.1016/j.cattod.2020.02.017
https://doi.org/10.1016/j.cattod.2020.07.023
https://doi.org/10.1016/j.rser.2019.109427
https://doi.org/10.1016/j.cej.2017.04.024
https://doi.org/10.1021/acs.iecr.0c02860
https://doi.org/10.1016/j.jcou.2018.03.011
https://doi.org/10.1016/j.jcou.2018.05.005
https://doi.org/10.1039/C9CS00713J
https://doi.org/10.3390/catal9121008
https://doi.org/10.1016/j.micromeso.2017.04.007
https://doi.org/10.1016/j.micromeso.2017.04.007
https://doi.org/10.1016/j.apcatb.2013.08.010
https://doi.org/10.1016/j.apcatb.2013.08.010
https://doi.org/10.1007/s11244-015-0435-4
https://doi.org/10.1016/j.jcou.2017.07.020
https://doi.org/10.1016/j.micromeso.2018.03.010
https://doi.org/10.1016/j.micromeso.2018.07.037
https://doi.org/10.1002/cctc.201900229
https://doi.org/10.1021/acs.energyfuels.7b01553
https://doi.org/10.1002/cctc.201800204
https://doi.org/10.1016/j.jcou.2018.05.013
https://doi.org/10.1016/j.jcou.2018.05.013
https://c5lab.pt/
https://c5lab.pt/
https://cqe.tecnico.ulisboa.pt/
https://tecnico.ulisboa.pt/pt/
https://tecnico.ulisboa.pt/pt/
https://www.ulisboa.pt/
https://cqe.tecnico.ulisboa.pt/
https://cqe.tecnico.ulisboa.pt/
https://cqe.tecnico.ulisboa.pt/
mailto:maria.rey@tecnico.ulisboa.pt
http://orcid.org/0000-0003-4236-6724

Dioxido de Carbono
Supercritico: Uma
Alternativa para uma
Sintese Mais Sustentdvel

ARTIGOS SPQ

>
Rita F. Pires

Supercritical Carbon Dioxide: A Sustainable
Alternative in Synthesis. In addition to being
thermodynamically stable, chemically

inert under many conditions, non-toxic and
non-flammable, carbon dioxide has unique
properties that make it very suitable to be used
as a supercritical fluid. During the past few
years, several reactions have been explored
using the properties of supercritical CO,
(scCO,). In this article, not only the advantages
of using scCO, will be presented, but also some
reactions where scCO, has been explored as
sustainable alternative synthetic route.

Para além de termodinamicamente estavel,
quimicamente inerte sob muitas condicoes,
ndo ser téxico nem inflamavel, o didxido

de carbono possui propriedades muito
particulares de solvatacdo, tornando o seu uso
como fluido supercritico muito interessante.
Ao longo dos anos diversas reacoes quimicas
tém sido exploradas usando o didxido de
carbono supercritico (scCO2). Neste artigo sdo
apresentadas ndo soé as vantagens do uso do
scCO,, mas também algumas reagdes onde o
seu uso tem sido explorado como via sintética
alternativa mais sustentdvel.

Introducio

Hoje em dia, a procura de um modo de vida mais
sustentdvel é uma das preocupacdes da sociedade
atual, tendo sido definido como um dos principais
objetivos da Agenda 2030 promovida pelas Nagdes
Unidas. E por isso imperativo que se adotem novas
metodologias que se enquadrem neste novo paradig-
ma, também na investigacdo [1]. Ao longo dos Ultimos
anos tem-se observado um esforco por parte da
comunidade cientifica em criar novas metodologias
que ndo envolvam matérias-primas e/ou solventes
de elevada toxicidade e a implementagado de novas
tecnologias que permitam, ndo s reduzir os tempos
de reacdo, a quantidade de solventes usados, o
uso de temperaturas elevadas, mas também a
quantidade de produtos secundarios formados,
reduzindo assim os processos de purificagcdo e
o tratamento de residuos.

Di6xido de carbono supercritico (scCO,)
Diferentes tecnologias (como por exemplo as micro-
-ondas, ou ultrassons, ou a mecanoquimica) tém sido
usadas como fontes de energia alternativas, permitindo
por exemplo a reducdo do tempo de reacdo ou a
quantidade de solventes usados. No caso da tecnologia
supercritica, a sustentabilidade dos processos quimicos
aumenta, uma vez que n3o so existe a possibilidade de
diminuicdo dos tempos de reacdo, como também sdo
utilizados solventes Verdes com propriedades Unicas,
que podem ser reciclados e reutilizados novamente.
Por definicao, um fluido supercritico é qualquer
substancia pura que a uma determinada pressédo e
temperatura acima do seu ponto critico (Figura 1) ja
ndo tem um equilibrio liquido-vapor, contudo continua
a apresentar propriedades de difusdo semelhantes
as do composto no estado gasoso e de viscosidade e
densidade similares aquelas apresentadas no estado
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liquido, aumentando a sua capacidade de transporte
de massa e coeficiente de difusdo em comparacdo com
as condicBes normais nas fases gasosa e liquida [2].
Existem diversos compostos, como por exemplo a dgua,
o metanol, o etanol, o propano ou a acetona que podem
ser usados como fluidos supercriticos. No entanto, estes
compostos por vezes apresentam ou uma pressao critica
(p,) e/ou temperatura critica (T ) elevada, tornando o
seu uso na tecnologia supercritica menos vantajoso.
Por outro lado, o diéxido de carbono (CO,) para além de
ser um composto relativamente barato (subproduto da
indUstria), tem um ponto critico relativamente acessivel
(7,38 MPa e 304,1K), o qual, aliado ao facto de ser
termodinamicamente estdvel, quimicamente inerte
sob muitas condicdes, ndo ser toxico nem inflamavel, e
com propriedades de solvatacao muito particulares, faz
com que o CO, seja um dos compostos mais utilizados
na tecnologia supercritica [3-5].

Figura 1- Diagrama de fases.
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Aplicac¢oes industriais do scCO,

A nivel industrial, o diéxido de carbono supercritico é
bastante usado em processos de extracdo e purificagdo
[6], tais como a descafeinacdo dos graos de café [7],
a extracdo de produtos naturais (6leos essenciais,
fragrancias ou compostos medicinais de plantas [8]) e
processos de extragao de vitaminas, gorduras ou coles-
terol de alguns alimentos como a carne e o leite [2,9].
Na industria téxtil [10] 0 scCO, é bastante utilizado em
processos como o tingimento, enquanto na industria
farmacéutica o enorme potencial desta técnica tem
sido explorado no design de novos compostos para
entrega e transporte de farmacos [11].
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Vantagens do CO,

Apesar de ser uma metodologia ja implementada na
industria, a tecnologia supercritica ainda tem muito
potencial a ser explorado, continuando por isso a
despertar interesse junto da comunidade cientifica.
Isto porque o CO, € um solvente particularmente
interessante na sintese de materiais, pois apesar de
ser um solvente apolar tem um grande momento
quadrupolo, bem como uma ligagdo polar C=0 que
confere 3o scCO, a capacidade de solubilizar varios
compostos que contenham grupos hidroxilo, carbonilo
ou fldor na sua composicdo. Para além disso, a sua
capacidade de formar emulsées com a dgua e ser
miscivel com alguns solventes como por exemplo o
metanol, a acetona, o isopropanol, o hexano, o dcido
acético ou o etanol, permitem que estes sejam usados
como co-solventes promovendo a solubilizagio dos
reagentes. Mais ainda, a capacidade de se poder usar
o CO, como anti-solvente, permite por exemplo a
extracdo de solventes para produgdo de estruturas
tridimensionais ou membranas [3,4].

0 facto do CO, poder ser facilmente removido
das estruturas formadas, permite ndo sé uma difu-
sdo melhor dos reagentes pelas estruturas porosas
(melhorando processos como a impregnacgdo de
farmacos [12]), como também um aumento da drea
superficial, uma distribuicao mais homogénea e menos
aglomeragao dos produtos formados, em comparagao
com aqueles que sao produzidos por vias tradicionais.
Neste sentido, o seu uso tem vindo a tornar-se cada
vez mais apelativo em diferentes processos como a
formagao de aerogéis 3D, o revestimento de superficies,
processos de extracdo, ou processos de esfoliacao de
superficies, como a esfoliagdo da grafite [4].

No caso particular da sintese de nanoparticulas,
especialmente nanoparticulas metdlicas, a capacidade
extraordindria do CO, em conseguir penetrar e difundir-
-se por entre os poros dos materiais de partida, possi-
bilita a deposi¢ao de nanoparticulas com uma elevada
dispersividade e controlo das propriedades morfoldgicas
(ex. porosidade, densidade), algo que através das vias
convencionais é muito diffcil de conseguir controlar,
garantindo uma boa reprodutibilidade [13-15].

scCO, na sintese quimica
Para além do processamento de materiais, o potencial
da tecnologia supercritica usando o CO, tem sido
também explorado em diversas reagdes quimicas,
entre as quais, reagoes de catdlise heterogénea, hidro-
genagdes, oxidacoes e reacbes enantiosseletivas [16].
A hidrogenacdo do &cido levulinico 1(Figura 2A)
¢ um excelente exemplo de como esta tecnologia
permite realizar ndo s6 a hidrogenagao, mas também
a purificacdo do produto final, a lactona 2, apenas
manipulando a capacidade de solvatagdo do CO,
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expandido e a sua miscibilidade com a dgua. Isto
é possivel uma vez que, com a pressurizagao do
CO,, apenas o produto ficard sollivel, enquanto
o material de partida apenas é soluvel em dgua
(Figura 2B). Deste modo, operando em processo
continuo é possivel recolher separadamente a fase
que contém o produto enquanto a fase aquosa
contendo o material de partida continua a reagir
continuamente no reator, evitando assim nao sé
processos adicionais de purificacdo, mas também
desperdicio dos materiais de partida [17].

A possibilidade de poder usar a mesma técnica
nao sé no processamento dos materiais de partida
como na reagao quimica onde estes vao ser utilizados
torna esta técnica ainda mais interessante. Morere et
al. [18] combinaram a deposicdo de nanoparticulas
de platina, ruténio e niquel em nanocompdsitos de
grafeno oxidado usando 0 scCO,, com o objetivo de
preparar catalisadores seletivos para a hidrogenagao
parcial do limoneno. Deste modo, foi possivel obter
bons resultados relativamente a percentagem de
seletividade (ca. 90%) e de conversdo (ca. 80%) do
limoneno, evitando alguns constrangimentos que po-
deriam ocorrer pela via cldssica, como a desagregacao
das nanoparticulas e do grafeno ou a reorganizagao
das folhas de grafeno, uma vez que o processo
de esfoliagdo e deposicao das nanoparticulas nos
nanocompdsitos pela via cldssica é irregular, como
também alguns problemas de viscosidade e difusao.

A
B

Pressurizacao

'

Polimeriza¢ao em scCO,

Assintese de polimeros em scCO, trazinimeras vanta-
gens uma vez que o CO, € um solvente aprético e tem
uma elevada capacidade de transferéncia de massa
e difusividade, dificilmente alcancadas usando sol-
ventes organicos. Deste modo, os polimeros podem
ser obtidos através de uma simples despressurizacao,
resultando em processos com menor toxicidade

(o)
0o + H20

2

Figura 2 - Esquema reacional
da reagdo de hidrogenacao do acido
levulinico 1 para obtencao da lactona
2 (A) e representacdo da separagio
de fases que ocorre quando ha uma
pressurizacao do reator com o diéxido de
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carbono (B). Adaptado da referéncia [17].

PN

2+CO,

N1+ H.0 A

associada e custos de producao mais baixos [19].

Para além disso, o uso do scCO, pode induzir
a plastificacdo ou fusdo dos polimeros (homo-
polimeros, copolimeros e misturas de polimeros)
a uma temperatura muito mais baixa do que as
suas temperaturas de transicdo vitrea (T,) e fusao
(T.), 0 que tem um forte impacto nas propriedades
mecanicas e termofisicas [20,21]. Por outro lado, o
scCO, permite uma purificagdo muito mais ficil e
sustentdvel dos polimeros, comparativamente a via
cldssica, um maior controlo do tamanho das cadeias
do polimero e a diminuigao da formagao de aglome-
rados. Por estas razées, 0 scCO, tem sido explorado
na sintese de diversos tipos de polimeros, lineares,
reticulados e ramificados, recorrendo a diferentes
estratégias de polimerizagdo, como por exemplo a
polimerizacdo por abertura de anel [22-32].

Para além das vantagens ja descritas, em 2012
Restani et al. [26] descreveram a sintese de den-
drimeros de poliureia (PURE), onde o CO, é usado
estrategicamente como solvente e como reagente,
permitindo a introdugao de grupos ureia nas cadeias
do polfmero, formados a partir da captura do CO,
pelas aminas do mondémero de partida. Esta me-
todologia, para além de usar o CO, como fonte de
carbono (C1 feedstock) elimina o uso de isocianatos
como materiais de partida (precursores altamente
tdxicos), os quais eram até aqui a Unica alternativa
possivel para a sintese deste tipo de polimeros. Para
além disso, os autores simplificaram os processos
de sintese (apenas dois passos reacionais) e de
purificacdo deste tipo de polimeros, uma vez que
com a despressurizagdo o scCO, remove os ma-
teriais de partida que ndo reagiram e os produtos
secunddrios formados no primeiro passo reacional,
sendo apenas necessario realizar uma didlise com
dgua destilada no final da polimerizagao, tornando
0 processo muito mais sustentavel.
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Conclusées

A versatilidade do diéxido de carbono supercritico
tem permitido a sua exploragdo em diferentes dreas
da quimica, com especial destaque na ciéncia dos
materiais. O poder solvente do scCO,, para além de
possibilitar uma dréstica redugdo do uso de solventes
organicos, altamente prejudiciais ao ambiente, permite
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Chemistry Nomenclature - New Paradigms: The
Implementation of the New Rules in the Chemical
Nomenclature in School Manuals of the 8 Year
of Schooling. The rules of chemical nomenclature
are not immutable and since their creation in the
XVIII century they have been regularly amended
and adapted to the scientific knowledge advan-
ces. The current IUPAC recommendations put
forward important modifications to the nomen-
clature rules, endeavoring to turn them simpler
and more accessible. In this document are provi-
ded some examples of modifications to be applied
to the 8" year of schooling that derive from the
application of the new IUPAC recommendations.

As regras de nomenclatura quimica
ndo sdo imutdveis e desde a sua

criacdo no século XVIII tém sido
regularmente alteradas e adaptadas aos
avancgos ho conhecimento cientifico.

As recomendacoes atuais da IUPAC
apresentam alteragées importantes e
regras nhovas de nomenclatura numa
tentativa de as tornar mais simples e
acessiveis. Neste artigo ddo-se exemplos
aplicados ao 8.° ano de escolaridade
que resultam de algumas alteracoes
que ocorrem pela aplicagdo das mais
recentes regras de nomenclatura.

Como professoras do terceiro ciclo do ensino basico
a lecionar o 8.” ano de escolaridade da disciplina de
Fisico-Quimica, as autoras reconhecem a necessi-
dade de efetivar as recomendagdes da IUPAC para
a Nomenclatura Quimica, tanto a Organica como a
Inorganica, uma vez que estas se encontram traduzidas
e adaptadas 3 lingua Portuguesa [1,2]. £ no 8. ano
que se inicia o estudo da simbologia e nomenclatura
quimica e, por conseguinte, a introdugdo da linguagem
especffica da Quimica deve ser feita de acordo com
as regras atuais de nomenclatura. Nesse sentido, ha
necessidade de concretizar as alteragdes introduzidas
pelas recomendagdes da IUPAC da nomenclatura de
Quimica Organica publicadas em inglés em 1993 no

Livro Azul e publicadas em portugués em 2002 [1], e
pelas recomendagdes de Quimica Inorganica publicadas
em inglés em 2005 no Livro Vermelho e publicadas
em portugués em 2017 [2]. Assim, com base nas
recomendagdes atualmente em vigor procedeu-se
a identificacdo e recomendacdo em termos de no-
menclatura quimica dos nomes de algumas espécies
quimicas referidas ao nivel do 8.” ano de escolaridade
e presentes nos manuais de Fisica e Quimica, adotados
nas duas escolas em que as autoras lecionam e que
também sdo representativos dos manuais adotados
para esse ano de escolaridade nas escolas portuguesas.

Partiu-se dos sistemas de nomenclatura exis-
tentes recomendados pela IUPAC, nomeadamente
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Figura 1- Sequéncia dos elementos a ter em
consideragdo na construgdo do nome seguindo o
sistema de nomenclatura composicional [2].

as nomenclaturas composicional, aditiva e substitutiva
tendo em mente que a aplicagao destes sistemas tem
como objetivo fornecer um conjunto de regras para
atribuir nomes e férmulas as espécies quimicas, de
modo a serem identificadas sem ambiguidade. Também
se pretende reduzir ao minimo os nomes “aceitdveis”
para cada espécie quimica [2].

Dos diversos sistemas de nomenclatura que po-
dem ser utilizados para atribuir um nome a compostos
inorganicos, neste artigo optou-se pela aplicagdo da
nomenclatura composicional. Nesta nomenclatura, o
processo de construgao dos nomes baseia-se apenas
na composicao quimica das entidades a que se quer
atribuir um nome, sem qualquer consideragdo sobre
a estrutura ou propriedades. Este processo, que tem
por base a férmula das espécies quimicas, origina um
nome estequiométrico geral, semelhante aos nomes
tradicionais de sais, mas dos quais ndo se pode inferir
nada sobre a natureza quimica das entidades a que se
pretende atribuir o nome [2]. Estes nomes sistematicos
sdo baseados no nlimero de dtomos que existe na espécie
quimica, o qual é indicado por um prefixo multiplicador.
Para atribuir o nome a compostos organicos utilizou-se
anomenclatura substitutiva, dado que este é o sistema
de nomenclatura mais utilizado em Quimica Organica.
Estas escolhas foram feitas tendo como base o nivel de
escolaridade dos estudantes a que esta aprendizagem
se destina, coincidindo com o ano em que se inicia o
estudo da simbologia quimica.

Na atribuicao de um nome a qualquer espécie qui-
mica tem de se ter presente que um nome sé deve gerar
uma férmula quimica, mas uma férmula quimica pode
ser identificada por mais do que um nome. As espécies
quimicas sdo dtomos, moléculas, ides, pares de ides,
radicais, complexos, etc., isto é, entidades singulares
distingufveis separadamente, qualquer que seja a sua
natureza [3]. Cada uma destas entidades pode ter um
ou mais constituintes que sdo escritos juntamente com
prefixos multiplicadores adequados que traduzem a
estequiometria na espécie quimica.
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Para se atribuir o nome a um composto inorganico
deve seguir-se um conjunto de regras que aqui se
apresenta de forma resumida [2]:

Para um composto bindrio, um dos constituintes é

designado como o mais eletropositivo e o outro o

mais eletronegativo. O constituinte mais eletrone-

gativo é por convengao o elemento que se encontra
mais acima e a direita na sequéncia dos elementos

apresentada na Figura 1.

Na escrita do nome de um composto bindrio,

escreve-se primeiro o nome do constituinte mais

eletronegativo, seguido pelo do constituinte mais
eletropositivo separados pela preposicdo “de”, com
os respetivos prefixos multiplicadores, se existirem.

0 prefixo “mono” deve ser usado sempre que possa

haver confusdes. Contudo, ao nivel introdutdrio, no

8." ano, deve ser utilizado sempre que o docente con-

sidere que a sua utilizagdo melhora a compreensao.

0 nome do constituinte eletropositivo ndo se altera.

F 0 mesmo do elemento quimico.

0 nome do constituinte eletronegativo € modificado,

apresentando a terminagdo “ato”, “eto” ou “ido”.

Os anides monoatdmicos ou homopoliatémicos tém

a terminacao “eto”. Os anides heteropoliatémicos

tém a terminacao “ato”. O anido do oxigénio e outros

contendo oxigénio tém a terminagdo “ido”.

Como referido, foram considerados os manuais
escolares A Descoberta do Planeta Azul, da Porto
Editora [4] e Fisico-Quimica da Santillana [5], ambos
do 8." ano de escolaridade, por terem sido adotados
pelas duas escolas onde as autoras lecionam, e que
representam uma amostra dos manuais adotados nas
escolas portuguesas. Nestes manuais analisou-se a
adequacgao dos nomes das espécies quimicas referentes
as aprendizagens essenciais seguintes: relacionar
a composicdo qualitativa e quantitativa de uma
substdncia com a sua formula quimica, associando
a férmula a unidade estrutural da substdncia: dtomo,
molécula ou grupo de ides; aferir a existéncia de

|
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ides, através da andlise de rétulos de produtos do -
dia a dia e, com base huma tabela de iGes, escrever
a formula quimica, ou 0 nome de compostos idnicos
em contextos diversificados [6].

Para cada um dos manuais analisados, apresenta-se
nas Tabelas 1e 2 a lista de nomes de espécies quimicas
para as quais sao propostos 0s nomes sistemdticos com
base nas regras de nomenclatura atuais. A informagao
foi organizada do seguinte modo: .
- naprimeira coluna indica-se o nome das espécies

na segunda coluna sdo apresentados os nomes sis-
temdticos das espécies quimicas de acordo com as
recomendagoes atuais da IlUPAC adaptadas a lingua
portuguesa seguindo o sistema de nomenclatura
composicional, para substancias inorganicas, e
substitutiva para as substancias organicas. Além
dos nomes sistematicos, sdo também indicados
0s nomes comuns aceites nalguns dos exemplos;
na terceira coluna indicam-se as paginas
dos manuais onde se encontram as espé-

quimicas apresentadas nos manuais;

cies quimicas mencionadas.

Tabela 1- Comparagdo entre os nomes das espécies quimicas referentes as aprendizagens essenciais no manual

A Descoberta do Planeta Azul e os nomes sistematicos atribuidos pelas regras de nomenclatura atuais.

Nome no Manual Nome Sistemético [1,2] Pagina(s)
hidrogénio di-hidrogénio 30,35e39
oxigénio dioxigénio 30, 35,38,40e42
0zono trioxigénio; ozono 30,35,38e42
cloro dicloro 30e39
azoto dinitrogénio; azoto 30,35,39e42
agua monoxido de di-hidrogénio; dgua 31,32,35,38¢e40

diéxido de carbono

diéxido de carbono ou
diéxido de monocarbono

31,32,35e39

metano metano 31,32,35,39e42
amoniaco tri-hidreto de nitrogénig%g;}lgtigeto de mononitrogénio; 313235 39,40 e 42
etanol etanol 31,32,35,39¢e40
cloreto de hidrogénio cloreto de hidrogénio 32e39
mondxido de carbono mondxido de carbono ou mondxido de monocarbono 40
etano etano 42
dioxido de enxofre diéxido de enxofre 42
Jcido sulfurico tetraoxidossulfato de di-hidrogénio; dcido sulfurico 42
butano butano 42
ido sodio sodio(1+) 43e44
i30 6xido oxido(2-) 43,44,45e 48
ido amodnio tetra-hidreto de nitrogénio(1+); aménio 43,44 e48
ido carbonato trioxidocarbonato(2-) 43,4448
ido aluminio aluminio(3+) 44e48
ido cdlcio cdlcio(2+) 4448
ido cobre(ll) cobre(2+) 44¢48
ido ferro(1l) ferro(2+) 44
ido ferro(lll) ferro(3+) 44 e 48
ido prata prata(1+) 44
ido zinco zinco(2+) 44
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Tabela 1- Comparagao entre os nomes das espécies quimicas referentes as aprendizagens essenciais no manual
A Descoberta do Planeta Azul e os nomes sistematicos atribuidos pelas regras de nomenclatura atuais (cont.).

Nome no Manual Nome Sistemético [1,2] Pagina(s)

id0 magnésio magnésio(2+) 44e48

i30 potdssio potdssio(1+) 44 e 48

ido sulfato tetraoxidossulfato(2-) 44 e 48
ido brometo brometo(1-) 44

ido cloreto cloreto(1-) 44,45 ¢ 48

ido dicromato heptaoxidodicromato(2-) 44

ido fosfato tetraoxidofosfato(3-) 4448

ido hidrogenocarbonato hidrogenio(trioxidocarbonato)(1-) 4448

ido hidréxido hidréxido(1-) 44 e 48
ido iodeto iodeto(1-) 44

ido nitrato trioxidonitrato(1-) 44 e48
cloreto de sodio cloreto de sédio 45

nitrato de potéssio trioxidonitrato d(?ﬂpgr:g';soi?écs);gﬂoxwdon\trato de 45 0 46
cloreto de cobre(ll) dicloreto de cobre 45
dicromato de potdssio heptaoxidodicromato de dipotdssio 46
sulfato de aluminio tris(tetraoxidossulfato) de dialuminio 46
sulfato de sédio tetraoxidossulfato de dissddio 46
cloreto de clcio dicloreto de cdlcio 46
iodeto de prata iodeto de prata 46
hidréxido de aluminio tri-hidréxido de aluminio 46
sulfato de ferro(lll) tris(tetraoxidossulfato) de diferro 46
fosfato de sédio tetraoxidofosfato de trissédio 46
carbonato de potdssio trioxidocarbonato de dipotassio 46
hidréxido de sédio hidréxido de sédio 46
sulfato de potdssio tetraoxidossulfato de dipotdssio 46
cloreto de magnésio dicloreto de magnésio 46
nitrato de aluminio tris(trioxidonitrato) de aluminio 46
fosfato de célcio bis(tetraoxidofosfato) de tricdlcio 46
cloreto de aménio cloreto de tetra-hidretonitrogénio 46
oxido de magnésio oxido de magnésio ou mondxido de monomagnésio 46
carbonato de célcio trioxidocarbonato de célcio 46
nitrato de cdlcio bis(trioxidonitrato) de célcio 46
hidréxido de magnésio di-hidréxido de magnésio 46
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Tabela 2 - Comparagao entre os nomes das espécies quimicas referentes as aprendizagens essenciais

no manual Fisico-Quimica e os nomes sistematicos pelas regras de nomenclatura atuais.

Nome no Manual Nome Sistemético [1,2] Pagina(s)
oxigénio dioxigénio 25,26 €27
enxofre octaenxofre 25e27

sulfato de sddio tetraoxidossulfato de dissédio 25

sulfato de cobre tetraoxidossulfato de cobre 25

agua monoéxido de di-hidrogénio; dgua 25,26 €27
didéxido de carbono diéxido de carbono 25,26e27

metano metano 26
amoniaco tri-hidreto de mononitrogénio; amonfaco 26
Jcido acético 4cido etandico; dcido acético 26
tridxido de enxofre triéxido de monoenxofre 26
pentacloreto de fésforo pentacloreto de monofésforo 26
0zono tr\oxwgémo; 0zono 27
propano propano 27
alcool etilico etanol 27
dgua oxigenada diéxido de di-hidrogénio 27
id0 potdssio potdssio(1+) 28

id0 aluminio aluminio(3+) 28e29

ido fluoreto fluoreto(1-) 28e29

id0 dxido oxido(2-) 2829
ido amodnio tetra-hidreto de nitrogénio(1+); aménio 29
ido bario bério(2+) 29
ido cdlcio cdlcio(2+) 29
ido chumbo chumbo(2+) 29
ido cobre(1) cobre(1+) 29
ido cobre(1l) cobre(2+) 29
ido ferro(lll) ferro(3+) 29
ido hidrogénio hidrogénio(1+) 29
ido magnésio magnésio(2+) 29
i30 potdssio potdssio(1+) 29
i30 prata prata(1+) 29
ido sodio sodio(1+) 29
ido zinco zinco(2+) 29
ido brometo brometo(1-) 29
ido carbonato trioxidocarbonato(2-) 29
ido cloreto cloreto(1-) 29
ido cromato tetraoxidocromato(2-) 29
ido dicromato heptaoxidodicromato(2-) 29

ENSINO SPQ

QUIMICA | Vol. 45 | N°160 | 2021 | 57



ENSINO SPQ

Tabela 2 - Comparagao entre os nomes das espécies quimicas referentes as aprendizagens essenciais
no manual Fisico-Quimica e os nomes sistematicos pelas regras de nomenclatura atuais (cont.).

Nome no Manual Nome Sistemético [1,2] Pagina(s)
ido fosfato tetraoxidofosfato(3-) 29
i3o fluoreto fluoreto(1-) 29
ido hidrogenocarbonato hidrogenio(trioxidocarbonato)(1-) 29
i3o hidréxido hidroxido(1-) 29
ido iodeto iodeto(1-) 29
io nitrato trioxidonitrato(1-) 29
ido permanganato tetraoxidomanganato(1-) 29
ido sulfato tetraoxidossulfato(2-) 29
ido sulfureto sulfureto(2-) ou monossulfureto(2-) 29
cloreto de sédio cloreto de sédio 30
sulfato de cobre(Il) tetraoxidossulfato de cobre 30
dicromato de potdssio heptaoxidodicromato de dipotdssio 30
nitrato de magnésio bis(trioxidonitrato) de magnésio 30
oxido de ferro(Ill) trioxido de diferro 30
fosfato de magnésio bis(tetraoxidofosfato) de trimagnésio 31
hidréxido de cdlcio di-hidréxido de calcio 31
nitrato de potdssio trioxidonitrato de potdssio 31
fosfato de aluminio tetraoxidofosfato de aluminio 31
carbonato de cdlcio trioxidocarbonato de célcio 31
oxido de sédio oxido de dissédio 31
cloreto de magnésio dicloreto de magnésio 31
sulfato de aluminio tris(tetraoxidossulfato) de dialuminio 31
fosfato de célcio bis(tetraoxidofosfato) de tricélcio 31
hidrogenocarbonato de litio hidrogenio(trioxidocarbonato) de litio 31
hidréxido de amonio hidréxido de tetra-hidretonitrogénio 31

Como se pode constatar nas Tabelas 1e 2, onde se
apresenta uma proposta de adequagdo dos nomes
de algumas espécies quimicas as mais recentes reco-
mendagoes da nomenclatura IUPAC adaptadas a lingua
portuguesa, fica patente que se estd perante uma
alteragdo do paradigma relativamente a nomenclatura
quimica, uma vez que deixa de haver a necessidade de
relacionar as propriedades quimicas dos compostos
com o nome atribufdo, proporcionando uma aplicagao
intuitiva e mais facil das regras de nomenclatura.
Este pequeno contributo pretende demonstrar que
é possivel implementar no ensino bdsico as “novas”
regras de nomenclatura logo desde o inicio do estudo da
Quimica. No entanto, esta mudanca precisa que todos
os intervenientes no processo educativo se envolvam na
promogao de boas praticas. Nesse sentido serd necessario
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um maior envolvimento por parte do Ministério da
Educacdo através de orientacdes concretas em termos da
atualizagdo da nomenclatura as recomendagdes da IUPAC
adaptadas a lingua portuguesa a adotar no ensino basico
e secunddrio, na disciplina de Fisico-Quimica, assim
como nas disciplinas de Ciéncias Naturais e Biologia.
Esta tarefa terd necessariamente que envolver ndo sé
o Ministério da Educagdo mas a Sociedade Portuguesa
de Quimica (SPQ) na elaboracao de orientaces para as
editoras que, certamente, depressa as aplicardo. Sem
duvida que urge aimplementagdo das recomendagdes da
IUPAC sobre nomenclatura, que se encontram traduzidas
e adaptadas a lingua portuguesa desde 2002 e 2017,
respetivamente, para a Nomenclatura de Quimica Orga-
nica e de Quimica Inorganica, e desta forma ter impacto
na literacia cientifica dos professores e estudantes.
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TOXINS IN FRUITS AND VEGETABLES

People often worry about the safety of chemicals added to their food. But sometimes, nature itself can produce
harmful compounds in the foods we eal. Here we look at a selection of toxins found in common fruits and vegetables
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Gelo seco é diéxido de carbono (CO,) no estado sélido.
A temperatura ambiente o diéxido de carbono é um
gds e, portanto, para obter gelo seco é necessario
arrefecé-lo a uma temperatura inferior a -78 °C,
que € o seu ponto de congelagdo. Com o aumento
da temperatura, a pressao ambiente, o CO, sélido
sublima, isto é, passa diretamente ao estado gasoso
sem passar pelo estado lfquido. Por isso, é caracterfs-
tico o fumegar, a formacao de um gés branco e denso,
quando se coloca gelo seco a temperatura ambiente.
Este comportamento é distinto do verificado com o
gelo “comum”. Este, formado por dgua, ao descon-
gelar forma dgua no estado liquido e humedece o
ambiente. O gelo seco, ao passar diretamente para o
estado gasoso e ndo conter dgua, permite arrefecer
sem humedecer o ambiente.

co, co,

co,
co,

co, ©;
co, "2
co, (:oz
CO,

0 gelo seco possui vdrias utilizagoes. Evidente-
mente, é utilizado na drea da quimica em contexto
laboratorial para arrefecer ou no transporte e armaze-
namento de reagentes. Num contexto mais geral, pode
ser utilizado para manter produtos alimentares a baixas
temperaturas (nomeadamente durante o transporte
aéreo), na apresentacdo de alimentos e bebidas na
restauracao, em espetaculos para criar efeitos especiais
através da formac3o de densas nuvens de gas, para
acelerar o crescimento de plantas e na eliminagao de
infestacoes locais de percevejos, entre muitas outras.

Saiba mais em:

Infoescola, infoescola.com/compostos-quimicos/gelo-seco (acedido em

05/03/2021).

The Iceman, the-iceman.com/dry-ice/dry-ice-uses (acedido em 05/03/2021).

0 ar é a mistura de gases que formam a atmosfera
sendo constituido maioritariamente por moléculas de
nitrogénio (ca. 78%) e oxigénio (ca. 21%). O restante
1% € constituido por diversos gases como o didxido
de carbono ou 0 0zono e gases nobres como o drgon
ou o néon. O ar, essa mistura de espécies quimicas,
rodeia-nos constantemente, estd sempre em con-
tacto connosco, mas apenas o sentimos e somos
mais conscientes da sua presenca quando a brisa
move as folhas das drvores ou quando inspiramos
profundamente. Neste caso, sentimos as nossas
narinas a arrefecer e o nosso peito a inchar, cheio
de ar, cheio de quimical A molécula de oxigénio que
enche os nossos pulmaoes € essencial a nossa vida e
a de todos os seres vivos aerdbios. Esta molécula tdo
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simples (0,), constituida por dois dtomos de oxigénio
ligados por uma ligacao dupla, ndo tem cor, odor nem
sabor, mas é sinénimo de vida.

Lavoisier estabeleceu as propriedades do gas,
mostrou que ele existia no ar e na dgua, revelou o seu
papel fundamental nas combustdes e deu o nome
de oxigénio a substancia descoberta por Scheele e
Priestley em estudos independentes no século XVIII.

Na indUstria, a matéria-prima utilizada na
obtengao de 0, é o ar. Em unidades de separagao
de ar, através de varias etapas que envolvem a
compressdo, adsorgao, arrefecimento, condensacao,
liquefacao, evaporacao e destilacdo, o ar é dividido
nos seus componentes individuais. Simplificando,
o0 ar é comprimido e arrefecido até atingir tempe-


https://www.infoescola.com/compostos-quimicos/gelo-seco/
http://the-iceman.com/dry-ice/dry-ice-uses/
mailto:mpineiro@qui.uc.pt
mailto:mpineiro@qui.uc.pt

raturas inferiores a -200 °C e transforma-se em
liquido (o 0, liquefaz-se a -183 °C). Neste ponto,
através de destilacdo fracionada, é possivel separar
os componentes do ar, entre eles 0 O, com elevada
pureza. O oxigénio é armazenado, por exemplo em
cilindros de O, comprimido, que permitem o seu
transporte e utilizagao.

QUIMICA ENTRE NOS SPQ

(ultimamente muito utilizado por causa da COVID-19);
como veiculo para outros medicamentos, por meio de
inalagao; como parte do fluxo de gs, em anestesia ou
terapia intensiva; em terapias com oxigénio hiperbarico
(pressao elevada) no tratamento de embolia gasosa,
intoxicacao por mondxido de carbono e tratamento
de feridas, entre outros. Oxigénio..um sopro de vidal

Na industria quimica o oxigénio é utilizado em
diversos processos, por exemplo na preparacao de ago
ou na solda oxiacetilénica. Em hospitais e unidades de
salde, 0 0, possui muitas utilizagdes, nomeadamente:
em determinadas patologias ou condicdes clinicas,
onde hd um processo respiratério deficiente ou ne-
cessidade de incrementar a oxigenagao dos tecidos

Saiba mais em:

Pubchem, pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/Oxygen (acedido em
05/03/2021).

Pesquisa Escolar Quimica, educacao.uol.com.br/disciplinas/quimica/oxigenio-
propriedades-e-usos.htm?cmpid=copiaecola (acedido em 05/03/2021).

J. Xu, T. Wang, Q. Chen, S. Zhang, J. Tan, Front. Mech. Eng. 2020, 15, 24-42. DOI:
10.1007/511465-019-0558-6.

€ um oxido muito poroso e, na presenca de oxigénio
e dgua, 0 processo vai continuar.

A Corrosao
do Ferro

>
Sérgio P. J. Rodrigues
spjrodrigues@ci.uc.pt

2Fe(s) + 0,(g) +2H,0(1) » 2Fe(OH),(aq)

4Fe(OH),(aq) + 0,(g) + xH,0(1) - 2Fe,0,+(2+x)H,0(s)

Talvez ndo tenhamos muitas razées para festejar, mas
temos confianga na ciéncia e, se sairmos a rua, para
trabalhar ou em passeio deparamo-nos com quimica.
Nos nossos bolsos e em casa, mas também nas ruas
ha muitos locais e processos que evocam esta ciéncia.
Desde os modernos centros de investigacao e ensino,
30s edificios histdricos e nomes de ruas, até as coisas
mais insignificantes. H4 surpresas nas referéncias a
artes e industrias desaparecidas e nas que podemos
encontrar hoje. E nem todas as coisas que evocam
qufmica tém um local definido. Podemos encontrar
quimica nos cheiros e sabores, na natureza e nas
tecnologias e atividades humanas. Podemos deparar
com histdrias curiosas sobre produtos farmacéuticos
ou agroquimicos. Encontrar quimica nos equipamentos
urbanos, sinais de transito, pavimentos das ruas, ar
condicionado, meios de transporte e, na realidade,
em tudo o que nos rodeia.

Nesta nota vou sé referir uma coisa muito comum:
a corrosao do ferro e como a evitamos.

A corrosdo do ferro € um processo complexo, mas
pode ser explicado através de duas reagdes quimicas.
0 metal passa ao estado de ferro(ll) e depois ao de
ferro(lll) na presenca de oxigénio e dgua. A “ferrugem”

QUIMICA | Vol. 45 | N°160 | 2021 | 63


https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/Oxygen
https://educacao.uol.com.br/disciplinas/quimica/oxigenio-propriedades-e-usos.htm?cmpid=copiaecola
https://educacao.uol.com.br/disciplinas/quimica/oxigenio-propriedades-e-usos.htm?cmpid=copiaecola
https://doi.org/10.1007/s11465-019-0558-6
mailto:spjrodrigues@ci.uc.pt

QUIMICA ENTRE NOS SPQ

0 ferro esta a nossa volta nas mais diferentes formas.
Este metal tem propriedades magnéticas (daf poder
ser facilmente identificado com um iman), mas alguns
acos inoxidaveis (ligas com cromo e outros metais)
podem nao ter. Uma das formas de evitar a corrosdo
€ atraveés de ligas, outras sdo a pintura e a cobertura
com metais, menos nobres como o zinco (os postes
de sinalizagao vertical, por exemplo, tém devido a isso
um aspeto caracteristico), ou mais nobres (a folha
de flandres, por exemplo, coberta com estanho, e
0 cobre que reveste algumas moedas, entre muitas
outras coisas). Ja se perguntaram porque as moedas

de um a cinco céntimos, sendo aparentemente de
cobre (que ndo é magnético) atraem os imanes? So
de ferro coberto de cobre, porque o cobre, sendo mais
dispendioso, poderia tornar a moeda mais cara do que
o seu valor faciall As coisas a nossa volta tém que ver
com quimica. S6 temos de a ver.

Saiba mais em:

Inicialmente apresentado no Didrio de Coimbra de 27 de fevereiro de 2011,
percursosquimicos.blogspot.com/2011/04/um-convite-para-sair-e-festejar

(acedido em 08/04/2021).

Coisas Que

Nao Vemos
a Olho Nu

>
Sérgio P. J. Rodrigues
spjrodrigues@ci.uc.pt

Vamos procurar ver, durante 0s nossos passeios na
rua, coisas que nao podemos ver diretamente, mas
que podemos detetar. A luz ultravioleta do Sol ndo
se vé, mas pode causar queimaduras e ionizar os
materiais. Devido ao efeito das radiacées ultravio-
leta queimamo-nos ao sol, podemos desenvolver
cataratas nos olhos e o branco das camisas e papéis
parece mais branco. Podemos detetd-la com espec-
trofotdmetros, claro, e podemos ver os seus efeitos
quando ativa moléculas que fluorescem no visivel
ou em materiais que fosforescem. Mas, sem grandes
equipamentos (hd lampadas econémicas que podem
ser compradas), podemos ver como a luz ultravioleta
permite a fluorescéncia da dgua ténica, do amido e
dos branqueadores éticos, e ativa os relégios e alguns
anuncios de emergéncia. Uma dgua ténica a janela
fica mais azulada, mesmo sem lampada ultravioleta.
Como sdo radiagdes ionizantes, matam os micrébios,

Estrutura molecular da quinina.

protecdo. Um efeito espetacular é o da clorofila, que
fluoresce em vermelho e isso é usado nos satélites.
Com dculos de sol que polarizam a luz temos também
efeitos interessantes. Por exemplo, os vidros duplos vao
parecer mais roxos e os vidros temperados notam-se
aos quadrados devido a témpera. Podemos assim, com
éculos de sol de luz polarizada, distinguir os vidros dos
automaveis. A radiacao infravermelha ndo é visivel aos
nossos olhos, mas esta pode ser usada para medir
temperaturas, por exemplo. Podemos usar a camara
de um telemdvel (que deteta uma parte da radiagdo
infravermelha) para ver a luz de um comando, por
exemplo. O que é invisfvel torna-se visfvel!

Saiba mais em:

Percursos Quimicos, Passeio pelas coisas que ndo se podem ver a olho nu,
percursosquimicos.blogspot.com/2020/05/passeio-pelas-coisas-que-nao-se-
podem (acedido em 11/04/2021).

mas também nos podem provocar danos. Assim, ndo
devemos olhar para elas e devemos usar dculos de
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Vegy Slime
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>
Marta C. Corvo

Introducio

Esta atividade apresenta uma alternativa para a preparacao de slime, a subs-
tancia viscosa que faz as delicias dos mais novos. A maioria das preparacées
existentes utiliza algumas substancias com toxicidade consideravel. O slime
aqui proposto é obtido a partir de substancias nao téxicas, de grau alimentar.

Atencdo: Esta experiéncia requer a supervisao de
um adulto. O pé de psilio ou Psyllium pode ser
encontrado em supermercados e ervanarias. Esta
substancia ndo é toxica, mas como qualquer produto
alimentar podera causar alergias.

Procedimento

Transferir 200 mL de dgua para um
recipiente.

Material

- P6 de psilio

- Agua

- Colher de medida

- Copo de medida

- Espdtula

- Recipiente adequado ao micro-ondas
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Adicionar uma colher de cha de p6 de
psilio e misturar com a espatula.

Levar o recipiente ao micro-ondas na
poténcia média. Quando comegar a
borbulhar, interromper o aguecimento
para que acalme, e retomar novamente
até perfazer 5 minutos de aquecimento.

Esperar que arrefeca (cerca de 30
minutos).
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0 vegy slime esta pronto!

Explicaciao

0 psflio (psyllium) é uma planta do género Plantago
cujas sementes sdo utilizadas comercialmente como
fibras dietéticas e que podem ser usadas como es-
pessante alimentar. A casca destas sementes contém
polimeros - substancias constituidas por unidades mais
pequenas, 0s Monémeros, que se repetem e estdo
ligados entre si formando cadeias. Os polimeros das
cascas da semente do psilio sdo polissacarideos que
conseguem absorver uma grande quantidade de dgua
e aumentam de volume. Na presente atividade, o vegy
slime foi obtido ao misturar a dgua com o pé de psilio.
A substancia viscosa que se formou é composta por
uma suspensdo de um liquido (4gua) disperso num
sélido (particulas de casca de psilio). 0 aguecimento
no micro-ondas tornou mais rapida a dispersao. Nesta
preparacao podem ser utilizados corantes alimentares
(adicionados na dgua antes da adicdo do pd de psilio).

Referéncias

[1] Adaptado de: onelittleproject.com/two-ingredient-metamucil-slime (acedido
em 20/03/2021).

>
Marta C. Corvo
Faculdade de Ciéncias e Tecnologia, clear. Além da divulgacao de ciéncia,

Universidade Nova de Lisboa. interessa-se pelo desenvolvimento
E investigadora no i3N|CENIMAT,  de novos materiais para captura de
Dep. Ciéncia dos Materiais da Fa- C0,, armazenamento de energia e

culdade de Ciéncias e Tecnologiada ~ preservagdo de obras de arte.
Universidade NOVA de Lisboa, dedi- marta.corvo@fct.unl.pt
cada a ressonancia magnéticanu-  ORCID.org/0000-0003-0890-6133
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QO 5" EuGSC

European Conference on Green and Sustainable Chemistry

EuChemS
Conference on
Green and Sustainable
Chemistry

5.2 Conferéncia EuChemsS -

September 2021

Virtual Conference
Mais informagdes em:

www.5eugsc.org  seugsc.org

Quimica Verde e Sustentavel

A 5.2 EuGSC (5™ European Conference on Green and
Sustainable Chemistry), inicialmente prevista para
Tessalonica (Grécia), decorrerd de uma forma total-
mente virtual entre 26 e 29 de setembro de 2021, e
serd organizada conjuntamente pela Associagdo de
Quimicos Gregos e a EuChemS/Divisdo de Quimica
Verde e Sustentavel. Este é o quinto evento de uma série
de conferéncias de sucesso da EuChemsS sobre Quimica
Verde e Sustentdvel que comegaram ha oito anos em
Budapeste (2013), seguidas das conferéncias em Lisboa
(2015), York (2017) e Tarragona (2019). As conferéncias
EuGSC oferecem a oportunidade de discutir os tltimos
desenvolvimentos da quimica verde e sustentavel, de

expandir as relagdes existentes e estabelecer novas
relacdes entre a academia e a industria. Permitem ainda
disseminar a filosofia e os principios do desenvolvimento
sustentdvel e da (bio)economia circular.

Os tépicos da 5.2 EuGSC incluem a drea abrangente
da quimica e tecnologia verdes, com maior énfase em
processos cataliticos e sintéticos sustentdveis, biomassa
e utilizagdo de CO,, combustiveis alternativos e energia
verde, processos quimicos de baixa energia, preven-
¢do e remediacdo de poluicdo, métricas de quimica
verde e avaliacdo ambiental, processos industriais
sustentdveis, reciclagem e valorizagdo de residuos
e (bio)economia circular.

XXVI Encontro Galego

-Portugués de Quimica

Todos os anos realiza-se alternadamente entre Portugal
e Galiza um Congresso Internacional dedicado a Qui-
mica. Estes eventos sao organizados em Portugal pela
Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) e na Galiza
pelo Colégio Oficial de Quimicos da Galiza e Associagao
de Quimicos da Galiza. Em 2021, o XXVI Encontro Ga-
lego-Portugués de Quimica realizar-se-d entre os dias
17 €19 de novembro no Pazo da Cultura de Pontevedra
(Galiza, Espanha). O Encontro Galego-Portugués de
Quimica é um Congresso Internacional de referéncia
para que os investigadores e estudantes que trabalham
nos diferentes campos da Quimica Fundamental e
Aplicada apresentem os seus trabalhos sob a forma
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de comunicagoes orais e em painel. A submissao de
comunicacdes decorre até 30 de setembro de 2021.

Opening Ceremony; Plenary Speaker .
Prof. Dr. Stanley Whittingham'  *
Nobel Prize in Chemistry, 2019

Mais informacdes em:
encontrogalegoportugues.org

" Pontevedra (Spain)
17-19th of November, 2.021

&

SOCIEDADE PORTUGUESA DE QUINICA
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2.2 Conferéncia de
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Conversao e Catalise de CO

2" Carbon Dioxide Conversion Catalysis

Conference

06 - 09 Nov 2021 | Lisbon, Portugal | www fusion-conferences.com

2
FUI I*N

CONFERENCES LIMITED

Mais informagdes em:

fusion-conferences.com/conference/104

A 2.2 Conferéncia de Conversao e Catdlise de CO, (2
Carbon Dioxide Conversion Catalysis Conference, CDCC-
2)ird decorrer em Lisboa de 6 a 9 de novembro de 2021.
Esta conferéncia reunird investigadores, académicos e
industriais especialistas na conversao catalftica do CO,
a produtos de valor acrescentado. Os temas incluem
solugdes cataliticas heterogéneas, homogéneas ou
hibridas para a sintese de produtos de quimica fina,
farmacéuticos, poliméricos e vetores de energia.

As sessoes cientificas encontram-se organizadas
para maximizar as interagdes entre os participantes,
com amplo espaco para discussdo durante e em
redor da conferéncia, e uma sessao de comunicacoes
em painel para destacar os mais recentes desen-
volvimentos na drea de catdlise de CO,. O principal
objetivo da conferéncia é tornar-se uma referéncia
para networking e exploragao de novas ideias e cola-
boracées na valorizagdo do CO..

XI Encontro Nacional de
Catalise e Materiais Porosos
(XI ENCMP) & II Reuniio do
Grupo do Carbono (II RGC)

Mais informagées em:

xiencmp-iirgc.events.chemistry.pt

XI National Meeting on

5 Catalysis «. Porous Materials

1" Meeting o ihe
arbon Group

a 9 -10 december 2021

universidade de aveiro.

Face a situagdo pandémica que se estd a viver e por
decisdo conjunta da Sociedade Portuguesa de Quimica,
da Divisdo de Catdlise e Materiais Porosos e do Grupo
de Carbono, o XIENCMP/IIRGC, inicialmente agendado
para 2020, foi adiado para 9-10 dezembro de 2021,
mantendo-se em Aveiro. Este evento proporcionard aos
académicos, industriais, investigadores e estudantes de
diferentes dreas a oportunidade de se encontrarem num
ambiente acolhedor para a troca de ideias, estimulo de
colaboragoes, construcdo de conhecimento e formacgao
de estudantes em dreas t3o variadas como a catalise,
quimica, materiais, energia e biologia.

0 Programa Cientffico incluird duas sessdes onde
serdo honradas as memérias dos Professores Peter
Carrott e Ana Cavaleiro. Ao longo destes dois dias
terdo lugar varias conferéncias plendrias e convi-
dadas, bem como comunicagdes orais e em painel.
A submissdo de comunicagdes pode ser efetuada
até 17 de setembro de 2021.

QUIMICA | Vol. 45 | N°160 | 2021 | 69


https://www.fusion-conferences.com/conference/104
https://xiencmp-iirgc.events.chemistry.pt

AGENDA SPQ

Agenda

(devido a crise pandémica COVID-19, alguns dos
eventos poderao sofrer ajustes de calendarlzagao)

>  julho de 2021
05 - 06 de julho de 2021, online, Bélgica
22" European Symposium on Organic Chemistry
esoc2021.org

05 - 09 de julho de 2021, online, Reino Unido
8" Conference of the Federation of European
Zeolite Associations (FEZA 2020)
fezaconference.org

07 - 09 de julho, online, Eslovénia

9 European Variety in University Chemistry
Education Conference

eurovariety2021.si

07 - 09 de julho de 2021, online, Franga
56 International Conference on Medicinal
Chemistry (RICT2021)

rict2021.org

12 - 16 de julho de 2021, online, EUA
International Symposium on Solubility
Phenomena and Related Equilibrium Processes
web.cvent.com/event/7d1b84d-
9-641a-4c14-9e4d-5b536696a457

14 - 16 de julho de 2021, Braga, Portugal
XXVII Encontro Nacional da Sociedade
Portuguesa de Quimica (XXVII ENSPQ)
xxviienspq.events.chemistry.pt

agosto de 2021

13 - 20 de agosto, online, Canada
IUPAC | CCCE 2021
cheminst.ca/conference/ccce2021

29 de agosto - 01de setembro, online, Alemanha
GDCh Science Forum Chemistry 2021 (WiFo 2021)
en.wifo2021.de

29 de agosto - 02 de setembro

de 2021, Madrid, Espanha

XXIV European Conference on
Organometallic Chemistry (EUCOMC XXIV)
congresosalcala.fgua.es/eucomc2021virtual
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29 de agosto - 02 de

setembro de 2021, online, Suica
XXVI EFMC International
Symposium on Medicinal Chemistry
efmc-ismc.org

31de agosto - 03 de setembro 2021, Evora, Portugal
International Symposium on Synthesis and

Catalysis 2021(ISySyCat2021)
isysycat2021.events.chemistry.pt

setembro de 2021

05 - 07 de setembro de 2021, Tarragona, Espanha
13 Spanish-Italian Symposium on

Organic Chemistry (SISOC XIll)

sisoc2020.com

05 - 08 de setembro de 2021, Funchal
(Ilha da Madeira), Portugal
XV Encontro de Quimica dos Alimentos
xveqa.events.chemistry.pt

06 - 08 de setembro de 2021, Roma, Itdlia
Chemistry World Conference
chemistryworldconference.com

06 - 08 de setembro de 2021, Roma, Itdlia

Global Conference on Pharmaceutics and Novel Drug
Delivery Systems (PDDS 2021)
pharmaceuticsconference.com

08 - 10 de setembro de 2021, Karaganda, Cazaquistao
25" Conference on Isoprenoids
isoprenoids25.phyto.kz

17 - 18 de setembro de 2021, online, Portugal
1.° Encontro Nacional de Histéria da Quimica
ienhg.events.chemistry.pt

26 - 29 de setembro de 2021, online, Grécia
5% EuChemsS Conference on Green and
Sustainable Chemistry (FUGSC-5)
Seugsc.org

27 - 29 de setembro de 2021, Paris, Franca
Global Conference on Catalysis, Chemical
Engineering & Technology (CAT 2021)
catalysis-conferences.magnusgroup.org

30 de setembro - 02 de outubro de 2021, Paris, Franca
Euro-Global Conference on Food Science and
Technology (FAT 2021)
food-chemistry-technology-conferences.magnus-

group.org
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outubro de 2021

21 - 23 de outubro de 2021

International Conference on Catalysis and
Chemistry (Catalysis 2021)
catalysiscongress.com

novembro de 2021

06 - 09 de novembro de 2027, Lisboa, Portugal
2" Carbon Dioxide Conversion

Catalysis Conference (CDCC21)
fusion-conferences.com/conference/104

17 - 19 de novembro de 2021, Galiza, Espanha
XXVI Encontro Galego Portugués de Quimica
encontrogalegoportugues.org

dezembro de 2021

09 - 10 de dezembro de 2021, Aveiro, Portugal
Xl Encontro Nacional de Catdlise e

Materiais Porosos (XI ENCMP) & Il Reunido do
Grupo do Carbono (11 RGC)
xiencmp-iirgc.events.chemistry.pt

11 - 14 de dezembro de 2021, local a anunciar
Encontro da Divisdo de Ensino e Divulgacao

dezembro de 2021, datas e local a anunciar
Encontro de Quimica Analitica e Encontro
Nacional de Cromatografia

janeiro de 2022
janeiro de 2022, Lisboa, datas a anunciar
Encontro de Quimica Organica e Terapéutica

abril de 2022

19 - 22 de abril de 2022, Nijmegen, Paises Baixos
European Forum on Analytical Sciences and
Technology (EuroFAST2022)

eurofast2022.eu

junho de 2022

28 de junho - 01de julho de 2022,
Ljubljana, Eslovénia

26" International Symposium on
Separation Sciences

i5552020.5i

junho de 2022, datas e local a anunciar
Encontro do Grupo de Coloides, Polimeros
e Interfaces

julho de 2022

04 - 08 de julho de 2022, Ravena, Itdlia
Chemistry for Cultural Heritage (ChemCH-2020)
eventi.unibo.it/chemch2020

06 - 08 de julho de 2022, M3laga, Espanha
XXVII National Spectroscopy Meeting /

Xl Iberian Spectroscopy Meeting
rne2022.com

10 - 15 de julho de 2022, Hiroshima, Japao
25™ JUPAC International Conference on
Physical Organic Chemistry

icpoc25.jp

11 - 13 de julho de 2022, Rehovot, Israel
15t European Conference on

Research in Chemical Education
weizmann.ac.il/conferences/ECRICE2020

18 - 22 de julho de 2022, Estrasburgo, Franga
2" International Conference on Noncovalent
Interactions 2021 (ICNI2021)
icni2021.unistra.fr

20 - 22 de julho de 2022, Roma, Italia
6" International Congress on Water,
Waste and Energy Management
waterwaste-20.com

20 - 22 de julho de 2022, Roma, Italia

5% International Conference on Green Chemistry
and Sustainable Engineering
greenchem-20.com

24 - 29 de julho de 2022, Lisboa, Portugal
XXl International Symposium

on Homogeneous Catalysis
xxii-ishc.events.chemistry.pt

25 - 27 de julho de 2022, Roma, Itdlia
2021 International Conference on
Materials and Nanomaterials
mns-20.com

27 - 29 de julho de 2022, Roma, Italia
2021 International Conference on Green
Energy and Environmental Technology
geet-2020.com

julho de 2022, Lisboa, datas a anunciar
Encontro do Grupo de Cristalografia e Escola
de Verao
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https://www.fusion-conferences.com/conference/104%23
https://www.encontrogalegoportugues.org/
http://xiencmp-iirgc.events.chemistry.pt/
https://www.eurofast2022.eu/
https://isss2020.si/
https://eventi.unibo.it/chemch2020
http://www.rne2022.com/
https://icpoc25.jp/
http://www.weizmann.ac.il/conferences/ECRICE2020/
http://icni2021.unistra.fr/
https://www.waterwaste-20.com/
https://greenchem-20.com/
http://www.xxii-ishc.events.chemistry.pt/
https://mns-20.com/
https://geet-2020.com/

AGENDA SPQ

agosto de 2022

08 - 10 de agosto de 2022, Kingston, Canadd
64" International Conference on Analytical
Sciences and Spectroscopy
csass.org/ICASS.html

28 de agosto - 01 de setembro de 2022,
Lisboa, Portugal

8" EuChemsS Chemistry Congress
euchems2022.eu

setembro de 2022
setembro de 2022, Oeiras, datas a anunciar
Encontro do Grupo dos Glucidos

setembro de 2022, datas e local a anunciar
Encontro da Divisao de
Quimica nas Ciéncias da Vida

outubro de 2022

23 - 26 de outubro de 2022, Napoles, Italia

31t International Symposium on the Chemistry of
Natural Products e 11" International Congress on
Biodiversity (ISCNP31 & ICOB11)
iscnp31-icobl1.org

maio de 2023

Vilnius, Lituania, datas a anunciar
13" International Conference on the
History of Chemistry (13ICHC)
ichc2021vilnius.chgf.vu.lt

agosto de 2023

Praga, Republica Checa, datas a anunciar

15™ European Congress on Catalysis (FuropaCat)
europacat2021.cz
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Eventos adiados (sem data definida)
Alcald de Henares, Espanha

VIl Jornadas Ibéricas de Fotoquimica
congresosalcala.fgua.es/jif2020

Belgrado, Sérvia

XXI European Food Chemistry

Congress (Euro Food Chem XXI)
horizon2020foodentwin.rs/sr/eurofoodchemxxi

Chalkidiki, Grécia

13" European Conference on Computational and
Theoretical Chemistry (EUCO-CTC 2021)
euchems.eu/divisions/computational-chemistry-2/
conferences

Atenas, Grécia

9t |UPAC International Conference on
Green Chemistry (ICGC-9)
greeniupac2020.org

Praga, Republica Checa

18 European Conference on Solid
State Chemistry (ECSSC2021)
ecssc18.com

Aveiro, Portugal
12" Ibero-American Congress on Sensors
ibersensor2021.events.chemistry.pt

XXV ey

Sociedade Portuguesa de Quimica

=

14 - 16 de julho de 2021 - Braga

%=  EuChemsS

: m Chemistry Congress

Si Eu

28 August to 1 September
2022 - LISBON.PT


http://www.csass.org/ICASS.html
https://www.euchems2022.eu/
https://www.iscnp31-icob11.org/index.php
https://www.ichc2021vilnius.chgf.vu.lt/
https://www.europacat2021.cz/
https://congresosalcala.fgua.es/jif2020
http://horizon2020foodentwin.rs/sr/eurofoodchemxxi/
https://www.euchems.eu/divisions/computational-chemistry-2/conferences/
https://www.euchems.eu/divisions/computational-chemistry-2/conferences/
https://greeniupac2020.org/
http://www.ecssc18.com/
http://ibersensor2021.events.chemistry.pt/
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