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EDITORIAL SPQ

0 Dia Internacional da Mulher de 2023, assinalado
no passado dia 08 de marco, salientou a impor-
tancia da diminuigdo das diferencas de género na
ciéncia, na tecnologia e na inovagao. Num artigo no
Jornal Publico desse dia, com o titulo “Um apelo
urgente a agao no Dia Internacional das Mulheres”,
o Secretdrio-Geral da ONU, Anténio Guterres, des-
tacou a necessidade de serem tomadas medidas
em varias frentes para garantir que as mulheres
possam contribuir para “o acervo mundial do
conhecimento através da ciéncia e das tecnologias .

Ao longo da histdria persistiram preconceitos
e foram criados esteredtipos que dificultaram a
afirmagao do papel da mulher na ciéncia. Como
refere Raquel Gongalves-Maia no artigo deste ntimero do QUIMICA, “o estudo das
ciéncias, salvo rarissimas excegbes, esteve interdito as mulheres, uma vez que se
considerava que elas eram desprovidas do equipamento intelectual apropriado, eram
frageis, delicadas e pouco ou nada originais”. No entanto, as mulheres tém sido figuras
notdveis na histéria da ciéncia. Por exemplo, e tendo como inspiragdo o subtitulo do
livro publicado recentemente por Jodo Paulo André, a Quimica no Feminino deu-nos
a conhecer Perfumistas e hermetistas, Monjas e alquimistas, Castas e guardadoras
de segredos, Atomistas e “femmes savantes”, lluminadas e revoluciondrias, Autoras e
leitoras, Mestres e aprendizes, Domésticas e cientistas, Pioneiras e inspiradoras, Colegas e
assistentes, Esposas e parceiras, Nobelizadas e nobelizdveis. As suas historias, inspiradoras,
revelam as barreiras que tiveram de enfrentar para que se pudessem também dedicar
a causa da ciéncia, a que acresce o facto de, pela natureza humana, a maternidade
ter-lhes sido atribuida. Com a evolucdo da sociedade, assistiu-se a uma mudanca
progressiva de mentalidades e tornou-se claro que o acesso equitativo e a participagao
ativa das mulheres sdo fundamentais para promover a inovagao e o avango cientifico.
0 reconhecimento conguistado foi adquirido pelo mérito e 0 mérito ndo tem género.

Em Portugal, a Ciéncia Viva homenageia mulheres cientistas portuguesas com
a edicao do livro “Mulheres na Ciéncia”. Nas quatro edigoes ja publicadas, a Ultima
das quais em 2023, presta-se um tributo a mulheres que tém contribuido para
o desenvolvimento da ciéncia em Portugal e além-fronteiras, inspirando jovens
(mulheres e homens) a seguir as suas pisadas.

Neste nimero do QUIMICA, a igualdade de género esta patente nos artigos publicados.
Na quimica no feminino, para além do artigo de Raquel Gongalves-Maia, “As Cientistas na
Linha da Frente - Igualdade de Género”, Bruna F. L. Guerreiro e Mariana N. José abordam
o tema da acromegalia e do farmaco usado no tratamento desta doenca. Na quimica no
masculino, Nuno Viduedo apresenta uma via bimetdlica one-pot para a sintese sustentvel
de indoles e azaindoles, e Filipe Menezes e Grzegorz M. Popowicz apresentam ULYSSES,
uma biblioteca de métodos semi-empiricos de quimica quantica, que permite descricGes
mais realistas de sistemas moleculares. Um destaque particular para a Interagdo Quimica
com Galopim de Carvalho, uma Joia Portuguesa, e para a homenagem a Hugh Douglas
Burrows, “um ser humano de exceléncia e um académico de referéncia que marcou
0 ensino e a investigagdo em Quimica na Universidade de Coimbra, a nivel nacional e
internacional”. Uma palavra final para o texto do Secretario-Geral da SPQ sobre o ChatGPT,
uma entidade (aparentemente) sem género, e a sua entrada no dominio da Quimica.

As mulheres voam / como os anjos: / Com as suas asas feitas / de cristal de
rocha da memdria / Disponiveis / para voar / soltas... (excerto de Anjos mulheres
- VI, de Maria Teresa Horta).

>

Paulo Mendes
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DIRECAO SPQ

O ChatGPT
a Chegar a Quimica

“A Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) é uma
associagao cientifica sem fins lucrativos que tem como
objetivo promover o desenvolvimento da quimica em
Portugal. Foi fundada em 1911 e é reconhecida como
uma das principais organizagdes representativas dos
profissionais e investigadores na drea da quimica em
Portugal. A SPQ tem como missao fomentar a inves-
tigacao cientifica em quimica, promover a formagao e
educacdo nessa drea, bem como facilitar a colaboracdo
entre os investigadores, professores, estudantes e
profissionais de quimica em Portugal.”

O paragrafo anterior foi escrito pelo ChatGPT em
resposta a questdo "0 que € a Sociedade Portuguesa
de Quimica?” O ChatGPT pode responder a quase
tudo (por vezes diz, educadamente, que n3o sabe!),
entrando assim no campo do ensino e aprendi-
zagem, também na Quimica.

Desde finais de 2022, quando o ChatGPT foi
introduzido pela OpenAl, que se tem vindo a discutir
a influéncia que poderio ter estas ferramentas de
Inteligéncia Artificial (IA) nos processos habituais de
transmissdo/aquisicdo de conhecimento. A preocu-
pagdo mais evidente surge na parte da avaliagdo de
conhecimentos, pois estas ferramentas, em resposta
a uma pergunta direta, podem produzir texto de um
modo imediato, com impacto previsivel, por exemplo,
na elaboracdo de relatérios de trabalhos laboratoriais.
Sendo a Quimica uma ciéncia experimental, o tra-
tamento e a discussao de dados nao sofrerdo muito
impacto, mas as introdugdes dos relatdrios, sim. Isto
sugere maior atengdo a avaliagdo oral, por via da
discussdo dos relatérios apresentados.

Mais importante que o impacto que as ferramen-
tas de IA poderdo ter na avaliagao de conhecimentos
(j& comegam a existir programas que detetam textos
produzidos por IA, por exemplo, Al Content Detector
- Detect ChatGPT Plagiarism), serd identificar as
vantagens e os perigos destas ferramentas junto
dos alunos. Isto implicard um investimento por
parte dos professores na exploracao deste tipo de
programas, de modo a poderem aperceber-se das
suas potencialidades e limitagdes, e ponderarem o
seu uso na transmissao, aquisicdo e avaliagdo de

conhecimentos [1]. Por exemplo, muitos alunos (e
professores) tém o “medo da pagina em branco”,
aquele tempo de inspiragdo que tarda a surgir ao
iniciar um texto. O ChatGPT pode contribuir para
desbloquear esse impasse, sugerindo alguma frase
inicial em resposta a um pedido simples, abrindo com
isso a porta a partir do qual se elabora o texto. Muito
ha a descobrir no uso construtivo destes programas,
sendo a produgdo de texto um dos exemplos.

Serd sempre importante enquadrar devidamen-
te o0 uso destes programas, assim como transmitir
algumas indicagées fundamentais. Em termos de
enquadramento, hd que definir em que situagoes
se espera poder tirar proveito do uso de programas
de IA, de modo a usd-los ndo apenas para produzir
contetido, mas explord-los como possivel ferramenta de
aprendizagem. Durante o seu uso, hd que dar atengao
a diversos aspetos: i) quanto mais dados se fornecerem
30 programa, mais completas serdo as respostas; i)
nao confiar nas respostas, antes confirma-las junto
de outras fontes (comecar por usar em dreas que
se conhecem bem para poder aferir a qualidade das
respostas, e assim ir ganhando conhecimento da
capacidade do programa); iii) a IA € um programa de
software e, quando usado, deve ser referido (em que
parte do trabalho foi usado, e para que fim).

Algumas sociedades cientificas de quimica come-
gam a abordar a questdo do uso de programas de IA no
ensino da Quimica [1] e estes programas j& influenciam
aparentemente alguns modos de funcionamento das
instituicoes de ensino [2].

(1] M. E. Emenike, B. U. Emenike, J. Chem. Educ. 2023, 100, 1413~
1418. DOI: 10.1021/acs.jchemed.3c00063.

[2] T. Williams, J. Grove, Five ways Al has already changed higher
education, Times Higher Education, 2023, 15 de maio (acedido em
18/05/2023).

>

A. Jorge Parola
Secretdrio-Geral da SPQ
ajp@fct.unl.pt
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IN MEMORIAM SPQ

Hugh Douglas Burrows
(n. 30 de marco de 1945 f. 12 de marco de 2023)

0O Professor Hugh Douglas Burrows, Professor Bur-
rows, Doutor Burrows, ou simplesmente Hugh, foi
um ser humano de exceléncia e um académico de
referéncia que marcou o ensino e a investigagao em
Qufmica na Universidade de Coimbra, a nivel nacional
e internacional. O seu caracter afavel, a sua constante
disponibilidade para discutir ciéncia, a sua capacidade
Unica de transmitir conhecimento, prépria de um
verdadeiro Mestre, e o indiscutivel sentido de dever
publico, permitiu-Ihe granjear o respeito dos muitos
que com ele conviveram ao longo de vdrias décadas.

Hugh Burrows nasceu a 30 de margo de 1945 em
Worthing, Inglaterra. Casado com Jean Burrows, as suas
duas filhas, Alison e Vivian, nasceram em Inglaterra e
na Nigéria, respetivamente, e o seu filho mais novo,
Christopher, ja em Portugal.

A sua carreira académica iniciou-se com a li-
cenciatura em Quimica (1966), pela Universidade de
Londres. Mudou-se seguidamente para a Universidade
de Sussex onde obteve, em 1969, o doutoramento em
Quimica-Fisica Organica com a tese “The Nucleophilic
Character of the Carbonyl Group”, sob supervisdo de
R. M. Topping. Concluida esta etapa foi, entre 1969 e
1972, Research Fellow e Lecturer em Quimica-Fisica
na Universidade de Warwick e, entre 1972 e 1973,
Research Associate na Universidade de Tel-Aviv, Israel.

Na Universidade de Londres, conheceu o Professor
Sebastido Formosinho, na altura a efetuar o douto-
ramento no Imperial College, e desse conhecimento,
e da afinidade cientifica que se gerou, resultou, em
1972, o convite para integrar o Departamento de
Quimica da Universidade de Coimbra como professor e
investigador. Afiniciou o desenvolvimento dos estudos
sobre o ido uranilo, tema que foi, durante mais de
uma década, certamente uma das forcas motrizes
do grupo de fotoquimica de Coimbra. Em 1976 mu-
dou-se para a Nigéria onde, na Universidade de Ife,
foi Professor de Quimica até 1983, regressando nesse
ano a Universidade de Coimbra, onde obteve o grau de
agregado em 2001 e onde foi presidente do Conselho
Cientifico do Departamento de Quimica e do Centro de
Quimica, tendo-se jubilado em 2016. Mesmo apds a
sua jubilagdo, manteve-se cientificamente ativo, como
membro do Centro de Quimica de Coimbra e como
Editor Cientifico da revista Pure and Applied Chemistry.

0 Doutor Burrows cultivou uma grande variedade
de dreas do saber na Quimica. De entre elas, como
ele préprio ressalvou, como de maior impacto, po-
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limeros, incluindo polimeros organicos conjugados,
surfactantes, remediacdo ambiental, luminescéncia e,
de uma forma mais geral, a fotoquimica. O Professor
Burrows era impulsionador e catalisador de encontros,
de que foram exemplo os Workshop on Luminescent
Conjugated Polymers que se realizavam, anualmente,
em diferentes cidades de Portugal e, que de forma
muito informal, juntavam, durante um dia, saberes de
diferentes dreas, para além da quimica, na discussao
dos polimeros organicos conjugados.

Esta pluridisciplinaridade da ciéncia que o Dr.
Burrows cultivava encontra-se espelhada nas suas
mais de 400 publicacdes e mais de 13000 citagoes
recebidas. Ressalve-se ainda a sua contribuigdo no
ambito da educacao em quimica e as multiplas, e
bem-sucedidas, orientacdes de alunos de licenciatura,
mestrado e doutoramento que tanto impacto tiveram
na academia e na industria. Refira-se a enorme rede
de colaboracoes cientificas nacionais e internacionais,
que se transformaram também, devido ao seu caracter,
em amizades para a vida. A propdsito desta rede, foi
possivel, no ambito do oitavo encontro nacional de
fotoquimica, celebrar os seus 60 anos, e aproveitando
uma analogia descrita por ele préprio, mostrar que
estas colaboragdes eram como que fazer uso de mul-



tiplos chapéus. 0 quadro que ent3o Ihe foi oferecido,
em forma de caricatura, ilustra bem esta faceta que
o proprio Dr. Burrows descreveu.

As contribuictes de Hugh Burrows para a ciéncia
foram também reconhecidas através de muitos prémios
que recebeu. Foi eleito Fellow (Associado) do Royal
Institute of Chemistry em 1970, membro associado
correspondente da Classe de Ciéncias da Academia
das Ciéncias de Lisboa, em 1987, Fellow da Royal
Society of Chemistry em 1990, membro da Academia
das Ciéncias de Nova lorque em 1992 e, em 2004, foi
galardoado com o Prémio “Estimulo a Exceléncia” da
Fundagao para a Ciéncia e a Tecnologia, FCT.

IN MEMORIAM SPQ

Seguindo o pensamento de Eduardo Lourengo, e
como n3o existimos sem o outro, a morte do outro
¢ também a nossa morte. Resta-nos o inestimavel
legado cientifico e, sobretudo, a meméria.

> >
Mariette Pereira
mmpereira@qui.uc.pt

Alberto Canelas Pais
pais@qui.uc.pt

> >
Artur J. M. Valente
avalente@ci.uc.pt

J. Sérgio Seixas de Melo
sseixas@ci.uc.pt
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A SPQ Celebra o
IYBSSD 2022-2023

Integrada no Ano Internacional das Ciéncias Bdsicas para
o Desenvolvimento Sustentdvel (IYBSSD), inaugurado
pela UNESCO a 8 de julho de 2022, a primeira edicao
da Acdo Desafios Societais e Sustentabilidade ganhou
forma no Encontro “SPQ Celebra IYBSSD 2022-2023".

Os topicos escolhidos para este evento focaram-se
na Agenda 2030 das Nagdes Unidas e nos 17 Objetivos
do Desenvolvimento Sustentdvel (ODS) nela con-
templados, incitando a mudanca decisiva para uma
Humanidade mais justa, consciente e consequente.

Acreditando que a educacao cientifica e a promo-
cao das forcas de carater dos jovens para a sustentabi-
lidade, a responsabilidade social e a responsabilidade
ambiental sdo motores de esperanca na concretizagdo
desses objetivos, procurou-se proporcionar aos parti-
cipantes uma reflexao fundamentada, integradora de
diversos saberes, acerca do contributo de cada um dos
8 mil milhdes de nds para o estado do mundo e para
a necessdria adaptagao e remediagao do que urge e
se impde para o melhorar.

A diversidade de temas abordados nas dez palestras
foi notavel, quer pela pertinéncia atual e qualidade
das apresentagdes, quer por proporcionar uma visao
globalizante da articulagdo entre ciéncia e tecnologia,
desenvolvimento social, consciéncia e ética do impacto
ambiental da vida de cada individuo e da comunidade,
essencial para o afamado, mas ainda negligencia-
do, desenvolvimento sustentdvel das civilizacoes
contemporaneas. O apelo aos ODS foi transversal
a todas as palestras, refletindo a convergéncia das
preocupagoes de todos os formadores.

0 auge do Encontro foi a palestra de Sir Martyn
Poliakoff, de ascendéncia russa, mas amigo da Ucrania.
Desafiou-nos a refletir sobre 0 “Quanto esta atividade
impacta outras atividades na sociedade”, tendo como
pano de fundo a Tabela Periddica da Sustentabilidade,
que reflete o suporte dos pilares Social, Ambiental e
Econdmico na conquista dos 17 ODS. Questionou:
“Poderemos desenvolver solventes quimicos a partir
do CO,?". Explicou a relevancia da miscibilidade do
Hidrogénio (Verde) em fluidos supercriticos, mas
reconheceu que a compressibilidade do CO, requer
tanta energia que é economicamente invidvel (por
enquanto..). Reforcou ainda a importancia da valo-
rizacao de residuos, reutilizando-os numa economia
circular. Terminou em esperanca ao informar que,
em cinco anos, alguns quimicos (verdes) reduziram o
consumo de substancias quimicas num fator de dois
(massa de residuos, incluindo solvente / massa de
produtos valorizados). Partilhou com o jovem Artur,
de 8 anos - seu regular seguidor pelo YouTube - que

NOTICIAS SPQ

O IYBSSD 2022-2023 l

Colégio $30 Jodo de Bifo, Uisboa 13-14.01.2023

[ Palestra de Sir Martyn Poliakoff.

0 seu elemento favorito é o sédio, porque a sua mae
se chamava Ina e todos lhe chamavam Na.

0 Prof. Adelino Galvao, para além de nos presentear
com uma técnica criativa sobre a determinacdo da
velocidade do som com a colaboragdo da orques-
tra do Conservatério de Sintra e do seu Saxofone,
alertou-nos para o facto de os nossos smartphones
serem “de sangue”, na medida em que o Tantalo
(usado na industria de condensadores e que permite
que os telemdveis sejam finos) neles usados provoca
conflitos regionais no Congo e no Ruanda. Também
falou do Carbono, quase todo proveniente do norte de
Africa, onde é extraido desumanamente. Salientou a
necessidade de supercondutividade (“precisamos de
desenvolver magnetes!”) a mais altas temperaturas
para reduzirmos a necessidade de Hélio, um recurso
escasso. Falou-nos da Fotossintese Sintética para
reduzir o C0,a(q, recorrendo a energias renovaveis,
através da captura de CO, numa termoelétrica, por
exemplo. Apelou ao encaminhamento de telemdveis
para reciclagem, uma vez que uma tonelada de tele-
mdveis reciclados permite recuperar 100 g de ouro,
mas lamentou a falta de investimento na recuperacao
de outros elementos sem valor econdmico, que,
apesar de escassos e valiosos em aplicabilidade e
necessidade industrial, continuam a ser importados.
Alertou, também, para o facto de que sem Terras
Raras como o Neodimio e o Tantalo, provenientes
da China e da Russia, ndo teremos computadores, e
que embora haja muitas no fundo do mar, “é me-
lhor ndo ir por af..”. Afirmou, ainda, que a Quimica
poderd dar um grande contributo para a diminuigao
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Palestra do Prof. Adelino Galvao.

da desigualdade, repartindo recursos e levando os
paises ricos a assumirem despesas dos mais pobres.
Para além da promogdo da consciéncia in-
dividual e social através do conhecimento cien-
tifico interdisciplinar, este evento deu voz a um
representante do poder local, o Eng. Hélder Costa,
membro do Gabinete de Apoio a Presidéncia da
Camara Municipal de Braga. Apresentou-nos o
Modelo Estratégico do Municfpio de Braga para
o Desenvolvimento Sustentavel, saltando a vista
a valorizagdo da auscultacio a populacdo acerca
dos temas por ela considerados mais relevantes,
procurando dar resposta as suas aspiragoes, inde-
pendentemente de politicas partiddrias. Referiu que
todas as empresas municipais de Braga desenvolvem
o seu plano de acdo com objetivos especificos
dentro dos ODS. Que cerca de 2/3 das emissoes
de carbono globais sdo por conta das cidades,
o0 que levou o municipio a estabelecer sinergias
com o parque empresarial no que diz respeito
aos transportes (procurando desfasar entre eles
o hordrio de entrada na cidade, por exemplo), ao
consumo de energia estaciondria (garantindo acesso
aenergias renovaveis), ao aumento da circularidade
e a redugdo das desigualdades sociais. Partilhou
algumas boas eco-noticias do municipio de Braga,
como a recuperagdo de 89 % dos residuos gerados,
o reconhecimento internacional da Universidade do
Minho como uma das 100 melhores em matéria
de sustentabilidade ambiental e a integracdo do
municipio na Rede de Turismo Sustentdvel.
Coube-me apresentar um trabalho de projeto no
ambito da Literacia do Oceano, intitulado “Guardides
do Oceano”, em implementagdo na minha escola.
Desenhado aquando da declaragdo pelas Nagoes
Unidas da Década Internacional da Oceanografia para
o Desenvolvimento Sustentavel, 2021/2030, este
projeto visa ampliar a cooperacdo interdisciplinar
para a promogao dos 7 Principios do Oceano, bem
como interagdes respeitosas e construtivas entre
cada aluno e o oceano global que quererad proteger,
levando-o a reconhecer a necessidade de diminuir-
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mos o impacto das atividades do quotidiano sobre
0s ecossistemas marinhos.

Desencadeado a partir da preocupagdo com o
estado atual do maior reservatério do planeta - que
tem recebido dos continentes oito milhdes de to-
neladas de plastico por ano (ONU) - o “Guardioes
do Oceano” teve como inspiragdo um discurso do
Secretdrio-Geral das Nacdes Unidas, Anténio Guterres,
que, em 2018, nos disse:

“E hora de perceber que, para alcancar os Objetivos
de Desenvolvimento Sustentdvel e os objetivos do
Acordo de Paris sobre mudancas climdticas, precisamos
urgentemente de uma agao coletiva para revitalizar
0 oceano. Isso significa encontrar um novo equilibrio
na nossa relacdo com o meio marinho.”

..ea Enciclica Laudato Si’, em que o Papa Francisco
reconheceu que cada pessoa, no seu quotidiano, pode
fazer a diferenca e que as pequenas agdes de cada um
sao potenciadoras de grandes acdes. Nela, afirmou que:

“Uma ciéncia econdémica que, em vez de
gerar riqueza, gera desigualdade, nio pode estar
bem. E preciso ter um propdsito maior de contri-
buicdo para a sociedade.”

Além do clima, na Laudato Si’ o Papa Fran-
cisco escreveu sobre a protecao do oceano, a
poluicdo da dgua, as espécies ameagadas, as flores-
tas e os povos indigenas.

Reconhecendo que os padrdes insustentaveis de
produgao e consumo da sociedade global, impulsio-
nados pela tecnociéncia por vezes fora de controlo,
estdo a levar a degradacao das relagdes humanas e da
nossa casa comum, evidenciou-se a necessidade de
investir num plano comum. Um pequeno passo estd a
ser dado com este projeto, no médulo 3C’s - Cuidar da
Casa Comum de uma disciplina oferecida as turmas de
7.°ano - Tardes Magis. Poderd, no entanto, adaptar-se
a todas as faixas etdrias.

Na impossibilidade de traduzir nestas linhas tanto
saber partilhado nestes dois dias, impoe-se louvar a
generosidade e dedicacdo de todos os palestrantes
e a simpatia contagiante dos participantes que tor-
naram o evento memoravel.

N3o resisto em terminar com a Quimica do
Amor, onde o Prof. Filipe Monteiro demonstrou que
as mulheres tém maior sensibilidade olfativa do que
0s homens e que a atragdo é maior entre dois seres
com maior diversidade genética por uma questdo de
fortalecimento da espécie, jd que permite a geragdo
de crias mais saudaveis e resistentes. “Acredita no
amor a primeira vista ou terei de passar por aqui outra
vez?” deixou clara a importdncia da Quimica no Amor.

>
Silvia Sepulveda
silvia.sepulveda@csjb.pt
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XV Encontro Nacional de
Quimica-Fisica / IV Simposio
de Quimica Computacional

15° Encontro Nacional de

Durante o passado més de abril, nos dias 4 e 5, decorreu
0 XV Encontro Nacional de Quimica Fisica / IV Simpdsio
de Quimica Computacional, em formato online. Contou
com 160 participantes que durante dois dias divulgaram
e discutiram os seus trabalhos mais recentes.

O programa cientifico incluiu quatro sessoes
plendrias: Prof.? Reiko Oda (IECB, Université de Bordeaux-
CNRS, Franca), sobre transferéncia de informagao
quiral entre moléculas e objetos mesoscépicos; Prof.
Michael Graetzel (Swiss Federal Institute of Technology
Lausanne, Suica), sobre células fotovoltaicas; Prof.
Luis Arnaut (CQC, IMS, Universidade de Coimbra,
Portugal), sobre préticas médicas emergentes da ciéncia
fundamental; e Prof. Michele Parrinelo (Italian Institute
of Technology, Itlia), sobre a aplicagdo de métodos
computacionais ao estudo de processos cataliticos.

0 Encontro contou ainda com quatro comunicagoes
orais convidadas: Dr? Ermelinda Macoas (IST, IMS,
Universidade de Lisboa), sobre propriedades 6ticas
e aplicagées de nanomateriais de carbono 0D; Prof.
Paulo Ferreira (INL, IST, Universidade de Lisboa), sobre
aplicagdo de microscopia eletrdnica a materiais para
baterias de litio; Prof. Carlos M. Pereira (CIQ, IMS, Uni-
versidade do Porto), sobre interfaces eletroguimicas
- dos fundamentos a aplicacdo; e Prof.? Célia Guerra
(AIMMS, Vrije Universiteit, Paises Baixos), sobre estudos
computacionais de ligagoes de hidrogénio.

Adicionalmente, 18 participantes tiveram opor-
tunidade de apresentar comunicagdes orais. Estas

>

Carlos E. S. Bernardes
cebernardes@ciencias.ulisboa.pt

>

Joao Paulo Leal
jpleal@ctn.tecnico.ulisboa.pt

foram sempre muito participadas, com a audiéncia das
licbes plendrias, a rondar ou, a ultrapassar, sempre a
centena de participantes.

As comunicagdes em painel (74 no total) foram
apresentadas e discutidas através da plataforma Gather.
0 uso desta plataforma permitiu uma excelente intera-
Gao entre os participantes, alguns dos quais referiram,
posteriormente, que as respetivas apresentagdes tinham
sido mais vistas e discutidas do que tipicamente acon-
tece num encontro presencial. E ainda de destacar a
atribuicdo de cinco prémios as melhores apresentacoes
em painel, destinados a estimular boas apresentacoes
cientificas por parte de investigadores jovens.

A préxima edigdo do Encontro Nacional de Quimica
Fisica /Simpdsio de Quimica Computacional voltard a
forma presencial, em Lisboa, em 2024.

>
Herminio P. Diogo
hdiogo@tecnico.ulisboa.pt

>
Manuel E. Minas da Piedade
mepiedade@ciencias.ulisboa.pt

[ Comissdo organizadora do 8.° Encontro de Quimicos Jovens Portugueses.

8.° Encontro de Quimicos Jovens Portugueses (8PYChem)

Entre 17 e 19 de maio de 2023 realizou-se na Univer-
sidade de Tras-os-Montes e Alto Douro 0 8.° Encontro
de Quimicos Jovens Portugueses. Esta conferéncia
multidisciplinar levou a cidade de Vila Real cerca
de 150 participantes de diversos paises, entre eles
Portugal, Alemanha, Grécia, Espanha, Franga, Ucrania
e Canada. A cerimdnia de abertura contou com a
presenca da Sr.? Secretdria de Estado do Desenvolvi-
mento Regional - Valorizagao do Interior, Professora
Doutora Isabel Ferreira, pelo Excelentissimo Senhor
Reitor da UTAD, Professor Emidio Gomes e, em
representacao da Sociedade Portuguesa de Quimica
(SPQ), a Professora Marta Pifieiro. Na ceriménia de
encerramento marcou presenca a Professora Doutora
Raquel Chaves, Presidente da Escola das Ciéncias da
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Vida e do Ambiente da UTAD. O programa cientifico
contemplou cinco comunicagées plendrias, cinco
keynotes, seis comunicagdes orais convidadas e um
workshop. Dos trabalhos submetidos ao congresso,
foram apresentadas 24 comunicagoes orais, 10
comunicacgoes flash e 61 comunicagdes em painel.
Foram atribuidos os prémios de melhor comunicagao
oral a Daniela Pinheiro da UTAD, melhor flash a
Filipa Mandim do Instituto Politécnico de Braganga,
e melhor comunicagdo em painel a Nélia Tavares
da Universidade de Coimbra.

0O congresso foi ainda palco do 2.° Concurso
Nacional de Retrossintese, onde foram apresentados
os trabalhos das trés equipas finalistas. O prémio foi
atribuido a equipa Metil Etil Propil, constituida por
Alexandre Felgueiras, Vitaliy Masliy e Zoe Arnaut da
Universidade de Coimbra.

O prémio PYCA foi revelado durante o congresso.
O prémio PYCA é atribuido pelo Grupo de Quimicos
Jovens (GQJ) da SPQ e visa promover a exceléncia
da Quimica desenvolvida por Jovens Investigadores,
com especial énfase para o impacto desta Ciéncia
na Sociedade. O prémio € atribuido de dois em dois
anos (excecionalmente, o deste ano ocorreu trés anos
depois do anterior) e destina-se a recém-doutorados
com idade até 35 anos (inclusive), premiando o
trabalho desenvolvido durante o Doutoramento.
Esse trabalho deve ser colocado num contexto
de divulgacao cientifica de forma a demonstrar a
capacidade do Jovem Investigador para comunicar
arelevancia do seu trabalho a Sociedade em geral. O
vencedor desta edicdo foi o Doutor Pedro Brandao,
pela sua tese intitulada “Isatin and multicompo-
nent reactions: Sustainable catalytic synthesis of
novel bioactive oxindole derivatives”, atribuida
pelo Departamento de Quimica da Faculdade de
Ciéncias e Tecnologia da Universidade de Coimbra
(FCTUC) em fevereiro de 2022. O Doutor Pedro
Brandao apresentou o seu trabalho sob a forma de

[ Pedro Brandao, vencedor do Prémio PYCA 2023.
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I Vencedores do 2.° Concurso Nacional de Retrossintese.

uma comunicacao oral convidada no dltimo dia
do Encontro. Para além disso, terd a possibilidade
de ver o seu artigo publicado no Boletim da SPQ,
receberd a oferta de um ano de quotas da SPQ e um
livro cientifico. Houve ainda espaco a atribuicdo de
uma mengao honrosa ao Doutor Bernardo Nogueira
pelo seu projeto de Doutoramento " Generation and
characterization of novel materials exhibiting color
polymorphism”, realizado também no Departamento
de Quimica da FCTUC. O premiado receberd um
livro cientifico e a possibilidade de ver o seu artigo
publicado no Boletim da SPQ.

0O Porto de Honra e o jantar foram os eventos
sociais escolhidos para confraternizar e divulgar a
cultura gastrondmica e enoldgica da regido.

> >
Rui Sousa
rui.sousa@quimica.uminho.pt

Céu Sousa
ceusousa@utad.pt

> >
Mariana Fernandes Joana Madureira

mspf@utad.pt

> >
Carolina Jesus
carolinaajesus@gmail.com

Vanessa Gomes
v.s.d.gomes@gmail.com

> >
Rute Pereira
rute.pereira@ua.pt

Vania Graca
vgraca@utad.pt

joanamadureira@ctn.tecnico.ulisboa.pt
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Simposio Ibérico de Polimeros
Organicos Funcionais (ISFOP2023)

O 157

IBERIAN SYMPOSIUM ON
FUNCTIONAL ORGANIC POLYMERS

GCICECO

A primeira edicao do Simpésio Ibérico de Polimeros
Organicos Funcionais (ISFOP2023) realizou-se nos
dias 1112 de maio na Universidade de Aveiro em co-
laboragdo com a Sociedade Portuguesa de Quimica. O
simpdsio centrou-se numa vasta gama de polimeros
organicos funcionais, incluindo materiais poliméricos
eletroativos, quirais, porosos (POPS, COFS) e deinspi-
racdo bioldgica (biopolimeros). O simpdsio também
explorou as propriedades fascinantes dos polimeros
organicos e o seu processamento para aplicagdes
energéticas, eletrénicas, biomédicas ou ambientais.
Alguns dos temas abrangidos pelo simpésio foram:
baterias organicas, fotovoltaicos e termoelétricos
organicos, engenharia de tecidos, polimeros quirais
e estruturas organicas covalentes (COFs).

Este simp6sio serviu também para estimular a
colaboragao entre grupos de investigacao de Espanha
e Portugal. Alguns dos oradores convidados foram:
Thomas Bein (Universidade de Munique, Alemanha),
Rebeca Marcilla (IMDEA Energy, Espanha), Daniele
Mantione (Polymat, Espanha), Nagore Ortiz-Vitoriano
(CIC EnergiGUNE, Espanha), Mariano Campoy-Quiles
(Instituto de Ciéncias dos Materiais de Barcelona,
Espanha), Jodo Mano (Universidade de Aveiro/
CICECO, Portugal), Ester Vizquez (Universidade de

Castilla La Mancha/IRICA, Espanha), Ana Rita Duarte
(Universidade Nova de Lisboa, Portugal), Carmen
Freire (Universidade de Aveiro/CICECO, Portugal),
Josep Puigmarti-Luis (Universidade de Barcelona,
Espanha), Aurelio Mateo-Alonso (Polymat, Espa-
nha), Laura Salonen (Universidade de Vigo/CINBIO,
Espanha) e Félix Freire (Universidade de Santiago de
Compostela/CIQUS, Espanha).

0 simpésio contou com a presenca de mais de 80
participantes que contribuiram com apresentacoes
orais e sessoes de posters. Foram também atribuidos
cinco prémios aos melhores posters patrocinados
pelo grupo GENAM da RSEQ, RSC Applied Polymers,
Energy Advances e Reaxys. Todos os participantes
salientaram o bom ambiente da conferéncia e a
elevada qualidade das palestras.

Mais informaces em isfop2023.events.chemistry.pt.

>
Manuel Souto
manuel.souto@ua.pt
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#GWB2023 - “Oceanos que Quebram Barreiras”

GWB 2023

FEBRUARY 14, 2023

Breaking Barriers in Science

A semelhanca do que aconteceu nos anos anteriores,
a Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) associou-se
mais uma vez ao Global Women's Breakfast 2023 com
o tema "Breaking Barriers in Science”. Tendo a Organi-
zacao das Nagdes Unidas definido o Ano Internacional
das Ciéncias Bésicas para a Sustentabilidade de 8 de
julho de 2022 a 30 de junho de 2023, o programa do
#GWB2023 em Portugal foi preparado em torno do tema
“Oceanos que quebram barreiras” e unem povos, que
é um tema congregador de todas as ciéncias basicas.
Assim, conviddmos toda a comunidade de quimicos
e ndo qufmicos, a associarem-se a este evento, que
ocorreu a 14 de fevereiro.

A iniciativa desenvolveu-se de forma hibrida.
Virtualmente, estabeleceu-se ligagdo por zoom com
escolas, universidades, institutos, empresas e todas
as pessoas que individual ou coletivamente quiseram
participar, distribuidos por todo o pais, tendo havido
mais de 150 participantes. A sessdo virtual comegou
com as boas-vindas a todos e com uma breve apre-
sentagdo do programa do evento, disponivel em spg.
pt/news/global-womens-breakfast-2023. Logo de
seguida, Adelino Galvao, o anterior Secretdrio-Geral
da SPQ, encantou-nos com o tema “A dgua “, melhor
dizendo “0 oxidano”. Falou de uma forma alegdrica
sobre a dgua partilhando muito do saber sobre as suas
propriedades, remetendo os ouvintes para bibliografia
diversa e composicdes musicais relacionadas com
a dgua. De seguida, fomos passando de escola em
escola, de universidade em universidade/instituto
para conhecermos muito do que se faz nos projetos
educacionais e de investigacao relacionados com os
Oceanos e com a Sustentabilidade.

A semelhanca do que acontecia nos anos anteriores
a pandemia de COVID-19, o GWB 2023 foi também
realizado presencialmente em muitas das instituicoes,
tendo os participantes degustado excelentes iguarias
tradicionais portuguesas. Por exemplo, na FCT NOVA, os
mais de 60 participantes degustaram um maravilhoso
“brunch” enriquecido com as ofertas da Vitacress,
do Pingo Doce, e alguns doces regionais portugueses
feitos pelos investigadores presentes. Como em anos
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anteriores, Isabel Esteves, Professora e Investigadora
da FCT NOVA, desenhou o cartaz alegdrico.

No Departamento de Quimica da UC, a celebragdo do
GWB 2023 foi realizada num pequeno-almogo partilhado
que reuniu mais de 50 participantes, entre professores,
investigadores e alunos. O convivio foi animado e permitiu
a partilha de experiéncias entre geracoes diferentes de
investigadores. Os participantes foram desafiados a
escolher trés palavras sobre o que significava para eles
“Breaking Barriers in Science”.

0 GWB2023 terminou com um brinde envolvendo
um doce regional e uma bebida e uma mensagem final
de Artur Silva, ex-Presidente da SPQ, que registou com
muito gosto a Diregdo terminar o seu mandato em tao
boa companhia. Palestrantes e participantes, sentiram
que mais uma vez a rede de contactos estabelecida no
GWB2023 era um quebrar de barreiras e uma alavanca
para futuras colaboragdes em projetos dedicados ao
desenvolvimento de um mundo mais sustentdvel! No-
vamente, 0 GWB2023 da SPQ reuniu muitos coracoes
no Mapa do Mundo, no site da IUPAC.

Parabéns a todos pelo fantastico evento Global
Women's Breakfast 2023 (#GWB2023)!

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

Maria Clara Magalhaes
mclara@ua.pt

Isabel Esteves
i.esteves@fct.unl.pt


mailto:p19@fct.unl.pt
mailto:mclara@ua.pt
mailto:i.esteves@fct.unl.pt
https://dx.doi.org/10.52590/M3.P700.A30002478
https://iupac.org/gwb
https://iupac.org/gwb
https://www.spq.pt/news/global-womens-breakfast-2023
https://www.spq.pt/news/global-womens-breakfast-2023
https://www.spq.pt/news/global-womens-breakfast-2023
https://www.youtube.com/watch?v=DxwudeEKQPs
https://iupac.org/gwb

NOTICIAS SPQ

Meias-finais das Olimpiadas de Quimica 2023

Na edi¢do das Olimpiadas de Quimica (Mais e Junior)
de 2023, jovens estudantes provenientes de todas as
regioes de Portugal tiveram a oportunidade de demons-
trar o seu conhecimento, habilidade pratica e paixao
pela Quimica, enfrentando desafios estimulantes, que
exigiram raciocinio légico, criatividade e um dominio
solido dos mais variados principios quimicos.

Meias-finais das Olimpiadas de Quimica

Mais

As meias-finais das Olimpiadas de Quimica Mais
decorreram a 11 de margo de 2023 e tiveram lugar
de norte a sul de Portugal Continental e nas ilhas,
em varias institui¢des de ensino superior (IES), como
a Universidade do Minho, o Instituto Politécnico de
Braganga, a Universidade de Tras-os-Montes e Alto
Douro, a Faculdade de Ciéncias da Universidade do Por-
to, a Universidade de Aveiro, a Universidade de Lisboa
(Faculdade de Ciéncias e IST), a Universidade do Algarve,
a Universidade dos Acores e a Universidade da Madeira.

Meias-finais das Olimpiadas de Quimica
Junior

As meias-finais das Olimpiadas de Quimica Jdnior
decorreram a 18 de marco de 2023 em vdrias IES: Uni-
versidade do Minho, Universidade de Trds-os-Montes
e Alto Douro, Universidade do Porto (Faculdade de
Ciéncias e Faculdade de Engenharia), Universidade
de Aveiro, Universidade de Coimbra, Universidade de
Lisboa (Faculdade de Ciéncias e IST), Universidade
do Algarve e na Universidade da Madeira.

Todos os resultados e classificacdes das meias-
-finais das Olimpfadas de Quimica estdo disponi-
veis em olimpiadas.spq.pt.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Final das Olimpiadas
de Quimica Mais na

Universidade de Aveiro

O Departamento de Quimica da Universidade de
Aveiro acolheu no sdbado, 6 de maio de 2023, 36
estudantes e 15 professores de Fisica e Quimica
de 12 escolas secundarias do Pais que tinham sido
selecionados nas meias-finais.

Esta iniciativa contou com o apoio da SPQ e
com a participacdo do Nucleo de Estudantes de
Quimica da UA que, coordenados pela Prof.? Diana
Pinto, Coordenadora Nacional das Olimpfadas de
Quimica, tém levado por diante esta iniciativa.
Contou, na sessao de abertura, com o Diretor
do Departamento de Quimica, Professor Doutor
Armando Silvestre, e o Vice-Reitor da Universidade
de Aveiro, Professor Doutor Artur Silva.

Além das provas, que na Final Nacional s3o
individuais e compostas por uma prova prética
(realizada durante a manha) e uma prova tedrica
(realizada durante a tarde) e do almogo ofere-
cido pela Reitoria da Universidade de Aveiro, os
participantes tiveram a oportunidade de visitar o
Departamento de Quimica e conversar com licen-
ciados em Quimica, Bioquimica e Biotecnologia,

que recentemente ingressaram no mercado de

i ] I Rodrigo da Silva Cordeiro Martins Sobral da Escola
trabalho. Tiveram desta forma oportunidade de

Secundaria Adolfo Portela, Agueda (Medalha de Ouro).

QUIMICA | Vol. 47 | N2169 | 2023 | 73


https://www.olimpiadas.spq.pt
mailto:brunofm@fe.up.pt

NOTICIAS SPQ

esclarecer duvidas sobre a importancia de adquirir
uma formacgao qualificada em Quimica.

0 momento mais aguardado foi sem duvida a
entrega das medalhas aos vencedores e o lanche
de convivio final oferecido pela SPQ.

Este ano, o prémio da Melhor Escola foi para
a Escola Secunddaria Adolfo Portela, Agueda. Os
estudantes premiados foram Sebastido Men-
donga do Colégio Pedro Arrupe, Lisboa (Medalha
de Bronze), Inés Alves Padrela Pinto Correia da
Escola Bdsica e Secundaria Carolina Michaélis,

[ Inés Alves Padrela Pinto Correia da Escola Basica e
Secundaria Carolina Michaélis, Porto (Medalha de Prata).

d SeLuetn)Pane Pare Y

[I Sebastido Mendonga do Colégio Pedro
Arrupe, Lisboa (Medalha de Bronze%.

Porto (Medalha de Prata) e Rodrigo da Silva Cor-
deiro Martins Sobral da Escola Secunddria Adolfo
Portela, Agueda (Medalha de Ouro).

> >

Diana Pinto Amparo Faustino

diana@ua.pt faustino@ua.pt

> >

Carlos Silva Graca Rocha (fotografias)
csilva@ua.pt grrocha@ua.pt

Final das Olimpiadas
de Quimica Junior na
Universidade do Minho

Final Nacional

Olimpiadas de Quimica Junior 2023

[ Sess3o de abertura.

No passado dia 27 de maio, o Departamento de Quimica
da Universidade do Minho, em colaboragdo com a
SPQ, organizou a Final Nacional das Olimpfadas de
Quimica Junior 2023, que envolveu a participagdo de
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[E 1.2 lugar - José Antonio Figueiredo, Tomas Cadillon
e Pedro Oliveira do Colégio D. Diogo de Sousa, Braga.
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[I 0s vencedores com a comissdo
organizadora e colaboradores.

20 equipas constituidas por alunos dos 8.°e 9.°anos de
escolaridade, provenientes de escolas de norte a sul do

i 7 P T T, [ 2.° lugar - Leonardo Sousa, Maria [I 3.2 lugar - Vicente Nunes,
Pafs e Madeira, apuradas nas semifinais das Olimpiadas  Domingues e Inés Ventura da Escola Maddox Kuipers e Yazhi Xue do
de Qufmica JUnior em diversas universidades. A sessio Secunddria Pinhal do Rei, Marinha Grande. Colégio Salesianos do Estoril.

de abertura contou com a presenca da Pré-Reitora para
a Comunicagao, Teresa Rudo, do presidente da SPQ,
Joaquim Faria, do presidente da ECUM, José Manuel
Méijome, do diretor do Departamento de Quimica, Lufs
Monteiro, e Susana Costa, representante da organizagao.

Além das provas tedrica e laboratorial realizadas
pelas equipas participantes, o programa do evento in-
cluiu as palestras “Ciéncia doméstica: uma curiosidade
histdrica no ensino da Quimica?”, apresentada por Jodo
Paulo André, e “Residuos organicos: como transformar
um problema em solugdo”, proferida por Fatima Bento.

Na sessao de encerramento, a comissao organiza-
dora da final, constituida por Ana Paula Bettencourt,
Manuela Raposo, Manuela Silva, Silvia Lima e Susana

Costa, entregou os prémios aos vencedores: o 1.° lugar
foi atribuido aos alunos José Anténio Figueiredo, Tomds
Cadillon e Pedro Oliveira do Colégio D. Diogo de Sousa,
Braga; o 2.° lugar coube aos alunos Leonardo Sousa,
Maria Domingues e Inés Ventura da Escola Secunddria
Pinhal do Rei, Marinha Grande; e 0 3.° lugar foi entregue
aos alunos Vicente Nunes, Maddox Kuipers e Yazhi Xue
do Colégio Salesianos do Estoril.

Muitos parabéns a todos os participantes.

>
Susana Costa
spc@quimica.uminho.pt

4. Encontro dos Diretores
das Revistas Associadas a
Chemistry Europe

Decorreu na sede da Wiley-VCH, em Weinheim
na Alemanha, nos dias 4 e 5 de maio de 2023, o
4t Meeting Editors-in-Chief of Chemistry Europe
Membership Magazines/Newsletters. Neste Encontro
esteve presente o Professor Vasco Bonifécio, como
Diretor-Adjunto do QUIMICA. Foram discutidos di-
versos tépicos, entre eles os desafios da Chemistry
Europe (Associacdo de 16 Sociedades Europeias de
Quimica fundada em 1995) e a colaboraggo entre
as revistas associadas, num total de 15. Decorreram
igualmente diversos workshops, tendo num deles sido
apresentado o QUIMICA (em termos de perspetiva
histdrica, contetidos, projetos inovadores e interagdo
com a Sociedade). O encontro foi encerrado com
um jantar com todos os Diretores presentes e 0s
membros da Organizacao (Wiley-VCH).

>
Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt
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Prémio Madinaveitia-Lourenco
2023 Atribuido a Artur Silva

0 Prémio Madinaveitia-Lourenco de 2023 foi atri-
buido a Artur Silva, Vice-Reitor para a Investigagao
e investigador do Departamento de Quimica da
Universidade de Aveiro (UA).

Este prémio Luso-Espanhol de Quimica, instituido
em parceria pela Sociedade Portuguesa de Quimica
e pela Real Sociedad Espariola de Quimica, é
atribuido anualmente, e em alternancia, a quimicos
portugueses ou espanhdis com projecao internacional.
A escolha do premiado cabe a sociedade que atribui
0 prémio, que este ano foi a Real Sociedad Espariola
de Quimica. A instituicdo deste prémio destina-se a
recordar dois quimicos notdveis: Antonio San Quintin
Madinaveitia y Tabuyo (1890-1974) e Agostinho
Vicente Lourenco (1822-1893).

A lista de todos os premiados pode
ser encontrada na pagina da SPQ em
spq.pt/premios/luso-espanhol/lista.

‘I"‘

Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Prémio IUPAC 2023 Mulheres Notaveis
em Quimica ou Engenharia Quimica

Para comemorar o Dia Internacional das Mulheres e
Raparigas na Ciéncia a 11 de fevereiro, a IUPAC anun-
ciou as premiadas do IUPAC 2023 Mulheres Notdveis
em Qufmica ou Engenharia Quimica. As galardoadas
foram: Lidia Armelao (National Research Council e
University of Padova, Itélia), Annette G. Beck-Sickin-
ger (Leipzig University, Alemanha), Chunying Chen
(National Center for Nanoscience and Technology of
China, Pequim, China), Bin Liu (National University
of Singapore, Singapura), Laura McConnell (Bayer
U.S., Crop Science Division, EUA), Marcia Foster Mesko
(Universidade Federal de Pelotas, Brasil), Jyotirmayee
Mohanty (Bhabha Atomic Research Centre, Mumbai,
india), Tatjana Parac-Vogt (Katholieke Universiteit
Leuven, Bélgica), Gill Reid (University of Southampton,
Reino Unido), Mikiko Sodeoka (RIKEN, Japao), Nguyén
Thi Kim Thanh (University College London, Reino Unido)
e Marinda Wu (Dow, aposentada, EUA).

Este prémio, iniciado como parte das celebragoes
do Ano Internacional da Quimica de 2011, foi criado para
reconhecer e destacar o trabalho de mulheres Quimicas/
Engenheiras Quimicas em todo o mundo. Desde 2011, 0
prémio tem ganhado cada vez mais reconhecimento na
comunidade global. As 12 premiadas foram selecionadas
com base na exceléncia da sua investigagdo, funda-
mental ou aplicada, realizagdes notaveis no ensino ou
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educacdo, lideranca demonstrada ou exceléncia em
gestdo nas ciéncias quimicas. A Comissao de Avaliagdo
estd particularmente interessada em candidatas com
um histérico de lideranga e/ou servigo comunitario
ao longo das suas carreiras. A entrega dos prémios
decorrerd durante o Congresso Mundial de Quimica da
IUPAC, que sera realizado em agosto de 2023.

Mais informactes acerca deste prémio disponiveis em
iupac.org/what-we-do/awards/iupac-distinguished-women.

J
Al
Marcia Foster Mesko,

Federal University of
Pelotas, Brazil

Marinda Wu,

Dow (etired), USA

Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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Prémio Internacional
IUPAC-Solvay para
Quimicos Jovens 2023

A Unido Internacional de Quimica Pura e Aplicada
e a Solvay anunciaram os vencedores do Prémio
Internacional IUPAC-Solvay para Quimicos Jovens
2023 para as melhores teses de Doutoramento na drea
da Quimica, com base em textos de 1000 palavras.
Os cinco vencedores foram:

- Dr. Eduard Bobylev (Ucrania/Paises Baixos), “ Spherical
coordination-based M, L, assemblies: Construction,
confinement, catalysis and bio application”, University
of Amsterdam, Paises Baixos;

- Dr. Craig Day (Canadd/Espanha), “Understanding
nickel catalysis at the molecular level: Insights into
C-0 functionalization and electron transfer events”,
Rovira i Virgili University, Espanha;

- Dr. Nikita Hanikel (Alemanha/EUA), “Atmospheric
water harvesting with Metal-Organic Frameworks”,
University of California Berkeley, EUA;

- Dr. Apurva Panjla (india), “ Therapeutic potential
of short peptide conjugates as novel antibiotics
and osteoinductive agents”, Indian Institute of
Technology, Kanpur, india;

- Dr. Yu Zheng (Pequim/China/EUA), “Molecular
design of polymer semiconductors for skin-inspired
electronics”, Stanford University, EUA.

Foram recebidas 58 candidaturas de pessoas
que obtiveram o seu doutoramento em instituicoes
de 21 paises. A comissao de selecdo, presidida pelo
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Prof. Christopher Brett, antigo Presidente da IUPAC,
foi composta por membros da IUPAC e um conse-
Iheiro cientifico sénior da Solvay, todos eles com
uma vasta experiéncia em Quimica. Dada a elevada
qualidade dos trabalhos, a Comissdo decidiu também
atribuir mengdes honrosas a:

- Dr. Yuanxin Deng (Pequim/China/Pafses Baixos),
University of Groningen, Paises Baixos;

- Dr. Karthick Govindan (india, Taipé/Taiwan/China),
Kaohsiung Medical University, Taipé/Taiwan/China;

- Dr. Renyu Guo (Pequim/China/EUA), Indiana Uni-
versity Bloomington, EUA;

- Dr. Aron Peter (Hungria, Reino Unido), University of
Manchester, Reino Unido.

Cada vencedor receberd um prémio em dinheiro
de $1000 e serd convidado a apresentar um poster
no 49.° Congresso Mundial de Qufmica da IUPAC, que
decorrerd em Haia, Pafses Baixos, entre 20 e 25 agosto
de 2023. Os vencedores serdo também convidados
a apresentar um poster no Congresso da IUPAC des-
crevendo o seu trabalho premiado, e a submeter um
artigo de revisao sobre os aspetos criticos do seu tema
de investigagao para ser publicado na revista Pure and
Applied Chemistry. Os prémios serao entregues aos
vencedores das edicdes de 2022 e 2023 durante a
Cerimdnia de Abertura do Congresso.

Mais informagdes disponfveis em
iupac.org/winners-of-the-2023-jupac-solvay-inter-
national-award-for-young-chemists.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Prémio Europeu de
Quimica Sustentavel 2023
Atribuido a Arjan Kleij

O Prémio Europeu de Quimica Sustentdvel, conce-
dido pela Divisdo da Quimica Verde e Sustentdvel da
EuChemS a cientistas de exceléncia nesta drea, 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 a inovagao global e a competitividade.

0O professor Arjan Kleij, do Institute of Chemical
Research of Catalonia (ICIQ) com sede em Tarragona
(Espanha), vé premiado o seu trabalho na drea de
utilizagdo do CO, e especialmente a sintese e aplica-
¢oes de carbonatos ciclicos.

€. EuChemS

European Chemical Society

O Prémio Europeu de Quimica Sustentavel de
2023 serd atribuido a Arjan Kleij na 6.2 Conferéncia
EuChemsS sobre Quimica Verde e Sustentdvel (6EuGSC),
que serd realizada de 3 a 6 de setembro de 2023 em
Salerno, Itdlia (6eugsc.org).

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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Prémios EFMC 2023 para
Jovem Quimico Medicinal
ou Bidlogo Quimico

Para reconhecer a exceléncia de jovens quimicos
medicinais e bi6logos quimicos (< 12 anos apés o
doutoramento) que trabalham na industria e na aca-
demia europeias, a EFMC estabeleceu o “Prémio EFMC
para Jovem Quimico Medicinal ou Bidlogo Quimico
na Industria” e o “Prémio EFMC para Jovem Quimico
Medicinal ou Bidlogo Quimico na Academia”. Os dois
prémios sdo atribuidos anualmente e consistem num
diploma, prémio em dinheiro de 1000 € e um convite
para uma apresentacao num simpdsio da EFMC. Para
a edi¢do de 2023, os premiados estdo convidados a
fazer comunicacgdes orais no IX EFMC International
Symposium on Advances in Synthetic and Medicinal
Chemistry (EFMC-ASMC 2023), que ird decorrer em
Zagreb (Crodcia), de 3 a 7 de setembro, 2023.

A comissdo de selegdo designou o Dr. Georg
Winter (Research Center for Molecular Medicine,
CeMM, of the Austrian Academy of Sciences, Austria)
como o vencedor do Prémio EFMC 2023 para Jovem
Qufmico Medicinal ou Bidlogo Quimico na Academia
e a Dr? Teresa De Haro Garcia (UCB, Bélgica) como
a vencedora do Prémio EFMC 2023 para um Jovem
Qufmico Medicinal ou Biélogo Quimico na IndUstria. O
Dr. Marco Di Antonio (Imperial College London, Reino
Unido) e a Dr.2 Valle Palomo (/I\/IDEA Nanociencia,
Espanha) foram reconhecidos como os segundos
classificados mais meritdrios na drea da Academia
e o Dr. Jean Baptise Langlois (Novartis, Suica) e o
Dr. Afjal Miah (GlaxoSmithKline, Reino Unido) foram
reconhecidos como os segundos classificados mais
meritérios na drea da Industria.

0 Anudrio EuChemS 2022, contendo as principais
atividades desenvolvidas pela EuChemS ao longo do
ultimo ano, foi lancado no inicio de marco.

Ao longo de 2022 foram vdrias as atividades
cientificas, de politica cientifica e de comunicagao
cientifica que contaram com o apoio e a participa-
¢do da EuChemsS. 0O anudrio inclui um resumo dos
grupos consultivos relacionados com politicas e dos
eventos organizados pela EuChemsS. Os esforgos da
EuChemS para fortalecer a comunidade quimica
europeia, principalmente através do 8.° Congresso
de Quimica da EuChemS que se realizou em Lisboa,
sdo também apresentados nesta publicacdo. Pode
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Teresa De Haro Garcia

Georg Winter

Georg Winter é Investigador Principal do CeMM
especializado em biologia quimica e investigagao sobre
cancro. O foco do seu laboratdrio é o desenvolvimen-
to de estratégias farmacoldgicas para compreender
e interromper circuitos transcricionais aberrantes no
cancro, utilizando tecnologias de alto rendimento. Georg
€ autor de mais de 40 artigos e recebeu varios prémios
pelas suas contribuicées para o campo da degradagao
direcionada de proteinas.

Teresa de Haro obteve o seu mestrado em Quimica
na Universidad Autonoma de Madrid em 2007.Em 2012,
recebeu o seu doutoramento da Universidade de Zurique
com a Prof.? Cristina Nevado, juntando-se posteriormente
ao grupo do Prof. Alois Fiirstner no Max-Planck-Institut
fur Kohlenforschung (Alemanha) como colaboradora
po6s-doutoral. Em 2013, mudou-se para o Reino Unido
para trabalhar na Eli Lilly (Windlesham) antes de se juntar
a UCB Slough em 2014. Desde 2018, Teresa de Haro tra-
balha como cientista principal na UCB Pharma (Bélgica).

Pode consultar a lista de todos os vencedores
destes prémios em efmc.info/prizes.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

Publicacdo do Anuario EuChemsS 2022

descobrir mais sobre as iniciativas de comunicagdo
cientifica da EuChemS nesta publicagdo, juntamente
com os membros de 2022 do Conselho Executivo,
Divisdes, Sociedades Membros e Secretaria.

A producao do anudrio foi coordenada pelo Se-
cretariado da EuChemS, mas muitos outros membros
da EuChemsS contribufram para garantir a alta quali-
dade e rigor da publicagao.

O anudrio de 2022 estd disponivel online em
EUchems.eu/2022-euchems-yearbok.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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LIVROS SPQ

Phosphorus (Entre Vénus e
Lucifer), de Manuel Jodo Monte.
A Quimica, Veiculo de Cultura

>
Joaquim L. Faria

0 termo “quimica cultural” pode soar estranho, mas
ao contrdrio do que possa parecer ndo € uma invengao
sofisticada duma era recente, em que tudo vale para
atrair atencbes e os termos, tal como soundbites, se
inventam um pouco ao sabor das correntes.

A questdo “O que é quimica cultural?” tem algum
tempo e foi enderecada pela mao de Glen Wakeham
[1] em 1938, como forma de protesto contra a nogdo
complacente (até para a época) mantida por professores
de quimica elementar, autoridades escolares, e até
mesmo universitdrios, de que a quimica “cultural”
consiste principalmente em falar sobre a quimica, e
nao na tentativa de levar o individuo (aluno, estudante,
ou simplesmente um curioso) a uma compreensao da
filosofia subjacente a quimica.

E precisamente neste contexto que a obra recente
(embora tardia) de Manuel Jodo Monte nos oferece, a
custa de quadros vivos e pitorescos, uma reflexdo madura
sobre essa filosofia, que extravasa a Quimica e em muitos
casos é mesmo uma filosofia de vida. Uma abordagem
que visa ndo apenas entender a quimica como uma
ciéncia isolada - a velha quimica da bancada e do tubo
de ensaio -, mas a quimica moldada e influenciada por
fatores sociais, politicos, econémicos e ambientais, que
pode ser utilizada para compreender e mesmo solucionar
problemas culturais e sociais.

As pegas de Manuel Jodo Monte sdo verdadeiras via-
gens no tempo, em que o recurso a cruzar as linhas tem-
porais, saltando entre 0 ambiente histérico e as questoes
prementes do nosso tempo, € utilizado com desenvoltura
para nos manter agarrados ao desfiar do texto. Aliado a
este recurso, estd um uso bem medido de trocadilhos
(neste caso, o paciente e o impaciente) e referéncias por
vezes sub-repticias, sempre bem-humoradas, que nos
agugam o espirito para outros voos e outros cendrios.

Desde O Bairro da Tabela Periédica (2019, Ano
Internacional da Tabela Periddica) que a Sociedade Por-
tuguesa de Quimica tem o privilégio de ser cimplice na
edicdo dos livros do Manuel Jodo Monte. O langamento
de Phosphorus (Entre Vénus e Lucifer), em marco de
2023, na Faculdade de Ciéncias da Universidade do

PHOSPHORUS
(ENTRE VENUS E LUCIFER)

MANUEL JOAO MONTE

U.Porto Press, Colecdo Fora de Série
ISBN-13: 978-989-746-345-7
Paginas: 180
Edigdo: marco de 2023

Porto, no Auditdrio Ferreira da Silva, que exibe muito
apropriadamente o nome do nosso fundador, neste que
¢ 0 ano da evocacao do centendrio do seu falecimento
[Anténio Joaquim Ferreira da Silva (28/07/1853 -
23/08/1923)), foi sem ddivida um momento memoravel,
a0 juntar no espago e no tempo estas referéncias.
Fiel aos propdsitos do seu fundador, a SPQ as-
sumiu nos Ultimos anos a enorme responsabilidade
de contribuir ativamente para evolugdo do ensino da
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Quimica em Portugal. Criou recentemente o Centro
de Formagao, colocando a disposicao dos professores
dos ensinos bdsico e secundario um conjunto de
formagoes originais e contemporaneas. E também
uma preocupagao dessas formagodes que a quimica
seja ensinada de uma forma genuinamente cultural, e
que esse modo de ensino possa ser transpostoparaas >
salas de aula. Nesse aspeto, livros como Phosphorus
(Entre Vénus e Licifer) s3o um veiculo cultural original
e genufno que tardavam em aparecer. Agora que estd

af, s6 nos resta ser intoxicados pelos delirios fantdsticos
da descoberta alquimica daquela pedra que arde ao ar!

[1] G. Wakeham, J. Chem. Educ. 1938, 15, 259-260. DOI: 10.1021/
ed015p259,

Joaquim Luis Faria
Faculdade de Engenharia, Universidade do Porto
jifaria@fe.up.pt

Antonio Jorge
Andrade de Gouveia

- Um Pedaco de
Quimica Portuguesa

>

Sérgio Rodrigues
Alberto Pais

Teresa Pinho e Melo
Ana L. Cardoso
Artur J. M. Valente

“0 professor Antdnio Jorge Andrade de Gouveia
(1905-2002) foi uma personalidade multifacetada,
envolvida em diferentes atividades e contribuicées
para a investigagdo e ensino da Quimica, da Ciéncia,
da Histéria da Ciéncia e do governo universitdrio,
como evocado pelos autores do presente volume.
A comunidade quimica reconhece a sua contribui-
¢do para a Quimica, mas é a faceta de reitor da
Universidade de Coimbra que é mais conhecida do
publico e é recordada no nome de uma rua, junto a
placa da qual, crescia, hd pouco tempo, um pinheiro.
Trata-se de uma feliz coincidéncia, jd que se trata de
uma drvore cujos compostos estudou com mestria e
diligéncia num tempo em que ndo estavam disponiveis
o0s equipamentos que existem hoje. Equipamentos
avangados com que Andrade de Gouveia sempre
procurou equipar a Universidade de Coimbra.”

E desta forma que comeca o posficio que os
autores deste texto escreveram para a publicacdo da
presente obra de homenagem a Andrade de Gouveia.
Entretanto, o pinheiro jd cresceu mais um pouco. O
subtftulo dolivro, “Um pedaco de Quimica Portuguesa,”
pode causar estranheza ao publico em geral, mas
nao a um quimico. A superficie desse pedaco pode
ser fratal, tendo uma superficie quase infinita. Um
grao de areia pode conter todo o mundo, como é dito
no conhecido poema de William Blake. Os quimicos
habituados aos paradoxos moleculares e para os quais
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Antonio Jorge Andrade de Gouveia

um pedaco é sempre suficientemente macroscopico
para conter bilides de bilides de dtomos podem ver
o mundo nesse bocado. O livro é para os quimicos,
mostrando a centralidade da quimica, mas é também
para um publico mais vasto que queira saber mais
sobre o homem e o reitor.

0 livro abre com o prefacio de Sebastido Formo-
sinho (1943-2016) e Hugh Burrows (1945-2023) que
explicam a razdo de ser da obra que se insere num
programa mais vasto, para além do homenageado,
e que é o empenho das direcdes do Departamento
de Quimica em homenagear os seus professores
por ocasido do centendrio do seu nascimento. Esta
homenagem, realizada no centendrio do nascimento
de Andrade de Gouveia, em 2005, levou varios anos até
ser publicada, em 2022, na forma deste livro. Segue-se


https://doi.org/10.1021/ed015p259
https://doi.org/10.1021/ed015p259
https://sigarra.up.pt/feup/pt/func_geral.formview?p_codigo=211768
mailto:jlfaria@fe.up.pt

um capitulo de autoria de Alves da Silva (1925-2016)
que, com grande mintcia, acutilancia e espirito, traga
a biografia do homem de ciéncia que foi Andrade de
Gouveia, desde a sua infancia numa aldeia perto da
Guarda, até ao final da sua vida. Esta biografia contém
varios aspetos que permitem caracterizar melhor o seu
tempo, a sua personalidade e as suas circunstancias.
Tem ainda alguns estudos complementares sobre lugares
que conheceu e pessoas com quem privou. Este capitulo
acabou por ser entregue pela sua vitva, Lidia Brandao,
pois ndo estava ainda concluido na altura do seu fale-
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A imprensa da Universidade de Coimbra (1UC),
contando com milhares de autores e titulos, fez no
ano passado 250 anos da sua fundagao. N3o deixou,
no entanto, de se modernizar e aderiu ha algum
tempo ao acesso aberto e os livros sdo indexados
nas principais bases de dados. Esta obra pode ser
obtida online no sitio da IUC (monographs.uc.pt/
iuc/catalog/book/299). Embora também possa ser
obtido em papel (livrariadaimprensa.uc.pt/produto/
antonio-jorge-andrade-de-gouveia-um-pedaco-de-
-quimica-portuguesa/), o facto de estar integralmente

cimento. Sebastido Formosinho, no capitulo seguinte
realca o papel de Andrade de Gouveia na estruturacdo
e desenvolvimento da Escola de Quimica de Coimbra. E
bastante interessante seguir essa andlise para perceber
como se investigava e publicava, na altura, em Quimica
na Universidade de Coimbra. No capitulo seguinte, Victor
Crespo (1932-2014) traga uma visdo cosmopolita do
governo das universidades publicas em diferentes paises.
Este capitulo, escrito ainda antes da implementagao do
processo de Bolonha, em 2006, permite uma comparagao
das universidades da altura. Segue-se um capitulo da
autoria de Amorim da Costa que real¢a o homem das
“duas culturas” que foi também Andrade de Gouveia. De
facto, Anténio Amorim da Costa foi também protagonista
e testemunha, sobretudo a partir da década de 1960,
dos interesses e realizacdes de Andrade de Gouveia no
ambito da Histdria e Filosofia das Ciéncias e da vontade
e prética da internacionalizagao desta drea. Finalmente,
ha um capitulo de Augusto Correia Cardoso que realga a
contribuicdo de Andrade de Gouveia para as edificacoes
universitarias. O livro termina com um breve posfacio
da autoria dos autores deste texto.

online permite que seja acedido por um publico
alargado. E o que queremos: que Andrade Gouveia
seja mais bem conhecido.

ANTONIO JORGE
ANDRADE DE GOUVEIA

Um Pedago de Quimica Portuguesa

Sebastigo Formosinho

Hugh Burrows
Coord.

O Professor Antonio Jorge Andrade

de Gouveia (1905-2002) foi uma
personalidade multifacetada envolvida
em diferentes atividades e contribuicoes
para a investigacdo e ensino da quimica,
ciéncia e historia da ciéncia e governo
universitdrio, como evocado pelos autores
do presente volume. A comunidade
quimica reconhece a sua contribuicio
para a quimica, mas é a faceta de Reitor
da Universidade de Coimbra que é mais
conhecida do publico. Esta obra traca
um retrato vivo e profundo da sua vida e
heranca cientifica.

I Imprensa da Universidade de Coimbra, Coleco Ciéncias e Culturas
ISBN: 978-989-26-1807-4

DOI: 10.14195/978-989-26-1808-1

Paginas: 228

Edigdo: outubro 2022
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LIVROS SPQ

Fundamentos de Nomenclatura
de Quimica Organica

Sobre o Livro
As designadas “regras de nomenclatura da IUPAC” s&o COLECAO ENSINO DA CIENCIA E DA TECNOLOGIA

um conjunto diversificado de sistemas de nomenclatu- FUNDAMENTOS DE,

ra que permitem atribuir nomes a compostos reais o
ima;ina’rios. Porém, a insténcia de varios sistemas dl;. NO MENC LATURA
nomenclatura permite que, para 0 mesmo composto, z
: \ EQUIMICA
ORGANICA

possam ser atribuidos varios nomes, todos de acordo

com as regras da lUPAC e, obviamente, todos aceites por

esta organizagdo. O “problema” da existéncia de nomes

diferentes para o mesmo composto sempre existiu, AUGUSTO COSTA TOME

mas as sucessivas atualizagdes das regras da IUPAC,

com a adigao de novas regras, tém vindo a aumentar

a entropial Esta situagdo levou a IUPAC a incluir nas

Recomendacdes 2013 o conceito de “nome IUPAC

preferido”, ou NIP, continuando, no entanto, a permitir /

0 uso de nomes alternativos para um mesmo composto.
Neste livro apresentam-se, de forma rigorosa

O/ o \@
e sistemdtica, as regras mais recentes da IUPAC

para a nomenclatura dos compostos organicos. E oro=o~cr

uma obra de cardcter didatico, onde cada regra é e @ <:>_

ilustrada com muitos exemplos praticos. Para cada

/ 3\

estrutura, sdo indicados o nome IUPAC preferido e
0s outros nomes possiveis.

O livro destina-se a docentes, investigadores e
estudantes do ensino superior, mas também serd
muito Util para os professores do ensino secunddrio
e para quem precise de ter um conhecimento atua-
lizado das regras da IUPAC.

Q-

PRESS

IST PRESS, Colecao Ensino da Ciéncia e da Tecnologia
ISBN: 978-989-8481-96-2
Paginas: 245
Edigao: margo 2023

Sobre o Autor

Augusto Tomé é Professor Associado com Agregagao
no Departamento de Quimica da Universidade de
Aveiro (UA). Obteve a licenciatura em Quimica, o
doutoramento e a agregagdo na UA. Tem lecionado

Augusto Tomé
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unidades curriculares na drea da Quimica Organica e
desenvolve investigacao nessa area. £ coautor de mais
de 200 artigos em revistas cientfficas. £ autor de livros
de nomenclatura de Quimica Organica editados pela UA
(1997 € 2004 (2.2 ed.)) e pela Escolar Editora (2010).
Foi membro do Conselho Geral da UA (2017-2021),
diretor do Departamento de Quimica (2011-2015) e
presidente-adjunto do Conselho Pedagdgico (2010).
Foi presidente da Divisdo de Quimica Organica da SPQ
(2018-2020) e diretor da revista Quimica - Boletim
da Sociedade Portuguesa de Quimica (2016-2019).
F membro da IUPAC na Chemical Nomenclature and
Structure Representation Division (VIll) desde 2020.
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Galopim de Carvalho
- Uma Joia Portuguesa

Antoénio Marcos Galopim de Carvalho nas-
ceu em Evora, em 1931. E licenciado em
Ciéncias Geoldgicas pela Universidade de
Lisboa (1959), doutorado em Sedimentologia
(3éme cycle), em Paris (Sorbonne, 1964) e
em Geologia pela Universidade de Lisboa
(1969) onde, em 1975, realizou as provas de
agregacio. Lecionou durante 40 anos mais de
uma dezena de disciplinas no Departamento
de Geologia da Faculdade de Ciéncias da
Universidade de Lisboa; entre 1965 e 1981 le-
cionou em Geografia, na Faculdade de Letras
da mesma Universidade. Orientou projetos
cientificos, estudantes de mestrado e de
doutoramento. Desenvolveu intensa e empe-
nhada atividade na salvaguarda, valorizacio
e classificacdo do Patrimo6nio Geoldgico,
Paleontologico e Arqueoldgico Nacional. Tem
uma vasta obra cientifica, pedagogica e de
divulgacio. Escreveu livros de memorias e de
ficcido. Marcos, seu nome artistico, aparece
associado a obras de pintura e de escultura.
Participou e continua a participar ativamente
em conferéncias, coldquios, debates e séries
televisivas de divulgacio cientifica.

>

Interagdo Quimica com
Maria José Lourenco Galopim de Carvalho
mjlourenco@ciencias.ulisboa.pt galopim@sapo.pt
Durante 10 anos foi diretor do Museu
Mineraldgico e Geoldgico da Universidade
de Lisboa (com inicio em 1983) e, depois,
do MUHNAC - Museu Nacional de Histéria
Natural e da Ciéncia (com inicio em

1993). Trouxe, de Londres, ao MUHNAC,
em finais de 1992, a primeira e grande
exposicao de Dinossaurios Robots, com
um numero de visitantes até entao nunca
alcancado, 346 694 visitantes, em onze
semanas. Em maio de 1998, como diretor
do MUHNAC, promoveu o 1% International
Meeting on Dinosaur Palaeobiology,
evento de enorme destaque nacional e
internacional com a participacio de uma
vintena de especialistas de projecio a
escala mundial.

Iniciou em Portugal, em 1989, no
MUHNAG, a “Feira Internacional de
Minerais, Gemas e Fosseis”, com 35
edicoes concluidas, hoje alargada ao
Porto, Coimbra e a outras cidades do pais.
Em 1994, o Presidente Mario Soares
conferiu-lhe a insignia de Grande Oficial
da Ordem de Sant’Iago da Espada (Artes,
Letras e Ciéncias) e, em janeiro de 2023,

o Presidente Marcelo Rebelo da Sousa, a
de Grande-Oficial da Ordem de Instrucio
Publica.

Jubilou-se como Professor Catedratico, em
2001. Foi o mentor do Museu do Quartzo,
inaugurado em 2012, com a designacio

de Centro de Interpretacio Galopim de
Carvalho.

E patrono da Escola Basica 2,3 Professor
Galopim de Carvalho, em Pego Longo,
Sintra (1999), do Agrupamento de Jardins
de Infancia e Escolas Professor Galopim
de Carvalho, de Queluz (2002), e da
Escola Basica Galopim da Carvalho, em
Evora (2004).

Em 2019 recebeu o doutoramento Honoris
Causa pela Universidade de Evora.
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0 Professor Galopim de Carvalho ndo precisa de apre-
sentacoes. E uma joia de pessoa. Conquistou o carinho
de todos nés. E um Homem de afetos. Caracterizado
pelo seu humor muito peculiar, sabedoria, de enorme
generosidade e com uma jovialidade muito evidente.
Admite ter sido um traquinas quando era rapazote! Aos
91 anos sente-se novo, apesar de referir gue o corpo
lhe da sinais de algum cansago. Comunica com todo o
Mundo, dd aulas por ZOOM e admite que os comentdrios
que recebe no Facebook Ihe massajam o ego! Dina-
mizador de uma cidadania responsavel, participante e
cientificamente informada, permite ser caracterizado
de ativista. Transborda de alegria com as homenagens
e nestas ocasides espalha uma enorme simpatia entre
todos. Aconteceu recentemente com a inauguragao do
mural pintado pelos alunos no Agrupamento de Escolas
Ferndo do Pé no Bombarral, “Aos ombros do Gigante”
no Pavilhdo do Conhecimento e na condecoragao, pelo
Presidente da Republica Marcelo Rebelo de Sousa, com
as insignias de Grande-Oficial da Ordem da Instrugao
Publica, ordem honorifica que reconhece a dedicacao
a causa da educacdo e do ensino. O seu entusiasmo
na divulgacao de ciéncia é contagiante e admite que
faltam muitos professores realizados: “afinal os garotos
passam mais tempo na escola com os professores
do que com os pais”. Pretende despertar nos mais
novos a curiosidade necessdria para tornar os estudos
agraddveis. “Conversas com o Professor Galopim de
Carvalho” transmitidas através da pagina YouTube do
MUHNAC - Museu Nacional de Histéria Natural e da
Ciéncia, em Lisboa, promovem a compreensao publica
sobre a CIENCIA, valorizam o patriménio universitdrio
e despertam a curiosidade do publico em geral. A
Qufmica é uma das “personagens” que intervém em
muitas destas licoes e vale a pena rever.

Foi num dia de muita chuva que amavelmen-
te me recebeu em Lisboa, na sua casa, acompa-
nhado pela sua querida Isabel a quem muito
carinhosamente chama Mae.

O que mais o caracteriza?
A persisténcia no trabalho e nas lutas civicas que travei,
a frontalidade, a humildade, a lealdade e a afetividade.

Ao longo da sua vida qual foi o seu maior
contributo?

Formar gedlogos e professores de Geologia e lutar pela
valorizagdo e defesa do nosso patriménio geoldgico.
Divulgar, ndo s¢ a ciéncia que cultivei, mas também
0 muito que a vida me ensinou.

Como pode caracterizar a sua infancia

e adolescéncia? Como passou a sua
juventude?

Eu fui o quinto filho de seis (comigo eram trés rapazes
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e trés raparigas). O meu Pai era escriturdrio; era man-
ga-de-alpaca, como se dizia. Ndo fumava e n3o era
consumidor de dlcool. Trabalhava numa companhia de
seguros, A PATRIA - Companhia Alentejana de Seguros.
Numa fase na nossa vida, uns de nés criancgas, outros
adolescentes, diariamente, depois do jantar e durante
uma meia hora, o Pai costumava ler-nos livros a mesa.
A Mae, doméstica, fora costureira de fatos de homem:;
deitar os filhos, senti-los a dormir e ficar, finalmente,
com o tempo para si, entregue a costura, serdo adentro
até as tantas, foi sempre a melhor parte dos seus dias.
Lembro-me da minha tia Cecilia, irma da minha Mae
que, tendo enviuvado, veio para nossa casa ajudar a
tratar da ranchada de filhos! A minha Mae faleceu em
1966 e 0 meu Pai em 1968.

Andei no Liceu em Evora. Posso dizer que no era
bom aluno. Na escola primdria detestava fazer cépias,
apanhava reguadas e odiei esses professores. Achava a
escola desinteressante e demasiado severa. Na escola
dos Salesianos, para onde corria muitos domingos
de manh3, o ambiente era bem diferente. Os padres
jogavam a bola connosco.

No liceu havia um professor para cada disciplina e
ja ndo havia reguadas. O Reitor era rigoroso no que dizia
respeito a disciplina. Um dia, depois de uma qualquer
asneira que fiz, fui chamado a sua presenga. O castigo,
felizmente, ndo passou de uma firme admoestagao. Mais
que ouvi-la e aceitar o aviso, a minha atengdo e os meus
olhos estavam fixados naquele grande anel com uma
vistosa pedra azul (uma safira sintética). Era sabido que,
quando ele rodava a pedra do anel para a parte de dentro
damao, oinfeliz levava um tabefe, a velocidade de um raio.

0 final do primeiro ciclo do Liceu ndo me correu
bem e acabei por ndo ter nota para ir ao exame do 3.°
ano. Ao fim da tarde de cada dia, ia para casa da Isabel
(Isabel Fialho, a minha mulher), minha condiscipula,
a espera dos apontamentos que ela trazia das aulas,
para conseguir estudar e propor-me a exame. Acabei
por estudar sozinho e passei! No final do segundo ciclo
aconteceu-me o mesmo. Acabei também por estudar
sozinho e venci mais este obstdculo. Habituei-me
a lutar pelo que queria.

Em middo tinhamos liberdade para andar na
rua. Muito mais do que a escola, interessavam-me
os trabalhos dos artesdos. Como rapaz a brincar aos
crescidos, fui aprendiz de muitos oficios, com destaque
para os de carpinteiro, com o mestre Roberto, de
sapateiro, na oficina do meu tio Almaca. Fui ajudante
de caixeiro, na mercearia do Anselmo e fiz queijos de
leite de ovelha, na francela de uma tia-avd. Gostava
de acampar, de sentir a Natureza e de conviver com os
camponeses. Tenho memdrias felizes da gastronomia
alentejana, da matanga do porco e dos enchidos,
do lume de chao, do cheiro a café de cevada, do
candeeiro a petréleo da casa da minha avé. Nao havia
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A Sociedade anda distraida a
ultrapassar a sustentabilidade
do Planeta e receio que ira
fazé-lo até ao esgotamento
dos recursos minerais e ao
envenenamento da 4gua e
dos solos.

os congelados, os enlatados, o fast food e o takeaway
dos dias de hoje. A radio, a televisdo, o telemdvel, o
computador, o micro-ondas e o frigorifico ndo fizeram
parte da minha juventude.

Foi o tempo das barracas com aluminio passarem
a ser a grande atragdo das feiras em todo o pais.
Vendiam tachos e cafeteiras, entre outros utensilios
domeésticos. Com a descoberta e com o isolamento do
aluminio, a partir do bauxito, um depdsito sedimentar
essencialmente constituido por hidréxidos deste metal,
o terceiro elemento mais abundante na crosta terrestre
logo a seguir ao oxigénio e aossilicio, havia um grande
potencial para este fabrico.

Vim a Lisboa, de comboio, pela primeira vez
em janeiro ou fevereiro de 1945. Estava frio! Foi um
deslumbramento. As avenidas, os prédios altos, os
carros elétricos... Na travessia do rio, entre o Barreiro
e Lisboa, julguei ter visto o mar, tal a impressdo que
deu ter visto, pela primeira vez, tanta dgua.

0 meu professor de Ciéncias Naturais, Cassiano
Vilhena de seu nome, foi 0 meu mentor e deu rumo a
minha vida como profissional. Em casa ja colecionava
pedras em caixas de sapatos debaixo da cama, mas ndo
sabia classifica-las, nem conhecia as suas naturezas.
Naquela altura existiam aproximadamente 100 minas
em Portugal e era costume oferecerem amostras aos
Liceus. No laboratdrio de Ciéncias Naturais havia dois
caixotes, de hd muito esquecidos, cheios de pedras
enroladas em velhos jornais. O professor Cassia-
no pediu-me que o ajudasse a fazer uma colegao,
que ele disse ser didatica.

A minha ajuda foi lavd-las, uma a uma, e, depois
de ele as classificar e de me ensinar o que eram e para
que serviam, arrumd-las e juntar-lhes uma etiqueta,
que escrevia com a melhor caligrafia que me era
possivel. Volframite da Borralha, magnetite do Marao,
galena de Terramonte, pirites de Sdo Domingos e de
Aljustrel, marmores de Vila Vicosa, basalto de Lisboa
entre muitas outras. “Com o professor Cassiano as
rochas deixaram de ser pedras inertes, sem histdria,

il B

[E D. Isabel Fialho, esposa, aos 15 anos
e Galopim de Carvalho, com 26 anos.
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e 0s respetivos exemplares arrumados em tabuleiros
e armdrios de servico ds aulas, passaram a ser vistos
como documentos da evolugdo do nosso planeta. Com
ele aprendi o significado dos fésseis no conhecimento
da histdria da vida e que as diferentes paisagens, na
sua imensa biodiversidade, tém por suporte o solo
e que este ndo é mais do que a capa superficial das
rochas, alterada pelos agentes atmosféricos, capa
essa necessdria a fixagdo das plantas” [1].

Fazendo aqui um paréntesis na nossa
conversa, referiu por diversas vezes que

as minas abandonadas representam
cicatrizes na paisagem. Com a escassez e
indisponibilidade de recursos minerais, o
que antevé vir a acontecer no futuro?

A Sociedade anda distraida a ultrapassar a sustentabili-
dade do Planeta e receio que ird fazé-lo até ao esgota-
mento dos recursos minerais e ao envenenamento da
dgua e dos solos. Talvez em dois ou trés séculos este
cendrio aconteca. Ficard a biodiversidade mais resis-
tente; os ricos e os pobres serao tratados por igual; um
diamante valerd menos do que um copo de dgua. Nas
primeiras etapas da vida, o oxigénio ndo fazia parte da
atmosfera. Ele seria letal para a vida de entdo, baseada
num processo bioquimico realizado na auséncia de
oxigénio, conhecido por fermentagao e que consiste na
sintese de ATP (trifosfato de adenosina) no envolvimento
da cadeia respiratéria, etapa caracteristica do processo
de respiragdo celular. As histérias da Terra e da Vida
ensinam-nos a compreender e ver melhor o futuro.

Quando veio para Lisboa? Onde morava?
Em 1950 vim para Lisboa estudar Biologia, por vontade
do meu Pai, na Faculdade de Ciéncias (FC). Morava
num quartinho. Foram dois anos a frequentar um
curso que nao me dizia nada e estampei-me. O que
eu queria mesmo era frequentar Geologia!
Entretanto a tropa chamou-me para Vendas Novas.
Fui cadete durante seis meses. Aspirante em Evora
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A Quimica é um eixo do estudo
para a compreensao de quase tudo.

com 1800 escudos de ordenado (nove euros); passei a
alferes e depois a tenente e tinha a namorada (a minha
Isabel) em Evoral O que podia ser melhor? Como os
militares ndo queriam milicianos durante muito tempo,
mandaram-me embora. Entdo regressei a Lisboa para
trabalhar, fiz-me trabalhador-estudante e finalmente, em
1957, matriculei-me em Geologia (Ciéncias Geoldgicas).
Naquele tempo, face a hipdcrita moral vigente, era
impensavel virmos os dois para Lisboa ainda na condigao
de namorados. Esclarega-se que namorados nesse tempo
ndo eram os namorados de hoje. S6 havia liberdade
para conversar. Beijinhos sé as escondidas. Era por isso
que a palavra namorado era sinénima de conversado.

O meu Pai pediu, entdo, a Isabel em casamento e,
assim, ela ja pode vir para Lisboa, “sem dar que falar as
bocas do mundo”. J estava comprometida e, assim...
assim, ja se podia “fechar os olhos”. Matriculou-se
no curso para formagao de professores de ensino
especial, no Instituto Anténio Aurélio da Costa Ferreira.
Casdmos em dezembro de 1957.

Terminei o curso de Geologia em 1961, com boas
notas e sem interrupgdes. Fui logo convidado para assis-
tente pelos professores Torre de Assungao e Carlos Tei-
xeira (que viria a ser meu orientador de doutoramento).

Na faculdade, quais os professores que o
marcaram?

Destaco o Professor Torre de Assuncao, pelas qualidades
cientfficas, pedagdgicas, culturais e humanas, o Pro-
fessor Carlos Teixeira, pela dedicacao, quase obsessao,
pelo trabalho e pela defesa intransigente da Geologia
e da profissdo de Gedlogo e a Professora Marieta da
Silveira, da secgdo de Quimica Organica. Destaco,
ainda, o Professor de Geografia, da Faculdade de
Letras, Orlando Ribeiro que, ndo sendo gedlogo, foi meu
principal mentor, pela vis3o humanistica da CIENCIA,
pelo rigor e elegancia do discurso falado e escrito.

Quais as disciplinas de que mais gostava?
Geomorfologia e Sedimentologia.

Para si o que é a Quimica?

Como sedimentélogo e geomorfdlogo que procurei
ser, o recurso a Quimica foi uma constante. Estudar
meteorizagdo das rochas e génese e evolugao dos
solos exige conhecimentos em diversos domfnios
desta CIENCIA, com destaque para a hidratagao, a
hidrdlise, a cheluviagao, a oxidagdo-reducdo, quimica e
cristaloguimica dos minerais envolvidos, etc. A Quimica
é um eixo do estudo para a compreensao de quase tudo.
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E preciso dar valor
4 Quimica!

Que publica¢des podemos destacar?
Carvalho, A.M.G. (1967). Significado Geoldgico dos
Minerais das Argilas. Naturdlia, Revista da Sociedade
Portuguesa de Ciéncias Naturais, 9(3-4): 22 + 1p.
Lapa, A.J.R. e Carvalho, AM.G. (1967). LicGes sobre
Mineralogia e Geologia das Argilas. Naturdlia, Revista
da Sociedade Portuguesa de Ciéncias Naturais, 9(3-4).

Como € que a Quimica entrou na sua vida?
Nao foi da melhor maneira. Na FC tive como Professor
o0 Doutor Dom Anténio Pereira Forjaz, um enfatuado
“poseur” que detestei. Chamdvamos-lhe o “Bi Dom",
porque dizia-se que era Dom por parte do pai e Dom
por parte da mde. O homem era mesmo execravel!
Eu tinha um primo camionista. Um dia convidei-o
para assistir a uma aula deste professor. O meu
primo confirmou o que eu ja Ihe tinha dito. N3o
dava para acreditar! Mas a Professora Marieta da
Silveira, pelo contrdrio, era uma simpatia e belissima
profissional. O alemao Kurt Jacobsohn, professor de
Quimica Organica, tinha mau cardcter. Eu jd era um
simples assistente no Curso Geral de Mineralogia e
Geologia quando este professor, sem respeito por ele
nem por mim, procurou “meter-me uma cunha”
a favor de um aluno, filho de um amigo. O rapaz
ndo sabia nada e, como ndo podia deixar de ser,
chumbou. Este catedratico deixou de me falar por
um ano. E pergunta-se: porqué um ano? Porque,
no ano letivo seguinte, o sem-vergonha, voltou a
fazer-me o mesmo pedido. Perplexo e com todo o
respeito disse-lhe: - «Senhor professor, se o rapaz
souber para passar, passard, com toda a certeza. Se
ndo souber, chumba outra vez>>. Foi o fim do nosso
precdrio relacionamento. Nunca mais nos faldmos,
nem ele a mim, nem eu a ele. Diga-se que o rapaz
estava bem preparado e passou...

A imagem da Quimica nos dias de hoje
niao é nada favoravel. Porqué?

A este propdsito sé me ocorre dizer que a incultura
cientifica dos portugueses € uma das nossas caracte-
risticas. Nao nos falam muito sobre os beneficios desta
Ciéncia fantdstical S6 conseguem divulgar facilmente os
seus poucos maleficios. E preciso mostrar desde muito
cedo aos mais novos a versatilidade e importancia
crucial da Quimica no bem-estar da Sociedade e
no suporte, nos alicerces que ela oferece as outras
Ciéncias. E preciso dar valor & Quimica!
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Ensinei sempre com muito entusiasmo e alegria tudo
0 que sabia, conduzindo os alunos a verem interesse e
beleza nas matérias, a desenvolverem autoestima e a
interiorizarem o dever civico de estudar.

E as moléculas e os atomos?

Trato-os com muito respeito. Estdo na base de quase
tudo o que estudamos. Estdo na mineralogia, na
cristalografia estrutural, na cristaloquimica e na
Geologia isotépica. Estdo na alteragao das rochas,
na génese e evolugdo dos solos, na diagénese, no
metamorfismo e no magmatismo.

E quem sio os seus quimicos de referéncia
(nacional ou internacional)?

A nivel nacional, ndo tenho. Apenas me lembro dos no-
mes de alguns professores, nem sempre pelas melhores
razdes. A nivel internacional apenas tenho em mente
0s nomes mais sonantes, como Mendeleev, Lavoisier,
Boyle, Dalton, Marie Curie, Pristley e pouco mais.

Quando é que os produtos quimicos entraram
nos seus trabalhos e artigos cientificos?
Logo que iniciei fungdes como Assistente, comecei
a trabalhar no laboratério de sedimentologia, sob a
orientacao do Professor Carlos Romariz. Usei, anos a
fio, dcido clorfdrico para dissolver rochas carbonatadas
e separar os insoluveis (argilas, silte e areias), dcido
fluoridrico para dissolver rochas siliciosas, hidréxido
de amdnio, perdxido de hidrogénio, hexametafosfato
de sédio, bromoférmio, entre os mais comuns.

E num laboratdrio de quimica qual é o
maior fascinio? E o que é que mais o irrita?
Tudo me fascinal E ndo tenho ideia de algo que meirrite.

Como se tornou professor?

Verdadeiramente sé depois do meu doutoramen-
to. Segui o lema dos gedlogos: mens et malleus
(expressao latina que quer dizer mente e martelo).
Mens alude a racionalidade que deve presidir ao
pensamento cientifico e malleus designa a ferra-
menta mais usada por estes profissionais no seu
trabalho de campo. Na docéncia inspirei-me no

Quando surgiu o seu primeiro artigo
cientifico?

Em 1959: “Malacostraceos das formagoes glauconio-
sas do Miocénico superior do litoral a norte do Cabo
Espichel”. Foi um estudo de paleontologia de um tipo
de crusticeos (vulgo caranguejos), contidos num
sedimento rico em glauconite, um aluminossilicato
hidratado de ferro, magnésio, sédio e potassio.

O que descobriu durante os estudos para
o seu doutoramento?
0 essencial deste estudo foi contribuir para o conhe-
cimento de uma parte da Geologia portuguesa no que
concerne a histéria da grande Bacia Ceno-Antropozoica
do Baixo Tejo. Como descobertas, digamos que descobri
a existéncia de dois tipos de argila, a palygorskite (ou
paligorsquite) e a bentonite. Neste estudo existe uma
necessaria interagdo entre a Geologia e a Quimica,
sobretudo no que concerne a alteragdo de minerais
e rochas, a sedimentagdo e a diagénese. Ainda hoje
este meu trabalho é valido, o que é muito gratificante.
Comecei por me doutorar em Sedimentologia
(3eme cycle), em Paris, na Sorbonne, em 1964.
Regressei a patria com meio caminho andado para
o doutoramento em Geologia pela Universidade de
Lisboa que vim a concluir tranquilamente, em 1969.
Nestas caminhadas tive sempre a companhia da Isabel.

CONTRIBUIGAO PARA O
CoNHECIMENTO (GEOLOGICO DA
Bacia Terciria o Tejo

Professor Torre de Assuncao, no modo de ensinar
e de avaliar os alunos. Ensinei sempre com muito
entusiasmo e alegria tudo o que sabia, conduzindo
os alunos a verem interesse e beleza nas matérias,
a desenvolverem autoestima e a interiorizarem o
dever civico de estudar.

Capa da Meméria
dos Servigos Geoldgicos
de Portugal N.° 15 (1968*),

LISBOA N N =
1968 correspondente a publicagao

da tese de Galopim de
Carvalho, datada de 1969.

* Deve ler-se 1969 (1968 foi
um erro da gréfica).
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[ Galopim de Carvalho no dia da defesa da sua
tese de doutoramento, na sala de atos da Reitoria da
Universidade de Lisboa, a 8 outubro de 1969.

Nos meus trabalhos de doutoramento houve uma
forte contribuicao para o conhecimento geoldgico da
regido de Ponte de Sor. A ribeira de Sor representa um
vale em cujas margens (especialmente na esquerda)
podemos observar o enchimento da Bacia do Tejo. Foi
este embrido que deu origem ao meu doutoramento.

Depois de dias longos passados no campo em
observacgdes e recolha de amostras, era na Pensdo
de Ponte de Sor que alunos e professores (os meus
orientadores incluidos) jantavam juntos numa ver-
dadeira reunigo fraterna.

Tive dois orientadores: um Gedlogo tradicional, pro-
fessor Carlos Teixeira da FC, e um Geomorfélogo, professor
Orlando Ribeiro de Geografia Fisica da Faculdade de Letras.

Nesse tempo recorria-se a andlise térmica diferencial
da fragao argilosa de sedimentos. Esta técnica mostrou-se
muito Util na comparagao entre as diferentes amostras
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[ “Pontos para
os interrogatérios”
nas provas de

doutoramento
em Geologia
de Galopim de [ Anilise térmica diferencial da fracao argilosa de
Carvalho. sedimentos da margem direita da Bacia do Tejo; realizado no
Centro de Estudos Geogrdficos de Lisboa, Faculdade de Letras.
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Fig. 10— Curvas de andlise térmica diferencial da fracgio argilosa de sedimentos da margem direita d bacia do Tejo. 309-1 (Vila Nova
de Ourém), 310-86 (Fungalvaz) e 339-12 (Alto da Serrs, Rio Maior) —Cretdclco; 417-0 (Paid) e 376:2 (Ota) —Paleogénico; 33211
(Santarém) e 376-5 (Vila Nova da Rainha) — Miocénico; 31012 (Outeiros Rachados) e $39-13 (Abum-argila

do diatomito) — Plio-plistocénico.

I Jdri das provas de doutoramento de
Galopim de Carvalho, na sala de Atos da
Reitoria da Universidade de Lisboa, 1969. Na
fila da frente (da esquerda para a direita):
Orlando Ribeiro (Faculdade de Letras de Lisboa,
Geografia), Jodo Carrington da Costa (Professor
Jubilado da Universidade do Porto, Geologia),
Kurt Paul Jacobsohn (Faculdade de Ciéncias da
Universidade de Lisboa, Quimica), Fernando
Carvalho Barreira (Faculdade de Ciéncias da
Universidade de Lisboa, Quimica), Germano
da Fonseca Sacardo (Faculdade de Ciéncias

da Universidade de Lisboa, Zoologia), Miguel
Montenegro de Andrade (Faculdade de Ciéncias
da Universidade do Porto, Geologia) e Carlos
Teixeira (Faculdade de Ciéncias da Universidade
de Lisboa, Geologia). Na fila de trds, que eu me
lembre, da esquerda para a direita, os professores
da Faculdade de Ciéncias da Universidade de
Lisboa: Antdnio Almeida Costa (Matematica),
Carlos Torre de Assungao (Mineralogia), José
Tiago de Oliveira (Matemética), Professor José
Gomes Ferreira (Fisica), Fernando Dias Agudo
(Matematica) e Professor _ _? (Fisica?).

e na caracterizacdo dos diferentes intervenientes do
ponto de vista fsico-quimico (perda de dgua, oxidacdo
de matéria organica, decomposigdes, mudangas de fase,
entre outras alteraces).



Nos dias destinados as provas de
doutoramento como se defendeu? Quem
foram os arguentes?

Consegui 19 valores. As provas demoravam dois dias.
O primeiro dia consistia nos interrogatdrios: de duas
questdes tiradas a sorte de entre 12 dadas a conhecer
com um més de antecedéncia. No segundo dia era a
discussao da tese. Os arguentes foram o Professor
Carlos Teixeira e o Professor Orlando Ribeiro. Terminei

[ Escultura em pedra realizada por Galopim de
Carvalho, no Ar.Co, orientado por Graca Costa Cabral e
Sérgio Taborda. Representagdo de uma amonite com
uma falha inversa e desligante direita (1989).
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(14

... 0 Laboratorio Chimico

da Escola Politécnica é
atualmente um lugar de
sonho para estudar quimica.

as provas a 8 de outubro de 1969 e até houve noticias
em varios jornais: “Novos Doutores em Ciéncias”,
pois 0 Rosa Taborda de Matemdtica terminou o seu
doutoramento no mesmo dia.

Havia uma galeria de professores. S homens!
Kurt Paul Jacobsohn, vice-reitor e presidente do juri,
Jodo Carrington Simdes da Costa (Professor Jubilado
da Universidade do Porto), Jodo Manuel Cotelo Neiva e
José Marques Correia Neves (Universidade de Coimbra),
Miguel Montenegro de Andrade (Universidade do Porto),
nomeados por Portaria de 12 de junho de 1969, Didrio
do Governo, e restantes Professores Catedraticos da FC.

O que é que a Universidade tem de melhor?
Fonte inesgotdvel de saber!

Para além da vida académica que outras
atividades lhe agradam?

Escultura e pintura que deixei guando comecei a escrever
ficcdo. Tirei um curso de escultura no “Ar.Co” com Graca
da Costa Cabral. Tenho vérias obras.

A Escola Politécnica é muito especial para
todos nds. Qual o seu espaco preferido?
Porqué?

Sem duvida, o antigo Museu Mineraldgico e Geoldgico.
Foi a minha segunda casa. Fui 13 aluno, professor e
diretor. Sentir o local de trabalho como a prépria casa
foi 0 que me aconteceu. Foi uma entrega total para ser
bem vivida com entusiamo, com paixao! Ao longo da
nossa vida estes sentimentos alcangam outras pessoas
e repercutem-se no futuro. Trabalhar sem entrega e
sem vontade deve ser um sofrimento.

O que representa para si um museu?

Um espaco aberto ao servico do cidadao, que expde tes-
temunhos da criatividade humana, seja ela cientifica,
artistica ou outra, do seu ambiente e da sua histéria. Por
exemplo, o Laboratdrio Chimico da Escola Politécnica é
atualmente um lugar de sonho para estudar quimica.

Como aconteceu a direcio do Museu

Nacional de Hist6ria Natural e da Ciéncia?
Por ineréncia de cargo. O professor mais antigo e dis-
ponivel do Departamento de Geologia da Faculdade de
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Ciéncias era o diretor do Museu e Laboratério Mineralégico
e Geoldgico e, nesse ano de 1983, era eu. Com igual
critério, o Professor Carlos Almaca era o diretor do Museu
Zooldgico e Antropoldgico (Museu Bocage) e o Professor
Fernando Catarino era o diretor do Museu e Jardim
Botanico. Quando, em 1993, estes trés Museus se fundem
no Museu Nacional de Histdria Natural, os Professores
Carlos Almaga, Fernando Catarino e eu acorddmos que
seria eu a exercer as funcdes de diretor do dito Museu.

Nas colaboracoes cientificas e
museoldgicas estabelecidas que paises
destaca?

Franga, Espanha, EUA e Inglaterra.

Qual o melhor museu de todo o mundo
onde podemos estudar os recursos que
temos neste planeta?

Dos que me foi dado conhecer, o Natural History
Museum de Londres.

O vidro tem acompanhado a evolucio

da humanidade ao longo dos séculos,
enriquecendo a qualidade de vida de
milhées de pessoas. Conforto estético,
térmico, acustico e de seguranca. Desta
forma, acabou por tornar-se um dos
materiais mais importantes, versateis

e transformadores da histdria. Por essa
razio, a Organizacio das Nacoes Unidas
(ONU) aprovou a comemoracio do Ano
Internacional do Vidro em 2022, para que

se conhecam as suas caracteristicas que,
combinadas com o engenho humano

e a criatividade, pode ser aplicado em
campos tao diversos como a arquitetura, a
engenharia, a arte, a quimica e o laboratorio
entre outros. Como o vidro ¢ 100%
reciclavel, sera um material de futuro?

Sim, concordo plenamente. S6 gasta muita ener-
gia no seu fabrico ou no seu reprocessamento. E
importante conhecermos bem os vidros pois ha
centenas de formulagdes, aplicagbes diferenciadas.
Aqui temos sempre de nos lembrar que a areia é a
matéria-prima fundamental.

O que representa para si um livro?
E um companheiro. Quem ndo & ndo tem companhia.
Com um livro por perto nunca estamos sozinhos.

Qual o que lhe deu maior gozo escrever? E
de qual o publico gosta mais?

0 que mais gostei de escrever foi “As pedras e as
palavras”. Para o publico, “Com Coentros e Conversas
a Mistura” é o mais atraente.
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Os dinossdurios abriram-me a
porta da comunicac¢io social e

de divulgacao da Geologia.

E qual é o seu livro preferido?
"Dr. Arrowsmith", de Sinclair Lewis, e o "Memorial
do Convento”, de Saramago.

Qual a importancia de escrever artigos de
divulgacio cientifica em portugués?

No que respeita a divulgacao cientffica, a resposta é
imediata: levar cultura cientifica a uma populagao a
quem a escola deu diplomas, mas nio deu cultura
cientifica. Diga-se que o panorama € idéntico no que
respeita as humanidades.

Ao longo dos anos trabalhou em varias
areas. Como retrospetiva, que trabalhos/
publicacdes/atividades gostava ainda de
destacar?

Empenhei-me para salvar as pegadas (de dinossaurios)
e divulgar o Museu. Mas eu ndo sou paleontélogo. S6
pretendia divulgar o museu e chamar |3 as pessoas..
Os dinossaurios abriram-me a porta da comunicagao
social e de divulgagdo da Geologia.

Os seus alunos tém um lugar especial no
seu coracio. O que pretende salientar?
Sim, os alunos ficam no meu coragao, mas os bons
alunos tém um lugar especial. Destaco o Jodo Alvarinho
Dias e o Nuno Pimentel, respetivamente o primeiro e
o Ultimo dos meus doutores. Gosto de estar rodeado
de gente nova. Gosto de Alegria e de ideias novas, de
avancos e de descobertas.

O que destaca nas qualidades dos bons
alunos?

Generosidade, frontalidade, lealdade, abertura de
mentalidade, humildade, curiosidade e uma grande
afetividade.

No entusiasmo que transmite, na
arquitetura do seu discurso, na transmissiao
humilde do conhecimento, muito bem
estruturada e que obriga o seu ouvinte a
nao mais esquecer, é inquieto no saber?

Sim, quero saber sempre mais. Ndo me canso com
isto. Jd me disseram que sou um “Geélogo todo-o-
-terreno”. Vou a todo o lado! Dediquei-me a ensinar
com desempenho pedagdgico efetivo e afetivo. O
que é fundamental é ensinar a “aprender a gostar de



INTERACAO QUIMICA SPQ

saber”! Depois, cada mitdo utiliza a sua imaginacao Qual o melhor doce tradicional?

e criatividade. Ensinei como gostava que os meus Encharcada.

professores me tivessem ensinado e guiei-me pelos

que considerei serem as minhas referéncias. Acho O que representa para si a cor?

que correu bastante bem. Beleza. Vejaa minha colecdo particular! E 6 beleza. Como

a pedra azul do anel do Reitor do meu liceu em Evora...

[ Galopim de Carvalho com Carlos Marques da
Silva, do Departamento de Geologia da FCUL, e Carla
Simdes do Agrupamento de Escolas de Canegas por
ocasiao da celebragdo do Primeiro Dia Internacional
da Geodiversidade, organizada pelo Departamento
de Geologia da FCUL a 6 de outubro de 2022.

N "

[ Colegao particular de rochas e
minerais de Galopim de Carvalho.

[I Galopim de Carvalho no Festival Internacional
de Ciéncia de Oeiras, outubro de 2022.

De uma forma cientifica afirmamos que
os alimentos sdo fundamentais a vida, que
nos fornecem energia, possuem funcoes
reparadoras e de construcio celular,

além de protegerem e regularem o nosso
corpo. A preparacio dos alimentos conta
historias dos povos e de lugares. Comida
também é cultura. Qual é a sua comida

portuguesa favorita?
N3o sei responder, t3o boa é a gastronomia tradicional B Coleg3o particular de rochas, minerais
portuguesa. e fosseis de Galopim de Carvalho.
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Condecoragao de Galopim de Carvalho com as
insignias de Grande-Oficial da Ordem da Instrucao
Publica. Créditos: © Miguel Figueiredo Lopes/
Presidéncia da Republica, 31de janeiro de 2023.
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Qual a sua musica portuguesa preferida?
E a banda sonora?

"Eu vim de longe" do Zé Mdrio Branco. Banda sonora
do filme “A missdo”, de Enio Morricone.

E qual o filme ou série preferidos?
0" Cinema Parafso”, de Giuseppe Tornatore, 1998.

Qual o melhor lugar do mundo?
N3o sei responder.

A condecoracio pelo Sr. Presidente da
Republica tem um significado especial.
Qual?

Na medida em que o Presidente da Républica repre-
senta Portugal, significa o reconhecimento do meu
trabalho, pelo meu pafs.

Que mensagem gostaria de enviar a todos
os quimicos do mundo para tornar a
Quimica uma Ciéncia amada e respeitada
por todos?

Divulguem, por palavras simples e entendiveis,
pelo cidaddo comum, de que sdo feitas todas
as coisas que nos rodeiam.

Professor e D. Isabel, foi um prazer
estar convosco e partilhar todas estas
memdrias.

Citacao:

[1] “Didrio de Lisboa”, n.° 16811, Ano 49, Quarta, 8 de outubro de 1969, p91,
Fundagao Mério Soares/DRR-Documentos Ruella Ramos.

Nota final

Um agradecimento muito especial ao meu colega Carlos Marques da Silva,
paleontélogo, professor do Departamento de Geologia da CIENCIAS ULisboa, pela
valiosa revisdo do texto.
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Ativacao Enantiosseletiva de C-H
em Formamidas Catalisada por Niquel

0]
3
r A,
R1J\/H

R2

As reacoes de ativacdo C-H catalisadas por niquel
tém sido muito estudadas. No entanto, a ativacdo
enantiosseletiva de C(sp?)-H com niguel, ou com
outros metais de transicdo 3d, constitui um desafio
devido a sensibilidade desses metais as estruturas,
quer dos substratos quer dos ligandos, bem como a
falta de ligandos quirais eficientes.

Mengchun Ye (Universidade Nankai, Tianjin,
China) e colegas desenvolveram um novo tipo de
ligando quiral baseado em 6xido de fosfina para a
ativagdo enantiosseletiva de C(sp?)-H catalisada por
niquel. A equipa de investigagdo usou uma naftidina
parcialmente hidrogenada como estrutura quiral para
preparar um oxido de fosfina, ao qual ligou niquel e
aluminio, formando um catalisador bimetdlico quiral
eficiente (H,-BINAPO, imagem abaixo).

Usando esse catalisador, os investigadores reali-
zaram a ciclizagdo de formamidas com alcinos, tendo
obtido uma série de heterociclos contendo nitrogénio
que ndo séo facilmente acessiveis por métodos tra-
dicionais, com rendimentos entre 40-95% e com
um excesso enantiomérico de 70-95%. 0 dmbito de

o)
. 3

Ni(0)/BuzAl/Hg-BINAPO RN | R
—R R1 R

R2
O ‘Bu’, _ 31 examples
Bu /Bu  40-95% yield
70- 95% ee

) b\'

Ha-BINAPO /kR1
RZ

[ Crédito: ChemistryViews

aplicagdo desta reacao inclui varios alcinos diarilicos e
dialquflicos e ligacdes C(sp?)-H primarias e secunddrias.

Estudos mecanisticos sugerem o envolvimento
de uma ativacao C(sp?)-H do formilo e uma etapa de
ativagao C(sp?)-H de um grupo alquilo, sendo esta a
etapa determinante da velocidade da reacdo. Segundo
os investigadores, a atividade do catalisador bimetd-
lico pode ser alargada a outras reagées catalisadas
por metais de transicdo 3d.

Fontes

Nickel-Catalyzed C-H Activation of Formamides, chemistryviews.org/nickel-

catalyzed-c-h-activation-of-formamides (acedido em 06/02/2023).

Y. -X. Wang, F. -P. Zhang, H. Chen, Y. Li, J. -F. Li, M. Ye, Angew. Chem. Int. Ed. 2022,

61,£202209625. DOI: 10.1002/anie.202209625.

>
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Sintese Total de
1-Hidroxiboivinianina A

Aresisténcia bacteriana aos antibidticos € uma ameaca
crescente a salide humana, pelo que é urgente poder
dispor de novas moléculas. A natureza tem sido uma
inspiracdo constante na descoberta de novas pequenas
moléculas com propriedades antimicrobianas. Explo-
racoes repetidas do meio ambiente, desde as fossas
ocednicas profundas aos polos geogréficos, permitiram
aos cientistas isolar agentes antimicrobianos potentes
e seletivos com estruturas quimicas “intrigantes”. Nas

[ Crédito: ChemistryViews
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dltimas quatro décadas, mais de 60% dos antibidticos
s30 baseados (ou derivados) em produtos naturais. Por
exemplo, a 1-hidroxiboivinianina A (na imagem), uma
lactona contendo bisaboleno fendlico, isolada de sedi-
mentos marinhos, evidenciou atividade antibacteriana
contra o agente patogénico aquatico Vibrio harveyi.
William Wuest e colegas (Emory University, Atlanta,
EUA) sintetizaram a 1-hidroxiboivinianina A e investi-
garam as suas atividades antibacteriana e antifiingica.
Aequipa de investigagao iniciou a sintese com 2-bro-
mo-5-metilfenol (disponivel comercialmente), o qual
apds uma sequéncia de protecdo benzilica, tratamento
com n-Buli e tetrametiletilenodiamina, seguida da
adicdo diastereosseletiva de uma imidazolidinona
quiral, originou um aminal biciclico como intermedidrio.
Por hidrélise deste intermedidrio formou-se um dlcool
benzilico tercidrio. A lactona foi formada via reacao
intramolecular de Horner-Wadsworth-Emmons. Por
fim, a remogao do grupo benzilo e a hidrogenagao
das duplas ligagdes originaram o produto pretendido.
Os investigadores completaram a sintese total
de 1-hidroxiboivinianina A e do seu enantiémero
numa sequéncia reacional em seis passos e com
um rendimento global de 42%. Obtido este produto
natural, a equipa investigou as espécies ativas da
lactona, verificando se esta era hidrolisada in vitro,
tendo descoberto que podia ocorrer uma ciclizagao
espontanea do 4cido de cadeia linear (esquema),
sugerindo, assim, a resisténcia da lactona a hidrdlise.
Ambos os enantiémeros evidenciaram atividade

Oligomeros Derivados da

Lignina Obtidos por Pirolise

Controlada da Madeira

Alignina é um polimero aromdtico complexo e amorfo
encontrado na madeira e noutras biomassas. Este
polimero constitui cerca de 20-35% da biomassa
lignoceluldsica, sendo um possivel recurso renovavel
para a producao de produtos quimicos aromaticos
de base bioldgica. Contudo, ndo existem processos
eficientes para realizar esta conversdo. A pirdlise é
uma abordagem promissora, mas apresenta como
desvantagem a recondensagao dos intermedidrios
formados. As ligagdes éter presentes na lignina sdo
clivadas de modo facil a aproximadamente 350 °C, mas
o rendimento dos produtos obtidos da despolimerizagao
da lignina por pirdlise €, geralmente, menor do que
o esperado. Esta diferenca pode ser explicada pela
recondensacao dos produtos de pirdlise.

Haruo Kawamoto (Universidade de Quioto, Japao)
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biolégica insignificante contra uma pequena amostra
de bactérias Gram-positivas e Gram-negativas, mas
demonstraram alguma atividade antiflngica contra
fungos fitopatogénicos. Este trabalho pode fornecer
informagaes Uteis sobre a sintese de bisabolenos fend-
licos contendo lactona e as suas atividades biolégicas.

Fontes

Total Synthesis of 1-Hydroxbiovinianin A, chemistryviews.org/total-synthesis-of-
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e colegas descobriram que a utilizagdo de difenoxi-
benzeno como solvente aprético, em conjunto com
1,2,3,10b-tetra-hidrofluoranteno como dador de hi-
drogénio, pode efetivamente suprimir a recondensagao
durante a pirdlise da lignina, fornecendo oligdmeros
com rendimentos superiores a 80%. A equipa de
investigacao estudou a pirdlise da madeira de cedro
japonés (Cryptomeria japonica), uma madeira macia,
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entre 270-380 °C. A extracdo com acetato de etilo e
dgua foi usada para separar os oligémeros derivados
da lignina dos produtos derivados de polissacdridos.
Os investigadores verificaram que a formagao dos
oligémeros depende da temperatura de pirdlise, tendo
sido cerca de 20% a 270 °C. Segundo este grupo de
trabalho, uma explicagdo possivel é que esses produtos
derivados da lignina tém origem na lamela média que co-
necta as células da madeira (naimagem). O rendimento
aumentou significativamente para cerca de 80% quando
a celulose das paredes celulares da madeira foi degradada
termicamente a uma temperatura superior a 300 °C.

ATUALIDADES CIENTIFICAS SPQ
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Eletrolise Eficiente de Misturas de Acidos
para Obtencao de Aditivos de Combustivel

Numa economia mais “verde”, os recursos de base
bioldgica podem constituir substitutos das matérias-
-primas fdsseis para a sintese de produtos quimicos
e combustiveis. A eletroquimica é interessante neste
contexto, em particular quando é usada eletricidade
renovavel. Por exemplo, a descarboxilagdo anddica
de dcidos n-carboxilicos, também conhecida como
eletrdlise de Kolbe, pode ser Util em eletrobiorrefinarias.

A eletrélise de Kolbe (descoberta no século XIX)
pode ser realizada a temperatura ambiente e em
solugbes aquosas, tornando-a ecoldgica. Este processo
de eletrdlise tem sido estudado e aplicado principal-
mente a dcidos n-carboxilicos de cadeia curta em
baixas concentracdes. Os dcidos de cadeia média
(Medium-Chain Carboxilic Acids, MCCA), com um
comprimento de cadeia entre quatro e oito dtomos de
carbono, podem resultar de residuos e matérias-primas
de base bioldgica através de conversdes microbianas.
Para uma implementagao em eletrobiorrefinarias, a
conversao de MCCA em concentragdes mais elevadas é
promissora, pois fornece misturas de hidrocarbonetos
que podem ser usados como aditivos de combustivel.

Falk Harnisch (Centro Helmholtz de Pesquisa
Ambiental, Leipzig, Alemanha) e colegas descobri-
ram que a eletrélise de uma mistura de MCCA em
concentragdes que se assemelham aos “caldos”
obtidos por bioconversao evidencia um melhor de-
sempenho em comparagao com a eletrdlise de dcidos
Unicos. A equipa de investigagao realizou conversoes
eletroquimicas, por eletrélise de Kolbe, dos dcidos
n-butanoico (C,), n-hexanoico (C,) e n-octanoico
(C,), bem como de uma mistura destes trés acidos.
Os investigadores descobriram que a reagdo ocorre
preferencialmente por dimerizacao, com seletividade
até cerca de 70%. No entanto, para uma mistura de
dcidos, este tipo de reagao deve ser distinguido entre

n-carboxylic
acid mixture

[ i Ay
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<>
e 'o;--«
|

Crédito: ChemistryViews

homo- e heteroacoplamento. Embora 66 % do dcido
hexanoico tenha originado dimeros por homoaco-
plamento, para os 4cidos butanoico e octanoico
ocorreu apenas 8-10% de formagao de dimeros por
homoacoplamento. Os dcidos butanoico e octanoico
sofrem preferencialmente heteroacoplamento com
os radicais derivados do acido hexanoico. Assim, o
heteroacoplamento aumentou significativamente
a conversao global quando comparado com a ele-
trolise de dcidos Unicos.
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MIP2Sensors: Uma Ferramenta
“Light-up” para a Anadlise de .
Pesticidas em Azeite Vasco Bonffici

vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt

No olival, os pesticidas sdo utilizados no combate
de pragas e doencas de forma a minimizar perdas
na producdo de azeitona e consequentemente de
azeite. De forma a garantir a seguranga dos consu-
midores, as concentragdes destes contaminantes
sdo monitorizadas mediante a utilizacdo de ferra-
mentas analiticas, baseadas fundamentalmente em
técnicas cromatograficas.

Recentemente, tem vindo a ser explorada a
utilizacdo de biossensores para a quantificagdo de
residuos de pesticidas em amostras alimentares,
contudo ainda apresenta inimeras limitacoes. Na
tentativa de implementar uma abordagem alternativa,
que permitisse ultrapassar as limitacées associadas
aos métodos existentes, surgiu a ideia de desenvolver
o projeto MIP2Sensors. Este projeto visa o desenvol-
vimento de uma tecnologia de sensores, seletiva,
fidvel e robusta, para a andlise vestigial de residuos
de pesticidas em azeite.

Nesse sentido, o projeto foca-se no desenvolvi-
mento de sensores dticos baseados em polimeros
molecularmente impressos fluorescentes (F-MIPs).
Esta tecnologia alia algumas caracterfsticas peculiares,
das quais se destacam: i) o uso da tecnologia de
impressao molecular para a criagdo de recetores ar-
tificiais - denominados de polimeros molecularmente
impressos (MIPs), os quais possuem locais de ligagao
seletivos capazes de reconhecer o pesticida alvo; ii)
a incorporagao de monémeros fluorescentes, como
elemento de detegdo ativo, na matriz polimérica dos
MIPs, que permitird a quantificagdo dos residuos
de pesticidas em azeite.

O projeto retine uma equipa multidisciplinar com
conhecimentos complementares, que permitird o
desenvolvimento de uma ferramenta de detecdo
“light-up” promissora no dominio da seguranca ali-
mentar, devido a elevada seletividade e estabilidade
aliada a robustez, portabilidade e facil manuseamento.

>

Ficha Técnica do Projeto

Raquel Garcia
Acrénimo: MIP2Sensors.

Financiamento: Fundacao para a Ciéncia e a Tecnologia -
PTDC/ASP-AGR/30097/2017.

Equipa: MED-UEvora - Raquel Garcia (IR), Maria Jodo Cabrita
(co-IR); LAQV-REQUIMTE-UEvora - Elisabete Carreiro, Jodo
Paulo Ramalho; NOVA.ID.FCT - Rui Igreja, Marco Gomes da
Silva, Hugo Aguas, Pedro Barquinha, Rita Branquinho.

96 | QUIMICA | Vol. 47 | N°169 | 2023


mailto:vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt

As Cientistas na
Linha da Frente -

Igualdade de Género ’

ARTIGOS SPQ

Raquel Gongalves-Maia

Women Scientists on the Front Line - Gender
Equality. The Secretary-General of the

United Nations stressed that it is essential

to promote gender equality in the scientific
and technological world where “women and
girls belong to Science”. For centuries it was
believed that men and women had different
mental capacities. Women would be deprived
of the intellectual equipment appropriate to
the study of sciences. We discuss “mind” and
“intelligence” of the human being. Kindra
Crick illustrates our interpretation. Marie-Anne
Paulze, Caroline Herschel and Marie Curie
are “case studies”. The Nobel Prize, Abel Prize
and Fields Medal are used to show gender
inequality. What about women in Science in
Portugal? We refer to the first female high
school and the first schools of higher scientific
education; and how its access rate positively
contributed to women’s social status. Today,
there are women at the head of departments
and faculties, university deans and excellent
researchers at the head of scientific research
institutions. As examples, we will present
Elvira Fortunato, Maria (Manuel) Mota, Paula
Marques Alves, Ana Cannas da Silva, Monica

Bettencourt-Dias, Madalena Alves and Karina B.

Xavier, scientists at the forefront.

O Secretdrio-geral das Nagoes Unidas frisou que
é essencial promover a igualdade de género no
mundo cientifico e tecnoldgico, “as mulheres

e as raparigas pertencem a Ciéncia”. Durante
séculos acreditou-se que o homem e a mulher
tinham diferentes capacidades mentais. As
mulheres seriam desprovidas de equipamento
intelectual apropriado ao estudo das ciéncias.
Discutimos “mente” e “inteligéncia” do

ser humano. Kindra Crick ilustra a nossa
interpretacdo. Marie-Anne Paulze, Caroline
Herschel e Marie Curie sao “case studies”.
Utilizaremos os Prémio Nobel, Prémio Abel e
Medalha Fields para mostrar a desigualdade

de género. E as mulheres na Ciéncia, em
Portugal? Referimos o primeiro liceu feminino
e as primeiras escolas de ensino cientifico
superior; e como o seu ritmo de acesso trouxe
um contributo muito positivo para o estatuto
social da mulher. Hoje, hd mulheres na dire¢cao
de departamentos e de faculdades, reitoras

nas universidades e excelentes investigadoras
na chefia de institui¢coes de investigaciao
cientifica. A titulo de exemplo, apresentaremos
Elvira Fortunato, Maria (Manuel) Mota, Paula
Marques Alves, Ana Cannas da Silva, Monica
Bettencourt-Dias, Madalena Alves e Karina B.
Xavier, cientistas na linha da frente.

1. A Equacio da Igualdade

A lgualdade de Género na Ciéncia tem merecido por
parte da ONU uma atengao especial. Em finais de 2015,
a Assembleia Geral das Nacdes Unidas proclamou
formalmente o dia 11 de fevereiro como sendo o Dia
Internacional das Mulheres e Raparigas na Ciéncia.
Todos os estados membros, organizagdes associadas e
demais populago foram convidados a apoiar atividades
de sensibilizacdo e educacdo publicas, “a fim de
promover o acesso pleno e igualitdrio de mulheres e
raparigas na educagao, formagao, emprego e processos

de tomada de decisdo nas ciéncias”. Reconhecendo “a
importante contribuicdo que a comunidade cientifica
e tecnoldgica tem no desenvolvimento sustentdvel
e na promocdo do empoderamento, participacdo
e contribuigdo de mulheres e raparigas na ciéncia,
tecnologia e inovacao”, reafirmou “que as mulheres
tém um papel vital a desempenhar na consecugdo do
desenvolvimento sustentdvel” e que é necessario ga-
rantir a sua “participacao plena e efetiva nas politicas,
programas e tomadas de decisdes a todos os niveis” [1].
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0O Secretdrio-geral das Nagdes Unidas, Anténio
Guterres, frisou que é essencial promover a igualdade
de género no mundo cientifico e tecnolégico para
construir um futuro melhor, tendo feito notar que 70%
dos profissionais de satide sdo mulheres, e que sdo as
mulheres que mais carregam o peso do encerramento
de escolas e do teletrabalho - tém mais responsabi-
lidades... e, automaticamente, menos tempo para a
investigacao cientifica e tecnoldgica... Frisou, ainda,
que a pandemia fez aumentar as desigualdades de
género. E mais disse, que “as mulheres e as raparigas
pertencem a Ciéncia”; que “é hora de reconhecer que
mais diversidade promove mais inovacdo” [2].

Neste contexto, no passado dia 14 de fevereiro,
teve lugar o IUPAC Global Women’s Breakfast, em
conjungao com a comemoragao do U. N. Day of
Women and Girls in Science, sob o lema “Breaking
Barriers in Science” [3].

A Ciéncia e a Igualdade de Género devem
avancar lado a lado, a fim de enfrentar os prin-
cipais desafios mundiais. O que se pode traduzir
pela “Equacao da Igualdade”.

2. Capacidades mentais e inteligéncia
humana

Durante muitos e muitos séculos, tanto os homens
como as mulheres, em geral, acreditavam que existiam
diferencas intrinsecas nas capacidades fisicas, e tam-
bém nas capacidades mentais do homem e da mulher.

[I Figura 1 - “Cerebral Wilderness” e a autora Kindra Crick junto da
sua obra “What Mad Pursuit”, evocacio do ADN. (Cortesia de K. Crick)
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Esta ideia tem sido tao persistente que, ainda hoje, é
motivo de discussdo. O debate ainda ndo terminou.
Quando refiro “mente” aludo ao conceito utilizado
para descrever as fungoes superiores do cérebro hu-
mano - pensamento, imaginagao, memdria, vontade,
percecao, intengdo... — que permitem o entendimento
e a formulacao de relagoes ldgicas inerentes a razao.

A escultura denominada *“Cerebral Wilderness”,
que traduzimos por “Bravio Cerebral”, da autoria da
artista pldstica norte-americana Kindra Crick, cuja
formacgao é de biologia molecular, ilustra o mecanis-
mo multifatorial do cérebro, utilizando conceitos da
neurociéncia moderna e enriquecendo-os com novas
interpretacoes [4]. A criatividade é a esséncia da Arte,
como também o é da Ciéncia. O avo paterno de Kindra
Crick foi Francis Crick, um dos cientistas que desvendou
aestrutura do ADN, e que dedicou uma boa parte da sua
vida a investigagao das atividades cerebrais (Figura 1).

Vivemnos, europeus e cidadaos informados, entre
aqueles habitantes da Terra que menor preconceito
apresentam no dominio da igualdade de género no que
respeita a inteligéncia humana. Quando refiro “inteli-
géncia” aludo a capacidade da mente para a compreen-
sdo, resolucdo de problemas, planeamento, inovacao,
comunicacio... E a nossa “coroa de pensamento”,
“Crown of Thought”, como Kindra Crick designou a
sua monotipia que mostra os neurénios altamente
conectados que circundam o cértex e que se projetam
para fora da drea do cérebro “claustro”, envolvida na
orquestracdo da nossa experiéncia consciente (Figura 2).

[ Figura 2 -
“Crown of Thought”,
por Kindra Crick.
(Cortesia de K. Crick)

Sempre houve distingdo entre “conhecimento”
e “inteligéncia”, embora nenhum dos termos tenha
uma interpretacdo universal. Os cientistas, porém, sao
praticamente unanimes em considerar que as funcoes
cognitivas sdo processos inatos, embora os habitos
sauddveis as possam elevar. Certo é que a inteligéncia
nao se demonstra sem conhecimento.

Ao longo da histdria, o estudo das ciéncias, salvo
rarissimas excecoes, esteve interdito as mulheres, uma
vez que se considerava que elas eram desprovidas do
equipamento intelectual apropriado, eram frageis,
delicadas e pouco ou nada originais; por outras pa-



ARTIGOS SPQ

lavras, “ndo tinham cabega”, ndo eram inteligentes.
Acreditava-se que estudar e/ou produzir conhecimento
cientifico era uma tarefa drdua, desgastante e inutil
para as mulheres. E mais, pensava-se que se insistissem
em estudar ciéncias punham em perigo a sua satde e
a dos filhos que viessem a gerar! A especulagdo chegou
a0 ponto de se pensar que havia um cromossoma
responsavel por tais caracteristicas femininas.

Em contrapartida, admitia-se que as mulheres
podiam ser boas assistentes, fazer algum trabalho
rotineiro, monétono mas de grande precisdo, como,
por exemplo, tomar anotagoes, contar estrelas num 3
observatdrio astronémico ou fazer andlises médicas
ou quimicas por simples leitura num aparelho. Os
homens de ciéncia apreciavam mesmo ter mulheres
a ajuda-los, pois assim se libertavam do trabalho
entediante. Curiosamente, algumas mulheres agrade-
ciam tal deferéncia, a oportunidade que os cientistas
lhes davam de praticarem um trabalho que era bem
diferente do das tarefas caseiras. E, ao verem o que eles
faziam, iam ganhando conhecimento e demonstrando
os seus verdadeiros predicados.

Nao admira que, de vez em quando, uma ou outra
mulher se destacasse, saisse do esteredtipo que lhe
impunham. A interpretacao do acontecido variava entre
“estd a colaborar com um homem de sucesso” ou “'é
uma grande excegao”, quando a primeira hipdtese
nao se podia justificar.

[I Figura 3 - Experiéncia no laboratério de Antoine Lavoisier.

3. Colaboradora, excecio ou regra? Trés
“casos de estudo”

Marie-Anne Pierrette Paulze (1758-1836) casou aos 13
anos com o grande quimico francés Antoine Lavoisier,
quinze anos mais velho. Muito aprendeu com ele na
prética laboratorial e era mesmo ela quem, por vezes,
tomava conta das aulas e dava instrugdes aos alunos.

[ Figura 4 - “Portrait
de Monsieur Lavoisier et
sa femme Marie-Anne
Pierrette Paulze”, por
Jacques-Louis David
(1788), Metropolitan
Museum of Art.

E muito aprendeu por conta prdprial Marie-Anne foi
muito mais do que uma simples assistente do marido.
Estudou inglés para poder traduzir os trabalhos de
quimica a fim de os divulgar na comunidade cientffica
da Gra-Bretanha e dos EUA, e aprendeu desenho
para ilustrar esses mesmos trabalhos (a fotogra-
fia era ainda inexistente). Raramente o seu nome
aparecia nos artigos e livros publicados. Podemos
vé-1a na Figura 3, tomando anotagdes da experiéncia
em curso sobre os gases inspirados e expirados, o
oxigénio e o diéxido de carbono.

0 casal foi retratado pelo famoso pintor Jacques-
-Louis David que, porventura, terd iniciado Marie-
-Anne nos estudos de desenho (Figura 4). Na tela,
Lavoisier encontra-se sentado junto aos aparelhos
que concebeu e utilizou e olha para a mulher. Esta,
por sua vez, estd de pé e olha para nds - talvez o
inverso do que se esperaria...

Caroline Lucretia Herschel (1750-1848) ¢ conside-

rada a primeira mulher astrénoma profissional, uma
vez que era paga pelo estado a titulo de assistente
do seu irmdo. Nasceu em Hanover (Alemanha) numa
familia de musicos e, juntamente com o irmao William,
organista e professor de musica, foi para Bath (Ingla-
terra), onde se tornou cantora de concertos de oratéria.
(Sir) William Herschel, porém, veio a interessar-se por
Astronomia e tornou-se um astrénomo de renome.
Caroline trabalhava com ele e para ele. Todavia, depois
da morte do irmao, continuou a sua carreira de forma
independente, fazendo as suas proprias observagées,
trabalhando e ordenando os dados astrondmicos
acumulados e fazendo descobertas espantosas de
nebulosas e cometas. Teve o reconhecimento dos
seus pares. Recebeu a Medalha de Ouro da Astrono-
mical Society of London, sociedade que a tornou seu
Membro Honordrio (Figura 5).
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[ Figura 5 - Caroline Herschel (1829)
(autor: M. F. Tielemann) e William e Caroline
Herschel fazendo observagées astrondmicas
(Astronomie populaire: description générale
du ciels / Camille Flammarion, Paris, 1890).

Neste contexto, ndo podemos esquecer a polaca
Maria Salomea Sktodowska, Marie Curie, igualmente
francesa por casamento com o fisico Pierre Curie.
Destacou-se, e muito, na Fisica e na Quimica. Marie e
Pierre tinham projetos de investigagao proprios mas, a
certa altura, Pierre Curie optou mesmo por colaborar nos
da mulher dado que os considerava ainda mais impor-
tantes do que os seus (Figura 6). E curiosa a semelhanca
de posicao que o casal Curie apresenta neste retrato
com a do casal Lavoisier na pintura de Louis David.

Marie Curie veio a receber o Prémio Nobel da Fisica
conjuntamente com o marido (e Henri Becquerel) e,
mais tarde, o Prémio Nobel da Quimica sozinha, pela
descoberta da radioatividade e de novos elementos
quimicos naturalmente radioativos, o Radio e o Poldnio.

4. Os Prémios e a desigualdade de género
Em 1885, o quimico sueco Alfred Nobel (1833-1896)
estabeleceu, em testamento, os prémios que tém o seu
nome (Figura 7). Nobel contemplou cinco dreas do conhe-
cimento: Fisica, Quimica, Fisiologia ou Medicina, Literatura
e Paz. Foram concedidos pela primeira vezem 1901[5,6].

Os Prémios Nobel sdo prémios anuais e internacio-
nais, cuja escolha Ultima estd a cargo das Academias
Reais da Suécia e da Noruega: diploma, medalha e um
robusto quantitativo monetdrio. Sdo provavelmente
os prémios mais desejados pelos cientistas das dreas
designadas. Cada prémio pode ser atribuido a um
maximo de trés pessoas vivas.

Alfred Nobel “esqueceu” a Matematica... Contudo, o
rei (da Suécia e Noruega) a época propds a fundagio de um
prémio equivalente aos Nobel para a Matematica, com a
designagao de Prémio Abel, que comegaria a ser atribuido
em 1902, exatamente cem anos depois do nascimento
do matemdtico. Niels Henrik Abel (1802-1829) foi um
matemdtico noruegués que nos legou contribuigdes muito
importantes sobre equagoes algébricas, integrais, fungoes
eliticas e séries, entre outras (Figura 7). O seu nome estd

[ Figura 6 - Marie e Pierre Curie no laboratdrio
(1900) (Autor: Vitold Muratov).

graves problemas politicos, dividiu-se nos dois estados
independentes em 1905 e a ideia do prémio foi esquecida.
Em 2001 ressurgiu o interesse pela instituicdo do Prémio
Abel, o qual foi atribuido pela primeira vez em 2003. E
muito recente, mas j& tem a sua histéria [8]. Entretanto,
tinha sido criado um outro prémio para matematicos com
contribui¢des importantes, embora com caracteristicas
diferentes dos anteriores. Trata-se da Medalha Fields, cujo
nome é uma homenagem ao matematico canadiano John
Charles Fields (1863-1932), fundador do prémio (Figura
7). A medalha premeia jovens investigadores, com menos
de 40 anos, e € atribuida de quatro em quatro anos; a
primeira vez ocorreu em 1936 [9].

[N Figura 7 - Alfred Nobel, Niels Abel (autor: Johan Gorbitx) e John Fields.

presente no Teorema de Abel-Ruffini e na Transformada
de Abel. Tinha apenas 26 anos quando faleceu [7]. [N Figura 8 - As cientistas do Prémio Nobel da
] ) o Quimica no século XX. Marie Curie, Iréne Joliot-
Porém, tendo o Reino da Suécia e Noruega enfrentado  Curie (autor: Harcourt) e Dorothy Hodgkin.
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[ Figura 9 - As
cientistas do Prémio Nobel
da Quimica no século XXI.
Ada Yonath (autor: Hareesh
N. Nampoothiri), Frances
Arnold (autor: Cmichel67),
Jennifer Doudna (autor:
Mrl611), Emmanuelle
Charpentier (autor: Carries
mum) e Carolyn Bertozzi
(autor: Cmichel67).

Veremos, em seguida, no que concerne a igualda-
de/desigualdade de género, como tem sido a atribuicao
dos prémios anteriormente enumerados de dmbito
cientffico [10]. Em 122 anos:

(i) o Prémio Nobel da Fisica foi atribuido 116
vezes. Laureou 222 cientistas (221, visto que
um recebeu-o duas vezes), dos quais quatro
eram mulheres, isto € 1,8%;

(i) o Prémio Nobel da Quimica foi atribuido 114
vezes. Laureou 1971 cientistas (189, visto que
dois receberam-no duas vezes), dos quais oito
eram mulheres, isto € 4,1%;

(iii) o Prémio Nobel da Fisiologia ou Medicina foi
atribuido 113 vezes. Laureou 225 cientistas, dos
quais 12 eram mulheres, isto € 5,3%.

O Prémio Abel, por seu turno, foi outorgado a

25 cientistas, entre os quais uma mulher (4,0%).
A Medalha Fields foi concedida a 64 matematicos,
entre os quais duas mulheres (3,1%). Ainda que as
percentagens relativas a estes dois prémios sejam
menos significativas, por a amostra ser menor, 0s
resultados sdo em tudo semelhantes.

Analisemos, por imposicao de gosto e interesse
préprio, o caso da atribuicdo do Prémio Nobel da Qui-
mica [11]. Durante os cem anos decorridos no século
XX foram trés as cientistas laureadas: Marie Curie
(1911), Iréne Joliot-Curie (1935) e Dorothy Hodgkin
(1964) (Figura 8). Ao longo de pouco mais de duas
décadas do século XXI, j& sdo cinco as contempla-
das: Ada Yonath (2009), Frances Arnold (2018),
Jennifer Doudna (2020), Emmanuelle Charpentier
(2020) e Carolyn Bertozzi (2022) (Figura 9). Em
2020 aconteceu outro facto digno de realce: pela
primeira vez o Prémio Nobel foi atribufdo a duas
mulheres simultaneamente.
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5. E as Mulheres na Ciéncia em Portugal?

A taxa de analfabetismo em Portugal nos finais do
século XIX era elevadissima e as meninas que iam a
escola aprendiam mais bordados do que aprendiam
aler e a contar. S6 em novembro de 1906 foi criado
em Portugal o primeiro liceu feminino, a atual Escola
Secunddria Maria Amalia Vaz de Carvalho, em Lisboa.

A Academia Politécnica do Porto, fundada em
1836, e a Escola Politécnica de Lisboa, fundada em
1837, escolas de ensino superior, vieram a originar as
Faculdades de Ciéncias das respetivas Universidades,
em 1911 - ap6s a implantacao da Republica em Portugal.

Foi em 1880 que entrou a primeira mulher numa
escola de ensino superior em Portugal, na Escola
Politécnica de Lisboa. Tinha 25 anos, cursava Medicina
e chamava-se Elisa Augusta da Conceigdo Andrade.
As primeiras matriculas femininas na Academia Po-
litécnica do Porto datam de 1885. Em 1891 entrou na
Universidade de Coimbra a primeira jovem. Tinha 20
anos e cursou Matemadtica.

O ritmo do acesso feminino ao ensino nas escolas
de ensino superior foi muito lento e sé comegou verda-
deiramente a aumentar na segunda década do século
XX. Em 1978, por exemplo, o doutoramento de uma
mulher em ciéncias ainda era noticia a duas colunas,
com direito a retrato, nos jornais nacionais! (Figura
10) (onde o termo “solvatagdo” sofreu a inapropriada
metamorfose para “salvatocdo”).

Hoje, sdo mais as raparigas do que os rapazes a
frequentar a universidade em cursos cientificos, na
generalidade, mas nao por especialidades. Certo é que
esta evolugao trouxe um contributo muito positivo para
o estatuto social da mulher. No entanto, durante muito
tempo, as boas qualificacdes no feminino ndo corres-
ponderam a lugares de chefia. Eram maioritariamente
0s homens que os ocupavam. Em Portugal, nas dltimas
décadas, tem havido uma grande evolugdo neste
sentido. Nas universidades, sdo j& muitas as mulheres
na direcdo dos departamentos e das faculdades. Ha
mulheres reitoras nas Universidades.

H3 excelentes investigadoras, varias em postos de

S —
E‘Provas de doﬂtoramento
3 pela Faculdade de Clencms .

‘ Clontias (Gimica. Einieny_puiy /| o ntltuado cBstudo
et Jamies, risica) #ei2 | quimioo do. Aleooia- Bl
, requeridas pela “liconolada, || Capacidades Caloriferas
4 Rt Mars gs Cruz Concal | 1useo o do saivatacio, aue
m ol Sorovaias,
s diinido s - Touvor, da | peios iR Ribelzo ¢

A5 )
toria, ﬂn un\vcm dade

[ Figura 10 -
“Provas de
doutoramento
pela Faculdade de
Ciéncias”, Didrio

" uu"ua' 2 2u(d.|l‘gd de Noticias, 28 de

novembro de 1978.

QUIMICA | Vol. 47 | N°169 | 2023 | 101


https://commons.wikimedia.org/wiki/User:Haree
https://commons.wikimedia.org/wiki/User:Haree

ARTIGOS SPQ

chefia nas grandes instituigdes de investigacao cientifica.
Refiro-me a Elvira, a Maria, a Paula, a Ana, a Mdnica, a
Madalena, a Karina e a muitas mais... Ndo as conhecem? A
minha tarefa vai ser apresentd-|as, a titulo de exemplo [12].

[ Figura 1 -
Elvira Fortunato.
(autor: 27 femmes
racontées par Emilie
Broussouloux -
Présidence Francaise
du Conseil de
I'Union Européenne,
Ministére de I'Europe
et des Affaires
Etrangéres)
ELVIRA FORTUNATO - “Fazer investigacio
é tornar os sonhos realidades...”

ELVIRA FORTUNATO (n. 1964) é, muito provavelmente,
a cientista portuguesa de maior prestigio e inovagdo
(Figura 11). Licenciou-se e doutorou-se na Faculdade de
Ciéncias e Tecnologia da Universidade Nova de Lisboa
(UNL). E cientista, investigadora e professora catedratica
na UNL. E engenheira fisica, especialista na drea da
microeletrénica e da optoeletrénica. Liderou o Centro
de Investigagao de Materiais — CENIMAT, do Laboratério
Associado i3N - Institute for Nanostructures, Nanomo-
delling and Nanofabrication.

Criou o primeiro transistor de papel e, mais recen-
temente, trabalhou na drea da eletrénica transparente,
onde é pioneira a nivel mundial, com a criacao de
materiais que tém as propriedades do vidro, serem trans-
parentes, por exemplo, mas também as propriedades
dos metais, que sdo opacos e condutores. Tem mais
de 800 publicagdes cientificas. O seu reconhecimento
internacional tem angariado milhdes para a ciéncia.

Recebeu o Prémio Pessoa (2020), o prémio de
Inovagdo em Materiais (2021), o Prémio dos Direitos
Humanos, concedido pela Assembleia da Repuiblica em
2021, e cerca de trés dezenas de prémios internacionais,
entre os quais se destaca a Medalha Czochralski, atribuida
pela Academia Polaca de Ciéncias, e a Medalha Blaise
Pascal, conferida pela Academia Europeia de Ciéncias.
E Doutora Honoris Causa pela Universidade de Galati
(2009) e Grande Oficial da Ordem do Infante D. Henrique
(2010). Integra, desde 2010, a Chancelaria das Ordens
Honorificas de Portugal e, desde 2016, o Conselho
Cientifico da Comissao Europeia. Em 2018 foi eleita
membro da Academia das Ciéncias de Lisboa. Em 2022
integrou o grupo de 27 mulheres inspiradoras da Europa,
eleitas pela Presidéncia Francesa da Unido Europeia.

F uma séria candidata ao Prémio Nobel. E a nossa
atual Ministra da Ciéncia, Tecnologia e Ensino Superior.
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| Figura 12 -
Maria Mota. (Cortesia
de M. Mota)

MARIA (MANUEL) MOTA - “O prazer da
descoberta ¢ algo inigualavel”

MARIA (MANUEL) MOTA (n. 1971) leciona na Faculdade
de Medicina da Universidade de Lisboa, ¢ diretora
executiva do Instituto de Medicina Molecular - iMM
Jodo Lobo Antunes e professora convidada na New York
University Medical School (EUA) (Figura 12). E uma das
maiores autoridades mundiais no estudo da maldria.

E bidloga, licenciada pela Universidade do Porto,
onde também obteve o grau de Mestre em Imunologia.
Doutorou-se em Parasitologia Molecular pelo University
College London, no Reino Unido.

Foi condecorada com a Ordem do Infante D. Hen-
rique em 2005, agraciada com o Prémio Pessoa em
2013, e o Prémio Dona Antdnia-Consagragdo da Carreira
em 2019. Em 2016, foi eleita membro da Organizago
Europeia de Biologia Molecular (EMBO).

Recentemente passou a coordenar, dentro do
iMM, um importante projeto de investigacao clinica
(IMM Care) em satde e biomedicina, a ser desenvol-
vido nos préximos seis anos.

[ Figura 13 -

Paula Marques Alves.
(Cortesia de P. M. Alves;
autor: Carla Pires)

PAULA MARQUES ALVES - “O que me
apaixona no meu trabalho é o constante
desafio...”

PAULA MARQUES ALVES (n.1967) é professora na Uni-
versidade Nova de Lisboa e diretora executiva, a CEO, do
Instituto de Biologia Experimental e Tecnoldgica - iBET,
instituicao privada sem fins lucrativos, vanguarda



https://pt.wikipedia.org/wiki/2016
https://pt.wikipedia.org/wiki/Organiza%C3%A7%C3%A3o_Europeia_de_Biologia_Molecular
https://pt.wikipedia.org/wiki/Organiza%C3%A7%C3%A3o_Europeia_de_Biologia_Molecular

da investigacao aplicada nas Ciéncias da Vida e em
Biotecnologia (Figura 13). O iBET trabalha em estreita
colaboracdo com as universidades e os institutos de
investigacao publicos e privados e com a indUstria.

Licenciou-se em Bioquimica na Faculdade de
Ciéncias da Universidade de Lisboa e doutorou-se
em Engenharia Bioquimica no Instituto de Tecnologia
Qufmica e Bioldgica - ITQB Antdnio Xavier da Univer-
sidade Nova de Lisboa (UNL). Desde 2007 que chefia
e coordena a unidade de investigagao Tecnologia de
Célula Animal (Animal Cell Technology Unit), formada
pelas entidades ITQB-UNL/IBET. A criagdo de produtos
farmacéuticos complexos, vacinas e desenvolvimento
de modelos celulares avangados para ensaios pré-cli-
nicos, assim como o desenvolvimento de bioproces-
sos para produgdo de virus para terapias génicas e de
células para terapia celular, sdo objetivos fundamentais.

Ea primeira, e Unica, mulher portuguesa eleita
para a NAE - National Academy of Engineering (EUA),
como seu membro internacional.

[ Figura 14 - Ana
Cannas da Silva.
(Cortesia de A. C. Silva;
autor: George Bergman)

ANA CANNAS DA SILVA - “A beleza parece
ser indissocidvel do ato de fazer matematica”
ANA CANNAS DA SILVA (n. 1968) é licenciada em
Matematica pelo Instituto Superior Técnico — IST
(UL), onde também j4 foi professora, e doutorada
em Matemdtica pelo Massachusetts Institute
of Technology — MIT nos EUA, especializada
em geometria (Figura 14).

Lecionou na Universidade da Califérnia, em
Berkeley, e na Universidade de Princeton, ambas
nos EUA. Atualmente é professora e investigadora
na Sufca, no ETH Zurich (Instituto Federal de Tecno-
logia de Zurique). Todas sdo instituicées de ensino e
investigacao de enorme prestigio mundial.

Trabalhou sobre as simetrias na calgada portugue-
sa. 0 livro com selos “Simetria Passo a Passo - Calcadas
de Portugal” (Step by Step Symmetry - Sidewalks of
Portugal), langado pelos CTT, é da sua autoria. Tem
varios livros publicados de Matematica superior e foi
premiada pelas suas qualidades de exceléncia letiva.
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[ Figura 15 -
Mdnica Bettencourt-
Dias. (Cortesia de M.
Bettencourt-Dias)

MONICA BETTENCOURT-DIAS - “Os
meus dias sao todos diferentes!”
MONICA BETTENCOURT-DIAS (n.1974) ¢ diretora do
Instituto Gulbenkian de Ciéncia, cargo para o qual foi
nomeada em 2018 pelo Conselho de Administragao da
Fundacdo Calouste Gulbenkian (Figura 15). Em 2022
foi eleita Presidente da EU-LIFE, alianca de centros de
investigacao de exceléncia em Ciéncias da Vida.
Licenciada em Bioquimica pela Faculdade de Cién-
cias da Universidade de Lisboa, foi no University College
London, no Reino Unido, que se doutorou em Bioqui-
mica e Biologia Molecular. Continuou a investigagao na
Universidade de Cambridge e, simultaneamente, obteve
o diploma de Comunicagao Cientifica do Birkbeck
College. No seu laboratdrio no Instituto Gulbenkian,
estuda-se a regulagao do ciclo celular (Biomedicina),
formacao, evolucio e desenvolvimento de tumores.
Recebeu o Prémio Eppendorf Young European
Investigator, em 2007, e os Prémios Pfizer e Keith Porter
(Sociedade Americana de Biologia Celular), ambos em
2012. Em 2022 foi homenageada com a Medalha de
Mérito Municipal - ouro pela Cdmara de Oeiras.

[ Figura 16 -
Madalena Alves.
(Cortesia de M. Alves) |}

MADALENA ALVES - “Seremos um
conselho diretivo atento e interventivo...”
MADALENA ALVES (n. 1964) é presidente do Conselho
Diretivo da FCT - a famosa Fundacao para a Ciéncia
e a Tecnologia (Figura 16). Professora catedrética
da Universidade do Minho (UM), licenciou-se em
Engenharia Quimica na Universidade do Porto, recebeu
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o0 grau de Mestre em Engenharia Bioquimica pelo
Instituto Superior Técnico (UL) e doutorou-se em
Engenharia Quimica e Bioldgica pela UM.

Foi diretora do Centro de Engenharia Bioldgica
- CEB. Os seus interesses de investigagao situam-se
no dominio da Biotecnologia Ambiental. Tem vindo
a coordenar e a colaborar em numerosos projetos
nacionais e internacionais.

Em 2009 foi distinguida com um doutoramento
Honoris Causa pela Universidade Técnica de lasi
(Roménia) e, em 2016, foi agraciada com o titulo
honorifico de Cidada de Mérito pela Camara Municipal
de Viana do Castelo, de onde é natural. Em 2022, o
Municipio de Braga homenageou-a com a medalha
de Grau Prata pelo seu mérito pessoal.

Figura 17 - Karina
B. Xavier. (Cortesia de
K. B. Xavier)

KARINA B. XAVIER - “Eu investigo a
linguagem da quimica...”

KARINA B. XAVIER (n.1971) é investigadora principal no
Instituto Gulbenkian de Ciéncia, onde iniciou e dirige
o Laboratdrio em Sinalizagdo Bacteriana (Figura 17).
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Obteve a licenciatura em Bioquimica na Faculdade
de Ciéncias da Universidade de Lisboa e doutorou-se
pelo Instituto de Tecnologia Quimica e Biolégica - ITQB
Anténio Xavier na drea da fisiologia microbiana. A
Genética Bacteriana e a Universidade de Princeton
(EUA) seguiram-se ao seu doutoramento.

E especialista em “quorum sensing” (Microbiologia)
- a capacidade das bactérias comunicarem entre si
por intermediagdo a nivel molecular, organizarem-se
para funcionarem em grupo, para invadir o hospedeiro,
para se adaptarem ao meio ambiente...

Recebeu o prémio “inicio de carreira” Howards
Hughes Medical Institute em 2012. Foi eleita membro
da European Academy for Microbiology (2019), da
EMBO-European Molecular Biology Organization (2021)
e da American Academy for Microbiology (2022).

6. Nem sempre foi assim, nem sempre é assim...
A andlise profunda e exaustiva do protagonismo tardio
das mulheres na Ciéncia e a valorizacdo das muitas
mulheres “assistentes” e “excecdes” que foram
preenchendo os séculos até aos dias de hoje pode
ler-se na recente obra “Irmas de Prometeu. A Quimica
no Feminino” de Jodo Paulo André [13].

No passado dia 8 de marco, Dia Internacional
das Mulheres, Anténio Guterres afirmou que “o pro-
gresso dos direitos das mulheres est3d a desaparecer
perante os nossos olhos”, que reverter esta tendéncia
constitui uma das suas principais prioridades e “um
pilar fundamental do trabalho das Nagées Unidas
em todo o mundo”, que é preciso “tomar medidas
em vdrias frentes para garantir que as mulheres e
as raparigas possam contribuir plenamente para o
acervo mundial de conhecimento através da ciéncia
e das tecnologias” [14].

Investigar, ensinar e divulgar é, provavelmente, a
melhor trilogia que, todos nds, podemos oferecer em
prol da Igualdade de Género.
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Catalise de Mn para a
Formacio Sustentavel e
Eficiente de Iminas:

um Passo Rumo a uma Via
Bimetdlica One-pot para a

Sintese de N-Heterociclos ;

Nuno Viduedo

An Efficient and Sustainable Mn-catalyzed
Imine Formation: a Step Further to a One-
pot Bimetallic Synthesis of N-heterocycles.
Imine derivatives have long been described as
exceptionally useful compounds in organic
chemistry, being mostly recognized as key
intermediates in the synthesis of nitrogen
heterocycles, such as indoles and azaindoles.
In fact, these two similar N-heterocyclic
scaffolds are widely present in biologically
active compounds, thus considered privileged
scaffolds in medicinal chemistry. Therefore,
there is a great interest in developing new
synthetic methodologies to obtain both
imines and the corresponding heterocyclic
structures efficiently. Recently, imine
synthesis has been explored by oxidative
coupling of aromatic amines and primary
alcohols via metal-catalyzed processes.

This work employed novel phosphine-free
manganese(l) complexes to efficiently
accomplish imine formation (up to 99%
yield). Lastly, a bimetallic route, involving
manganese and palladium catalysis,

was established to achieve indoles and
azaindoles from simple and commercially
available aromatic amines and alcohols.

This one-pot procedure, concerning three
reaction steps, led to the indole scaffold with
a promising total yield.

N-Heterociclos medicinalmente relevantes:
os nucleos de indole e azaindole

H4 muito tempo que os compostos derivados

de iminas sio descritos como moléculas
excecionalmente titeis em quimica organica,
sendo maioritariamente reconhecidos como
intermedidrios fundamentais na sintese de
heterociclos de nitrogénio, como indoles

e azaindoles. De facto, estas estruturas
N-heterociclicas, semelhantes entre si,

estdo amplamente presentes em compostos
biologicamente ativos, sendo por isso considerados
estruturas privilegiadas em quimica medicinal.
Desta forma, existe um grande interesse no
desenvolvimento de novas metodologias para
obter de forma eficiente tanto iminas como as
respetivas estruturas heterociclicas. Recentemente,
a sintese de iminas tem sido explorada através do
acoplamento oxidativo entre aminas aromdticas
e dlcoois primdrios por processos catalisados
por metais. Neste trabalho, novos complexos de
manganés(l), livres de fosfinas, foram utilizados
para permitir a formagao de iminas de forma
eficiente (até 99% de rendimento). Por fim, foi
estabelecida uma via bimetdlica, envolvendo
catdlise de manganés e palddio, para a obten¢ao
de indoles e azaindoles, a partir de materiais de
partida simples e comercialmente disponiveis,
como aminas aromadticas e dlcoois. Este
procedimento one-pot, envolvendo trés passos
reacionais, permitiu a obtencio da estrutura de
indole com um rendimento global promissor.

Os heterociclos de nitrogénio sdo estruturas amplamen-  que permitam o acesso facil a estes nucleos tem-se
te presentes em compostos bioativos. Deste modo, o tornado cada vez mais crucial [1].
desenvolvimento de novas metodologias sustentdveis 0 ntcleo de indole, presente naturalmente no
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nosso corpo em vdrias moléculas fundamentais e
também com origem sintética (Figura 1), emerge como
uma estrutura privilegiada em quimica bioldgica e
medicinal devido ao enorme potencial em aplicagdes
farmacoldgicas, apresentando atividade anticanceri-
gena, antioxidante e anti-inflamatdria [2].

Intimamente relacionado com o ndicleo de indo-
le, surge o nucleo de azaindole, presente em varios
compostos bioativos (Figura 2). Este € um bioisGstero
da estrutura inddlica, diferindo apenas na presenga
de um dtomo de nitrogénio com a mesma hibridagao
sp? no anel de seis membros [3]. Estas moléculas
apresentam propriedades fotoquimicas interessan-
tes, sendo cromdforos fluorescentes eficientes, mas
destacam-se principalmente em quimica medicinal
devido a sua elevada afinidade para interagir com
diversos alvos biolégicos [4,5].

A indolizagdo de Fischer, reportada pelo préprio
no longinquo ano de 1883, foi a primeira estratégia
sintética para a obtencdo do nicleo inddlico (Fsquema
1a) e continua a ser uma das mais conhecidas e

Figura1-
presenca do nucleo
de indole (indicado
a cor vermelha Yem

utilizadas atualmente [6,7]. Este procedimento envolve
a reacdo de condensacdo entre uma aril-hidrazina e
uma cetona ou aldeido em meio dcido, formando
um intermedidrio hidrazona, que posteriormente
sofre uma ciclizagdo intramolecular para originar
o indole desejado. Contudo, esta sintese popular
apresenta algumas desvantagens, nomeadamente
a auséncia de uma vasta gama de aril-hidrazinas
disponiveis comercialmente e a utilizagdo de condicoes
reacionais severas [6]. O gigantesco avanco da quimica
desde o século XIX até aos dias de hoje permitiu que
novos protocolos de sintese, cada vez mais elegantes,
fossem sendo desenvolvidos de maneira a obter o
nlcleo de indole de uma forma simples, eficiente e
sustentdvel. Neste contexto, é de realcar o trabalho
inovador de Yoshikai et al. em 2012, que reporta um
procedimento numa sé etapa (one-pot), envolvendo
uma ativacao da ligagdo C-H catalisada por palddio,
utilizando iminas como intermedidrios-chave para a
obtencdo de indoles (Esquema 1b) [8].

MeO OH

a4

(6] A\
moléculas de origem N
natural e sintética.
O

Cl
L-Triptofano Serotonina Melatonina Indometacina
Aminoécido Neurotransmissor Hormona Anti-inflamatério
néo esteroide
Figura 2 - A presenca do
ntcleo de azaindole (indicado a cor N o
vermelha) em compostos bioativos. /i \\]/NHZ oM
CDK - cyclin-dependent kinase; —N e
p - v N
VIH-1 - virus da imunodeficiéncia N /w
humana do tipo 1. | NN\ | N K/N
o
R/N'/ N %
H OMe Ph
Variolinas Meriolinas BMS-488043

inibidores da CDK

a)
R2
CL " D .
H f0) R1 N,N NH3
H
b)
Pd(OAC)
MeO Cu(OAc)
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inibidores da CDK

inibidor do VIH-1

Esquema 1- Métodos
para a sintese de indoles.
a) Indolizacao de Fischer; b)
Via catalitica desenvolvida por
H Yoshikai et al. [8].



Relativamente a estrutura azainddlica, sintetica-
mente mais desafiante, Marques et al. reporta em 2016
uma reagao em cascata envolvendo um acoplamento
cruzado C-N, seguida de uma reacdo de Heck (Esquema
2) [9]. Quatro anos mais tarde, foi desenvolvida uma
estratégia one-pot, desta vez evitando a utilizagao de
aminopiridinas halogenadas, onde o passo final envolve
uma funcionalizago da ligacdo C-H[10]. Tal como na
metodologia de Yoshikai, as iminas desempenham
também aqui um papel fundamental, sendo os inter-
medidrios-chave que sofrem a ciclizagdo intramolecular
para a formagao da estrutura N-heterociclica desejada.

Apesar de promissoras, estas Ultimas abordagens
envolvem a utilizagdo de brometos de vinilo, que
para além de exigirem condigdes sintéticas severas,
apresentam baixa disponibilidade comercial e alguma
toxicidade. Desta forma, a substituicdo destes substratos
halogenados por reagentes de partida mais simples, mas
que mantivessem uma reatividade quimica semelhante,
poderia permitir o desenvolvimento de um novo método
mais sustentdvel e apelativo para a sintese de iminas
e, consequentemente, heterociclos de nitrogénio.

ARTIGOS SPQ

Iminas, intermedidrios-chave em quimica
organica

Uma imina é um grupo funcional ou composto que
contém uma ligagdo dupla carbono-nitrogénio,
possuindo a estrutura RN=CR, (R = H, hidrocarbil).
Este grupo funcional encontra-se presente numa
enorme variedade de produtos naturais e sintéticos,
que apresentam geralmente atividades bioldgicas
interessantes (Figura 3), com destaque para as suas
propriedades antifingicas, antibacterianas, antiproli-
ferativas, anti-inflamatdrias, antivirais e antipiréticas
[11,12]. Para além do seu potencial na drea medicinal,
estas estruturas versateis sdo ainda amplamente utili-
zadas como pigmentos, estabilizadores de polimeros e
ligandos em quimica de coordenagao, providenciando
complexos metdlicos interessantes para catdlise
[12,13]. Por outro lado, as iminas e os seus derivados
s3o hd muito reconhecidos como intermedidrios
sintéticos de extrema relevancia, particularmente
na construgao de heterociclos nitrogenados, sendo,
portanto, muito relevante o desenvolvimento de novos
métodos de sintese [14].

a) R2
Br R2 Pd,(dba)s/XPhos
@ t-BuONa N\ o
+ /[ R
NH; Br~ "R H
DYNE=SOWH
------------- P X = H @[
N~ "R N~ TR
b) H

Pdy(dba);

t-BuONa

XPhos ou XantPhos

H R2
NH,

B R @ Pd(OAc),, Cu(OAc),

Esquema 2 - Reagbes one-pot
desenvolvidas por Marques et al.
[9,10] para a sintese de azaindoles
via intermedidrios iminas. a)
Acoplamento cruzado C-N/reagao de
Heck; b) Acoplamento cruzado C-N/

Cs,CO3 H funcionalizagdo C-H.
T on
o[ °T
OH
—O- NS
( o
OH OH
Base de Schiff

Figura 3 - A presenca do

Ancistrocladidina
atividade antimalarica

N-(Salicilideno)-2-hidroxianilina

derivada do quitosano atividade antibacteriana

atividade antifungica

grupo funcional imina (indicado a
cor azul) em compostos bioativos.
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Historicamente, a primeira sintese de uma imina
foi reportada em 1864 por Hugo Schiff, e envolvia a
condensacao de um aldeido ou cetona com uma amina,
sob destilagao azeotrdpica para remover a dgua liber-
tada [15]. Contudo, este método cldssico estava muito
dependente da utilizagao de compostos carbonilicos
muito eletrofilicos e aminas fortemente nucleofilicas
[16]. Ao longo dos anos, vérias adaptacoes foram
sendo realizadas, introduzindo-se dcidos de Lewis para
facilitar a reagdo ou trocando as montagens complexas
de destilacao por procedimentos mais simples, nomea-
damente de adsorgdo, envolvendo agentes exsicantes,
como peneiros moleculares [17-19]. Mesmo assim, a
maioria destas metodologias continuava a apresentar
limitaces, sendo razoavelmente eficientes apenas para
substratos especificos, apresentando tempos de reacdo
longos e/ou requerendo condicdes vigorosas [20-22].

Neste contexto, metodologias sintéticas alternativas
foram sendo desenvolvidas, envolvendo a reacdo
aza-Wittig [23] ou métodos oxidativos, como a oxidagao
de aminas secunddrias [24], a condensacio oxidativa
de aminas primdrias [25] ou 0 acoplamento de lcoois
e aminas na presenca de um oxidante [26] (Esquema
3). No entanto, o uso de reagentes téxicos e a obtencdo
de uma baixa economia atémica, bem como uma
baixa seletividade sdo frequentemente observados
nestes protocolos [19,21,27].

Por todos os motivos apresentados, torna-se claro
que novas estratégias sintéticas para a obtengao eficien-
te e sustentdvel de iminas sao altamente desejadas. Nos
Ultimos anos, tem havido um desenvolvimento crescen-
te de complexos metdlicos que permitem a obtengao de
iminas, a partir de dlcoois e aminas, de forma catalitica
(Esquema 4) [28]. A maioria destes catalisadores

Esquema3- Condensaggo ______
Diferentes metodologias

comega por realizar a desidrogenagdo de um alcool,
originando o composto carbonflico correspondente
(aldefdo ou cetona), auxiliando ainda na reacio de
condensacdo e respetiva formacao da imina [29].

0 infcio desta investigacao remonta ao ano de
2010, quando Milstein e colaboradores descobriram
a capacidade de um dos seus complexos de ruténio
para realizar esta transformacao [30]. Nos anos que
se sucederam a esta descoberta, vdrias equipas de
investigacao identificaram novos catalisadores contendo
metais preciosos (Ru, Ir, Os) capazes de tornar este
processo o mais eficiente e versatil possivel [31-35]. A
partir de 2013, e ao longo dessa década, a utilizagdo de
metais abundantes (Co, Fe, Mn) tornou-se cada vez mais
comum nesta drea, uma vez que traziam vantagens
considerdveis, nomeadamente ao nivel da sustentabili-
dade e do custo do processo [36-38]. Contudo, durante
muito tempo, a presenca de fosfinas nos complexos
metdlicos foi praticamente incontornavel. Apesar destas
apresentarem um conjunto alargado de aplicagdes em
catalise homogénea, possuem também algumas limi-
tacbes, como a sua sensibilidade ao ar e a humidade, o
custo relativamente elevado e procedimentos sintéticos
complexos [13,39]. Em 2019, reportado por Srimani,
surgiu o primeiro complexo de manganés sem fosfinas,
capaz de promover a formagao eficiente de iminas a
partir de dlcoois benzilicos e aminas [39]. Um ano
depois, Chai e colaboradores, desenvolveram um novo
complexo de manganés, também sem fosfinas, capaz
de efetuar a transformagao sob condigoes ligeiramente
mais suaves e usando uma menor quantidade de
catalisador [13]. A Figura 4 mostra alguns exemplos
de complexos metalicos usados na sintese de iminas
a partir de dlcoois e aminas.

O primeiro passo: uma sintese eficiente de
iminas a partir de dlcoois e aminas, catalisada

sintéticas para a formagao NH, + j])\ ' .
de iminas. DR RZSR3 por complexos de manganés
Condensagdo oxidativa e Esta |nv§st|gag;o usa ndo complexos de manganés
._..deaminasprimarias____ | Reago Aza-Wittig [13,39] serviu de inspiracdo a Marques e Royo, que
LR NH, | : i NspoR o | iniciaram o desenvolvimento de novos catalisadores de
LN , ; Pt : . . .
3 NHz = RZJ\RS i \ / ; LR % Rzﬂst 1 manganés sem fosfinas. Tendo como ensaio modelo a
b e ' bemem e ‘' reagdo da anilina com o dlcool benzilico, na presenga
de uma quantidade catalitica de terc-butdxido de
e ' R ——— potdssio e peneiros moleculares, foram testados seis
: : : 3 . . .
LR OH ; N complexos de modo a avaliar a sua atividade (Figura 5).
R , L o ;
!OUONH, t g PR A - ; -
. REOR | : NT R Destes seis catalisadores, os dois que apresentavam
R oo fomaooe oo ligandos di-triazole (Mn-4 e Mn-6) destacaram-se
Acoplamento de alcoois e aminas Oxidacéo de - ) o
na presenca de um agente oxidante aminas secundarias com conversoes superiores a 95%. A versatilidade
do procedimento foi estudada através da reacdo de
diferentes alcoois benzilicos primdrios com varias
R2 Catalisad tali RZ
Esquema 4 - Catdlise metalica paraa Rs— alalsacormetalico
sintese de iminas a partir de dlcoois e aminas. R{” "OH * NH R1)\\N/R3 + He b4 H0
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Figura 4 - Complexos Bu B "
metalicos utilizados na B i N
sintese de iminas a partir de 7 P O R PrZ\H b _‘ B(ArE)s
alcoois e aminas. 7\ | /HCO O—(_X)'"'"\'\“'"H (\w‘/\‘

__ MR s /‘\\H Cyo,P—Co—PCy,
| A ~H |
Pz, _s PPr, CH,SiMes
Bu
Complexo 1 Complexo 2 Complexo 3 Complexo 4
[
B"S)}Bu y o -
Br ==
7~ | co N NﬁT O T
N—Mri | | N_ | N-NH
_ g =N—Mn—SEt
| <o oc” | ~co M
P gy co oc” ; ‘co
Bu
Complexo 5 Complexo 6 Complexo 7 Complexo 8

aminas aromaticas e heteroaromaticas, tendo-se

obtido 25 iminas, com r.endlmentos muito bons a Figura 5 - Catalisadores de manganés()
excelentes quase na totalidade dos casos. A principal  testados para a sintese de iminas.
dificuldade foi conseguir tornar a metodologia eficiente

oE ~ 3 . s -~

aquando da utilizagdo de dlcoois secunddrios. Nesse @N Br 3 Br
caso, foi necessdrio o uso de um agente oxidante <N N! S Sl N! 0
externo, o hidroperdxido de terc-butilo (TBHP), para Nj/ ‘n\co SN |n\co
em conjunto com o catalisador de manganés, efetuar B |

a0 do iconl o urms forms e feh Nl 0 -
a oxidacao do dlcool de uma forma mais efetiva. Mn-1 Mn-2
Desenvolvimento de uma estratégia Et, p-tolil
sintética bimetilica one-pot para a sintese N-N  Br N=N  Br N-N  Br
de N-heterociclos N Nln_m\‘\co N, "‘w!n""k\\co N, N!n_m\\\co
Aposode,senvolwmento deum pr.ocTedlmento eficiente Y ,N/ | ~Nco SNl | Nco Y ,N/ | ~Nco
e sustentdvel para a obtengao de iminas, restava agora { Co | J  co N-N  Cco
seguir até ao objetivo final: transforma-las em indoles Mn-4 Mn-5 p-tolil Mn-6

(ou azaindoles), utilizando a bem-estabelecida catalise de
paladio, tornando ambos os passos compativeis, e criando
assim uma via bimetdlica one-pot para a obtencao destes
importantes compostos N-heterociclicos.

Como referido acima, a utilizacdo de dlcoois se-
cundarios, imprescindiveis para a formagdo da imina
necessaria para que ocorra ciclizagdo, apresenta difi-
culdades acrescidas no seu processo de conversdo a
cetona. Este desafio foi ultrapassado com a utilizagao do
TBHP e através da realizacdo do procedimento de forma
sequencial (Esquema 5): primeiramente, a oxidagdo do
dlcool secundario na presenca do complexo de manganés
e do agente oxidante (que permite atingir um rendimento
de 91% na oxidacdo do 1-feniletanol a acetofenona),
adicionando-se de seguida a amina aromatica e os
peneiros moleculares que levam a formagao da imina
correspondente; por fim, o passo de ciclizagdo que
envolveria a catdlise de palddio e a formagao de uma
nova ligagao C-Catravés de uma ativagao da ligagao C-H
no intermedidrio imina. £ importante relevar que todos
0s passos foram realizados num modo one-pot, sem que
houvesse isolamento de qualquer um dos intermedidrios.

Deste modo, o 2-fenilindole, resultante da reacao
envolvendo a anilina e o 1-feniletanol, foi obtido com
um rendimento total bastante promissor (30%). O
procedimento foi também testado com vista a obtencao
de alguns derivados azainddlicos, embora com menor
sucesso, tendo apenas sido observada a sua formagao
através de cromatografia em camada fina. Contudo,
varias ilacdes importantes foram retiradas acerca da
reatividade destes compostos e de subprodutos que
possam estar a ser formados na reacdo, nomeadamen-
te envolvendo a oxidacao da aminopiridina utilizada
como material de partida.

Em conclusao, foram apresentadas diversas meto-
dologias para a sintese de iminas e seus derivados N-he-
terociclicos [40,41], em particular indoles e azaindoles,
tendo sido destacada a importancia do desenvolvimento
de novos métodos de sintese mais sustentdveis. Neste
contexto, destacaram-se os estudos recentes envolvendo
uma metodologia sintética bimetdlica one-pot, usando
catalisadores de manganés sem recurso a fosfinas.
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bimetalica one-pot para a sintese
de: a) indoles e b) azaindoles.

OH

Esquema 5 - Metodologia
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Da Somatostatina
a Sandostatina®
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From Somatostatin to Sandostatin®.
Sandostatin® was the first drug available

for the treatment of acromegaly, a rare
disease that disturbs the patient’s quality

of life and with the capacity to decrease
their life expectancy. Octreotide acetate,
discovered in 1982 by Bauer and his team,

is the active principle of this drug and was
commercialized for the first time in 1988
after obtaining good pharmacodynamic,
pharmacokinetics, toxicological and clinical
results, which will be further discussed.

This compound mimetizes the natural ligand
responsible for regulating excreted GH levels.
It shows high specificity and activity (ID,,

= 125 ng/kg per hour), a higher therapeutic
time of action (tl/2 = 117 min.), and a potency

A Sandostatina” foi o primeiro firmaco disponivel
para o tratamento de doentes com acromegalia,
uma doenca rara que condiciona em grande

parte a vida dos pacientes, chegando a reduzir
significativamente a sua esperanca média de vida.
O seu principio ativo, o acetato de octreotida, foi
descoberto pela primeira vez em 1982 por Bauer

e a sua equipa, tendo o firmaco comegado a ser
comercializado em 1988 apds realizados com
sucesso todos os estudos de farmacodinamica,
farmacocinética, de toxicidade e clinicos, os quais
sdo abordados neste artigo. Este composto mimetiza
o ligando natural responsdvel pela regulagao

dos niveis da hormona de crescimento (GH)
excretada, contudo apresenta alta especificidade e
atividade (ID,, = 125 jig/kg por hora), um periodo
terapéutico maior (t,,, = 117 min.) e uma poténcia 70

70 times higher than the ligand.

Acromegalia

0 nome acromegalia deriva das palavras gregas “acro”
(extremidade) e “megdlia” (grande), o que reflete a
sua caracterfstica mais comum: o crescimento despro-
porcional do esqueleto, tecidos e ¢rgdos [1,2]. Esta é
uma desregulagdo hormonal rara, derivada da presenga
de um tumor benigno, conhecido como adenoma, na
glandula pituitdria. A gldndula pituitaria, localizada no
cérebro, produz hormonas responsaveis pelo controlo
do crescimento, reproducio e metabolismo, como
€ 0 caso da hormona de crescimento (GH, do inglés
growth-hormone), que posteriormente entram numa
cascata de reacdes. Por acdo da hormona de libertagdo
da GH (GHRH, do inglés growth-hormone releasing
hormone), a GH é libertada a partir do hipotdlamo
e segregada para a corrente sanguinea, induzindo
a producao do fator de crescimento semelhante a
insulina do tipo | (IGF-1, do inglés insulin-like growth
factor I) pelo figado, sendo esta a hormona responsavel
pelo crescimento dos tecidos. Numa pessoa saudavel,
os niveis de GHRH, GH e IGF-I tém a capacidade de
se regular através de um mecanismo de feedback
negativo, no entanto, em pessoas com acromegalia
este mecanismo de regulagao falha, levando a uma
producdo continua de GH que, por sua vez, ird aumen-

vezes superior a do ligando.

tar os niveis de IGF-I e levar ao crescimento excessivo
de tecidos e 6rgdos [1-3].

Em criangas, a acromegalia tende a causar um cres-
cimento incomum, conhecido como gigantismo, que
geralmente ndo ocorre em adultos. Nestes ultimos, os
principais sintomas desenvolvidos sdo, por exemplo, a
proeminéncia da estrutura 6ssea facial, aumento do
espacamento entre os dentes e dificuldade em fechar
completamente a boca, entre outros mais perigosos
como a diabetes de tipo 2 [3], tensao arterial elevada,
artrite, risco elevado de doencas cardiovasculares e
pélipos no célon, que podem originar cancro colorretal
se n3o forem removidos [1,2].

O primeiro passo para diagnosticar acromegalia
centra-se na realizagdo de testes bioqufmicos, no
entanto, considerando que os niveis de GH sdo estimu-
lados por fatores externos, como por exemplo, exercicio
ffsico ou gravidez, o recomendado é verificar os niveis
de IGF-1Tem simultaneo com a capacidade de suprimir
os niveis de GH e, para tal, utilizam-se testes orais
de tolerancia a glucose (OGTT, do inglés oral glucose
tolerance test). Também se recorre a testes radiol¢-
gicos, como a ressonancia magnética, que permitem
identificar e avaliar as caracterfsticas do adenoma [4].
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Tratamento

Apds o diagndstico, a etapa seguinte deve incidir sobre a
escolha do método de tratamento mais eficaz e adequado
a0 paciente em questao, o que pode ser feito através de
uma cirurgia para a eliminagao do adenoma hipofisario e/
ou através de algumas sessoes de radioterapia, contudo,
a intervengdo cirlirgica pode ndo ser uma opgao, quer
por rejeicdo do paciente ou impossibilidade da sua
concretizagdo, bem como por ser ineficaz, levando a
persisténcia tumoral. Face a tal cendrio surge um terceiro e
Ultimo método de tratamento, baseado na administracdo
de farmacos com capacidade de atenuar os sintomas
associados a doenga, tornando urgente, e foco de estudo
para muitos grupos de investigacao, o desenvolvimento
de um composto que permita regularizar os niveis de
GH e diminuir o didmetro do adenoma [3].

Da somatostatina a octreotida

Existem varias estratégias que foram adotadas no de-
senvolvimento de um fidrmaco compativel ao combate
da acromegalia, que vao desde o uso de antagonistas
do recetor de GH, até ao uso de agonistas do recetor da
dopamina [3]. No presente artigo, sera dado énfase a

petivos enantiémeros ou por aminodcidos diferentes,
até modificar alguns residuos terminais, todas com o
objetivo de otimizar as interagdes com o alvo bioldgico,
aumentar o tempo de vida em relagdo a somatostatina
e, consequentemente, melhorar a atividade inibitéria
do recetor responsavel pela producao da hormona de
crescimento, normalizando assim os niveis desta tltima
em organismos humanos incapazes de o realizar, como
é 0 caso dos doentes com acromegalia.

Assim, e com base em estudos anteriores elabo-
rados pelo grupo de investigagdo de J. Rivier [7], foi
sintetizado por Bauer e a sua equipa [8] o octapéptido
D-Phe-Cys-Phe-D-Trp-Lys-Thr-Cys-Thr(ol), designado
por SMS-201995 ou octreotida, que demonstrou alta
especificidade, um periodo de tempo terapeutica-
mente adequado e elevada atividade para a inibigao
da produgao da hormona de crescimento.

O processo sintético iniciou-se com o hexapéptido
ciclico sintetizado por Vale et al. [7], ja com a confor-
macao adequada, no qual se introduziram modificagoes
no C- e N- terminal (Tabela 1).

Tabela 1- Resultados experimentais obtidos para os diferentes andlogos sintetizados, em

utilizagdo de agonistas dos recetores de somatostatina,  relagio aos obtidos para a somatostatina. Adaptado dos resultados obtidos por Bauer et al. [8].

mais concretamente, a utilizacdo da octreotida, um
potente regulador dos niveis de GH excretada.

Para além da regulagao por feedback negativo dos
niveis de GH, existem outras respostas bioldgicas com
capacidade regulatdria, nomeadamente a resposta
das células que estao na presenca de recetores de
somatostatina, uma hormona produzida no hipotdlamo
e que inibe a produgao/libertagao de GH para o sangue.
Atualmente s3o conhecidos cinco subtipos diferentes
destes recetores, entre os quais dois, o SSTR2 e o
SSTRS5, que estdo presentes nas células do adenoma
hipofisario [1]. Assim, e tendo em consideracdo que em
pacientes diagnosticados com acromegalia o tempo de
vida da somatostatina é insuficiente para contrariar o
excesso de GH libertado pelas células tumorais, o uso
de medicamentos cujo composto ativo seja um andlogo
a somatostatina torna-se uma possivel estratégia.

A somatostatina é um tetradecapéptido ciclico,
cuja sequéncia de aminodcidos que a constitui pode
ser representada por H-Ala-Gly-Cys-Lys-Asn-Phe-Phe-
-Trp-Lys-Thr-Phe-Thr-Ser-Cys-0H (SS-14), dentro da
qual, através de estudos de inibicdo desta hormona, é
possivel destacar o fragmento Phe7-Trp8-Lys9-Thr10
como essencial a sua atividade biolégica, conhecido
cientificamente por farmacéforo [5,6].

Uma vez determinado o farmacéforo da molécula
guia (hormona natural), surgiu uma corrida 3 busca de
analogos potentes e com propriedades farmacoldgicas
interessantes, tendo sido adotadas vdrias estratégias,
desde reduzir a extensao da sua estrutura primdria ao
essencial, substituir os aminodcidos naturais pelos res-
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Composto N-terminal C-terminal EC,, in vitro EC,, in vivo
Somatostatina - - 100 100
A H- D-Ser(NH,) 3,3 <0,1
B D-Phe NH, 4 165
o D-Phe D-Thr(NH,) 47 1160
Octreotida D-Phe Thr-ol 300 7000

As adicdes nas posi¢des N-terminais demonstraram
ser mais vantajosas, nomeadamente a adicdo de uma
D-fenilalanina na posicao N-terminal e de uma p-treonina
na posicao C-terminal, dando assim origem a um péptido
de oito aminodcidos. A adicao representada pela entrada
B (Tabela 1) foi realizada com o intuito de mimetizar a
hormona natural, permitindo um melhor “encaixe” na
regido de ligagao compativel com o anel aromatico e
protegendo a ponte dissulfureto do ataque enzimatico,
demonstrando, por isso, 4% da atividade da somatostatina
in vitro e semelhante atividade in vivo. Adicionalmente,
verificou-se que a adicdo de p-treonina em C-terminal
permitiu um incremento dos valores de EC_ (C). Assim,
procedeu-se a sintese de um péptido com ambas as
modificaces mencionadas, mas cuja b-treonina terminal
foi convertida num aminodlcool, dando assim origem
a octreotida, um composto 70 vezes mais potente na
inibicdo da GH in vivo e trés vezes mais potente in vitro
[8], quando comparada com a somatostatina.

Os estudos de cristalizacdo demonstraram que
a estrutura final é estabilizada através de pontes de
hidrogénio intra- e intermoleculares que se formam




[I Figura 1 - Modelo estrutural da octreotida

com diferentes focos: (a) D-fenilalanina e ponte
dissulfureto, (b) L-lisina, (c) Residuos de D-triptofano
e L-fenilalanina vizinhos, (d) treonina reduzida,
retirada de Fili et al. [10] e reproduzido com a
permissao da International Union of Crystallography.

na presenca de dgua, responsaveis pela adogao de
uma conformagao alternativa (Figura 1) [9,10].

A sintese destes analogos (Esquema 1) foi realizada
através de técnicas convencionais de condensacdo de
fragmentos, utilizando uma resina como suporte. A
purificacao dos andlogos, para os sucessivos estudos
in vivo e in vitro recorreu a técnicas de TLC e HPLC.

[ Esquema 1 - Esquema representativo da
sintese de andlogos da somatostatina, com
recurso a sintese de octreotida como exemplo.
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Estudos farmacodinamicos e
farmacocinéticos

Em termos metabdlicos, a octreotida demonstrou
possuir maior estabilidade a degradagao enzimitica
que a somatostatina, uma vez que o fdrmaco possui
um residuo de D-Phe no N-terminal e um aminoalcool
no C-terminal, que a protegem da agdo enzimitica
[11], como j4 referido anteriormente. Para além do
mais, a octreotida é pouco permedvel no figado, o
que dificulta que este a extraia e metabolize [12]. A
juncao destes fatores faz com que o fdrmaco possua
uma duragao de agao prolongada, o que pode ser
comprovado através do seu tempo de meia-vida, cujo
valor é de 117 minutos, bastante superior ao valor da
somatostatina, que possui um tempo de meia-vida
inferior a 1 minuto [12].

Os estudos in vivo foram feitos pelo grupo de
investigacdo de Marbach [9] através de radiolabe-
ling, permitindo aferir que o composto ndo sé se
distribui rapidamente, como possui uma estabilidade
metabdlica significativa, uma vez que 20 a 50% da
dose aplicada foi excretada intacta, sendo o trato
intestinal a maior causa da sua degradagao. Relati-
vamente a atividade, verificou-se que a octreotida é
oralmente ativa, possuindo um 1D, de 125 pg/kg por
hora em ratos anestesiados.

Os efeitos farmacodindmicos foram primeira-
mente estudados em ratos e, posteriormente, em
macacos rhesus (Tabela 2).

Tabela 2 - Resposta inibitéria a diferentes tempos apés
administracdo de somatostatina e de octreotida a macacos
rhesus. Adaptado de Bauer et al. [8].

o
7 A

O

NH

0._0
CO,H

HN+Q)

DCC/HOBt

O

Tempo ID,, Somatostatina ID,, Octreotida
(min.) (ng/kg) (ng/kg)

15 5,6 0,08

30 26 0,08

60 759 0,34
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g e
DRe
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. HNf
o NH NH H“. OH

(o} N
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J S OHo

Estes resultados demonstram que a octreotida
é pelo menos 70 vezes mais potente a inibir a GH
in vivo, enquanto corroboram a ideia de que o
farmaco possui uma duracdo de agdo superior a
do andlogo natural. Os testes foram replicados em
macacos rhesus e os resultados obtidos coincidiram
com os apresentados. Para além do mais, conside-
rando que a introducdo do fadrmaco no organismo
humano por meio de injecdo ndo altera a secregao
de insulina, é ainda possivel concluir que, nas
condigoes experimentais descritas, se estd perante
um composto extremamente seletivo [8]. Tal afir-
macdo é suportada por estudos de radioatividade,
nos quais foi possivel verificar que a eliminagao
do péptido nos érgaos alvo é bastante mais lenta
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do que nos restantes tecidos, o que demonstra a
afinidade do composto para os recetores alvo [12],
ligando-se preferencialmente aos recetores SSTR5
e SSTR2 e regulando a sua agao farmacoldgica
maioritariamente por meio deste ultimo [13].

Em estudos de toxicidade, o composto nio
demonstrou evidéncias de ser um potencial
mutagénico ou genotdxico, nem comprometeu
a reproducdo, tendo ainda sido possivel verificar
que alguns ratos administrados com o composto
cresceram pouco, considerando-se esta evidéncia
uma consequéncia da inibicdo da GH [9].

Estudos clinicos

Os estudos clinicos de fase | realizados por Ezzat et
al. [14] permitiram garantir a eficiéncia da octreotida,
uma vez que pacientes administrados com placebo
nao sofreram qualquer tipo de melhoria, enquanto
que no grupo ao qual o farmaco foi administrado se
verificou um decréscimo de cerca de 71e 93% dos
niveis de GH e IGF-1, respetivamente. J4 nos estudos
de fase Il foi possivel averiguar que a melhoria da
eficacia terapéutica advém de uma administracao
com maior frequéncia e ndo de maiores dosagens.
Os estudos clinicos desta fase permitiram ainda
determinar que o fadrmaco diminuiu o tamanho
do tumor de mais de metade dos 99 pacientes
considerados, estando esta reducao diretamente
relacionada com a supressao de GH e IGF-1.

Por fim, foi também possivel suportar a ideia
de que a octreotida tem a capacidade de atenuar
varios dos sintomas clinicos expressos em pes-
soas afetadas com acromegalia. A sua seletividade
foi comprovada nos estudos publicados por Di
Bartolomeo et al. [15], nos quais a octreotida fo
envolvida no tratamento de tumores metastaticos
neuroenddcrinos e no qual foi possivel averiguar que
apenas tumores com recetores de somatostatina
respondem ao tratamento.

Otimizacio e outras perspetivas

Ainda que os resultados tenham sido de sucesso e
bastante positivos, as investigagdes ndo pararam e,
anos mais tarde, uma nova férmula foi apresenta-
da, a Sandostatina LAR®, uma versdo de acdo mais
duradoura da Sandostatina®. Assim, em 1988 foi
aprovada pela FDA (Food and Drug Administration) a
Sandostatina®, administrada por injecdo subcutanea
e em 1998 a Sandostatina LAR®, agora administrada
por injecdo intramuscular, otimizagdo esta adaptada
aos pacientes, uma vez que a nova férmula permitiu
a realizagdo de apenas uma administragdo por més
(1x4 semanas), enquanto que a primeira exigia vérias
administragdes didrias. Mais recentemente, em junho
de 2020, um novo medicamento de toma oral foi
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aprovado para o tratamento de doentes adultos com
acromegalia, a Mycapssa®, que envolve uma estratégia
de libertagao lenta e controlada do principio ativo, o
acetato de octreotida [16].

Conclusio
No presente artigo foi descrito o processo de design
e desenvolvimento da octreotida, o principio ativo da
Sandostatina®. Este farmaco encontra-se disponivel
comercialmente para o tratamento de acromegalia,
uma doenga que, devido a um adenoma hipofisario,
produz descontroladamente GH, o que promove um
aumento dos niveis de IGF-1 e, consequentemente,
promove o crescimento excessivo dos tecidos e érgaos.
De entre as varias estratégias disponiveis, a
octreotida advém da utilizacdo da somatostatina,
hormona natural responsdvel pela regulagdo dos
niveis de GH, como molécula guia. Com base na
informacao retirada de estudos realizados por RMN e
cristalografia foi possivel compreender as interagoes
ligando/recetor estabelecidas naturalmente e,
consequentemente, simplificar e otimizar a sua
estrutura, tendo-se obtido excelentes resultados
que levaram a aprovagao do fadrmaco pela FDA
em 1988. Atualmente estdo disponiveis mais dois
medicamentos, cujo principio ativo é também o
acetato de octreotida e que diferem na dose e na
sua forma de administragdo, o que demonstra o
excelente trabalho que tem vindo a ser desenvolvido
pelos quimicos medicinais na procura rdpida de
adaptacoes e solugées que melhorem a qualida-
de de vida do ser humano.
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ULYSSES: Quimica
Semi-Empirica para

Macrossistemas

>
Filipe Meneses*
Grzegorz M. Popowicz

ULYSSES: Semi-Empirical Quantum
Chemistry for Macrosystems. We introduce
the ULYSSES library to the Portuguese
chemical community. ULYSSES is a simple
yet efficient semi-empirical library for C++.
It is structured to be easy to use and extend
to other methods or parameterizations.

Its development focused on offering users
the maximum freedom possible while
simultaneously simplifying technical issues
like installation. Several semi-empirical
methods with corrections for London
forces are available in its current release
version. Modules for thermodynamics,
electronic properties, structure
optimization and molecular dynamics

are also implemented. Some published
applications are also briefly described,

just like future developments, which

will be highly valuable for the medicinal
chemistry, drug discovery and artificial
intelligence communities.

Introducio
A necessidade de métodos de cdlculo cada vez mais

No presente documento apresenta-se a biblioteca
ULYSSES aos quimicos portugueses. A ULYSSES é uma
biblioteca de métodos semi-empiricos de Quimica
Quantica, desenhada para ser ficil de usar e expandir

a outros métodos ou parametrizagoes. Apesar da sua
simplicidade, a biblioteca apresenta elevada eficiéncia
computacional. O desenvolvimento do cddigo teve

como foco oferecer aos utilizadores o mdximo de
liberdade possivel, procurando ainda disponibilizar uma
experiéncia simples em detalhes técnicos, tais como a sua
instalagdo. Na versdo atualmente publicada, a biblioteca
oferece acesso a diversos métodos semi-empiricos com
corregoes para interacoes de London. A biblioteca tem
ainda disponiveis mddulos para o cdlculo de propriedades
termodindmicas, eletronicas, otimizagao de estruturas e
de dindmica molecular. Alguns exemplos de aplicacoes
jd publicadas sio descritos brevemente, bem como 0s
desenvolvimentos que irdo surgir com as proximas
versoes da biblioteca. Prevé-se que alguns dos algoritmos
que serdo lan¢ados em breve terdo um grande impacto na
comunidade de quimica medicinal, no desenvolvimento
de fdrmacos e na inteligéncia artificial.

eficientes é uma questao premente para os cientistas
computacionais. A dimensdo média dos sistemas
estudados tem crescido a uma velocidade impressio-
nante: na década de 1990, cdlculos semi-empiricos em
moléculas organicas de dimensdes médias (sistemas
tipicos tratados por quimicos organicos e organome-
talicos experimentalistas) eram facilmente acessiveis
aos quimicos computacionais [1}; na década seguinte,
célculos usando a teoria do funcional da densidade (DFT)
em tais sistemas eram considerados state-of-the-art
[2], enquanto os métodos semi-empiricos entravam
no campo da bioquimica [3]. Atualmente, j4 foram
efetuados os primeiros calculos em pequenas proteinas
utilizando um dos niveis mais elevados da teoria ab
initio [4], o método Coupled Cluster com tratamento
perturbacional de excitacdes triplas (CCSD(T)). Calculos
em complexos organometalicos com estrutura eletrénica
complexa ja foram também reportados [5]. Tais avancos
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foram possiveis com a introdugdo de métodos de
linearizagdo do custo computacional com o aumento
das dimensdes dos sistemas [3,5-7].

Apesar do progresso evidenciado, estes calculos
ndo se tornaram ainda comuns pois ndo podem ser
utilizados para o estudo da dindmica de sistemas qui-
micos “mais reais”, onde tém de ser calculados milhares
de milhdes de pontos ao longo de uma superficie de
energia potencial molecular (PES). O cdlculo da fungao
de onda CCSD(T) da proteina crambina [4] necessitou de
aproximadamente um més de tempo de cdlculo num
cluster de computadores para obtencdo de um sé ponto
de energia, excluindo o tempo de cdlculo da fungdo de
onda Hartree-Fock (HF). No caso de estados excitados, o
cdlculo estd também completamente fora do alcance de
aplicagées ndo estdticas, onde a otimizagao da fungao
de onda de alto nivel necessita de aproximadamente
seis horas de cdlculo em cluster [5]. Por este motivo
€ necessario recorrer a métodos de quimica quéntica,



cujo custo computacional seja mais modesto, tais
como DFT, HF ou até mesmo métodos semi-empiricos.

O problema associado a estes métodos esta na
descricdo de interacdes nao covalentes [8,9]. Apesar
de oferecerem descrigées razoavelmente adequadas
para forcas eletrostdticas e de indugdo, todos estes
métodos mais aproximados falham na descrigao de
forcas de dispersdo ou de London. Vejamos: a teoria
HF, por definicdo, ndo pode descrever estas forcas
pois ndo contém correlacdo eletrénica; a teoria DFT
falha também na descricdo das interacdes de London
(exceto no caso em que os funcionais s3o ajustados
especificamente para incluir tais efeitos, como o fun-
cional M06-2X [10]) devido ao cardcter aproximado
do potencial de correlagdo e permuta; os métodos
semi-empiricos, sendo reformulagoes simplificadas
dos métodos anteriores, falham também na descricao
de tais forcas. Adicionalmente, também os métodos
ab initio se mostram ndo adequados na descricdo de
forcas de London. O caso mais comum € o fracasso do
método MP2 na descricao de interagées por empare-
lhamento T (-t stacking) [8].

Nas ultimas décadas tém sido desenvolvidas cor-
recoes empiricas para incluir efeitos de dispersdo em
métodos DFT, HF e semi-empfricos. Talvez as corregoes
atualmente mais utilizadas sejam as de Grimme [11],
cujo dltimo método, D4, ja foi incluido na otimizagao
de densidades eletronicas semi-empiricas [12].

No presente manuscrito é apresentada, a
comunidade quimica portuguesa, a biblioteca ULYS-
SES [13], um pacote semi-empirico desenhado para
permitir o cdlculo rapido e eficiente de sistemas de
grandes dimensdes com o minimo impacto possivel
na exatiddo. A biblioteca foi desenvolvida para se focar
nas comunidades nao tedricas: da quimica-fisica com-
putacional a quimica macromolecular, da bioguimica
ao desenvolvimento de farmacos.

Descricao da Biblioteca

A descricao da implementagao da biblioteca ULYSSES
foi efetuada recentemente [13]. Aqui apresentam-se
os detalhes com maior relevancia para uma audiéncia
geral. Na biblioteca ULYSSES foram implementados
diversos métodos semi-empiricos da familia NDDO,
tais como o MNDO [14], MNDOd [15], MNDO-PDDG [16],
AM1 [17], PM3 [18], PM3-BP [19], PM3-PDDG [16,20],
PM6 [21] e RM1[22]. Foi também implementado um
método semi-empirico baseado em DFT, o GFN2-xTB
[12]. Comum a quase todos os métodos implementados
é a disponibilidade de correcbes para forcas de London e
eventualmente pontes de hidrogénio. O método GFN2-x-
TB foi desenvolvido para incluir tais efeitos j& no calculo
da densidade eletrénica. Para os métodos NDDO, estdo
incluidas as correcbes D3H4 [23] e D3H+ [24]. Espera-se
que o nimero de métodos que atualmente carecem de
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compatibilidade com tais correcoes possa reduzir num
futuro proximo. De interesse particular sdo os métodos
PM6 e GFN2-xTB, pois estao parametrizados para quase
toda a Tabela Periddica.

Tal como qualquer outro pacote de quimica quantica,
a biblioteca ULYSSES estd equipada com um otimizador
de geometria. Tirando proveito da flexibilidade oferecida
pela linguagem de programacgao C++, estao implemen-
tadas mais de 100 combinacdes distintas de métodos
numéricos de otimizacao [25]. Estes vio desde métodos
simples, tais como o gradiente conjugado, a métodos
quasi-Newton mais eficientes. Estd também incluida
a opgao de otimizacdo de estados de transicdo usando
o método de Baker [26]. Para exploragao de proprie-
dades dindmicas, esta ainda incluida a possibilidade
de realizacdo de cdlculos de Dindmica Molecular de
Born-Oppenheimer (BOMD)[27], i.e., dindmica molecular
tendo por base a PES semi-empirica. Para sistemas
com estruturas de equilibrio flexiveis, é conveniente
a utilizacdo de técnicas de aceleracdo. Para essas si-
tuacoes, a biblioteca ULYSSES inclui a possibilidade de
utilizar metadinamica [28].

0 célculo de propriedades foi outro ponto conside-
rado relevante para o desenvolvimento da biblioteca.
Nesta, estdo incluidas funcdes que permitem o acesso
simples a propriedades eletrénicas, tais como entalpias
de formagao, cargas parciais [29], momentos dipolares,
polarizabilidades atémicas [12], indices de reatividade
[30], andlise populacional [31], potenciais de ionizacdo
e afinidades eletrénicas. Algumas destas propriedades
podem ainda ser seguidas durante um estudo de di-
namica molecular. Estd incluido também um mddulo
para o cdlculo de propriedades termodindmicas de
gases ideais, adaptado especificamente para o caso
de sistemas flexiveis. Estes apresentam tipicamente
dificuldades de estabilidade matemética no célculo de
entropias. Porém, com o recurso a correcdes especiais
[32] €é possivel resolver o problema da divergéncia
no cdlculo desta funcdo de estado, com base na
aproximagdo pseudo-harmadnica. Contudo, somente
a corregdo para a entropia se encontrava descrita na
literatura. Entretanto, nesta biblioteca estendeu-se a
sua aplicacdo a outras fungdes de estado, tais como, por
exemplo, entalpias, a partir das respetivas funcoes de
particdo. As fungdes de particdo foram ainda adaptadas a
sistemas multi-estruturais de modo a permitir o clculo
de propriedades termodinamicas de sistemas descritos
por varios conférmeros. A informacao essencial de cada
sistemna molecular pode ainda ser guardada numa base
de dados que podera ser personalizada pelo utilizador.
Valores de varidveis intermédias necessdrias ao cdlculo da
termodindmica de gases ideais (frequéncias vibracionais
e momentos de inércia) estao também acessiveis.

Tal como ja referido, a biblioteca foi escrita em
linguagem C++. O uso de uma linguagem de programagao
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moderna permite uma estrutura mais organizada que
facilita a sua expansao em novos médulos ou funcio-
nalidades. No entanto, a implementagdo em C++ traz
ainda uma outra vantagem. A ULYSSES foi escrita de
modo a ser uma biblioteca header-only de métodos
semi-empiricos. As duas grandes consequéncias s3o: 1)
o utilizador ganha liberdade total para construir os seus
proprios programas, estando estes em perfeita harmonia
e adaptados ao modo especifico de trabalho de cada
utilizador (o programa adapta-se ao utilizador e ndo o
utilizador ao programa); 2) o esforco de pré-instalagdo
de componentes necessarios para o uso da ULYSSES
é minimo, pois é apenas necessario um compilador
de C++. Com o primeiro ponto, a ULYSSES oferece a
flexibilidade tipicamente desejada por utilizadores
com conhecimentos avangados em programagao e
em quimica computacional. Por outro lado, o segundo
ponto permite que utilizadores sem experiéncia em
programagao possam também usufruir da biblioteca.
Para este fim, sdo disponibilizados em conjunto com a
biblioteca ULYSSES alguns programas modelo que podem
ser compilados por qualquer utilizador. Para programas
mais abrangentes ou construgdes especiais, sugere-se ao
leitor que contacte os autores, que disponibilizarao pro-
gramas adaptados aos seus requisitos computacionais.

A ULYSSES esta disponivel no link gitlab.com/si-
rilus/ulysses.git sob a licenca AGPL3 [33]. Isto significa
que todo o c6digo estd acessivel ao publico geral sem
qualquer custo adicional.

Benchmarks

A publicacdo principal da biblioteca contém uma compa-
racao extensa dos varios métodos nela implementados
[13]. Al demonstra-se que os médulos de métodos semi-
-empiricos disponiveis na biblioteca ULYSSES reproduzem
os resultados obtidos com outros programas de acesso
geral, com a vantagem de que esta biblioteca oferece
uma base comum para os diversos métodos e técnicas
de cdlculo. Isto permite uma comparagao direta dos
resultados e evita a necessidade de trabalhar e conectar
diversos programas e bibliotecas em simultaneo. Na
mesma publicagdo descreve-se ainda a eficiéncia da
utilizagdo da ULYSSES em vdrios sistemas: o cdlculo de
fungées de onda numa biblioteca com quase 134 000
estruturas, QM9 [34], necessitou apenas de seis horas
de computagao; propriedades eletrénicas de pequenas
protefnas - até 1300 dtomos - necessitaram de 10 a
45 minutos, dependendo, naturalmente, do método e
das condicoes utilizadas. Para dar ao leitor um ponto
de comparacdo, recorreu-se ao sistema do dimero do
coranuleno (C, H,,, em inglés, corannulene pincer ou
buckycatcher): o célculo da energia utilizando uma
variante linear do método CCSD(T) e uma base de orbitais
triple zeta requer mais de quatro dias e quatro horas de
calculo intensivo; por outro lado, um calculo idéntico
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usando um método DFT (M06-2X) necessita de cerca de
trés horas e 30 minutos. Com a ULYSSES, a otimizacao
da geometria do buckycatcher necessita de menos de
45 segundos (66 iteragdes no total, ou seja, pelo menos
66 calculos de energia). Salienta-se, no entanto, que a
biblioteca ainda ndo esta paralelizada. A paralelizacao, que
serd descrita numa das publicagdes futuras, melhorara
significativamente a eficiéncia e diminuird os tempos
de célculo. Para mais detalhes sobre a eficiéncia da
implementacao, o leitor poderd consultar a publicacao
oficial da biblioteca ULYSSES [13].

A versatilidade da biblioteca estd demonstrada
em algumas publicagdes recentes. A ULYSSES foi
utilizada para explicar observagdes experimentais que
aparentavam ser contraditérias, nomeadamente a
observacdo de entalpias e entropias de complexagao
positivas em calixarenos [35], resultado teoricamente
inesperado pois envolve a formagdo de complexos
por adicdo. Verificou-se, via solvatacdo explicita,
que este resultado era causado por efeitos de sol-
vente. A ULYSSES foi aplicada também no cdlculo de
dados termodindmicos para uma rede de reagoes
relevantes na hidrdlise do diéxido de nitrogénio [36].
Apesar do impacto ambiental e tecnoldgico, dados de
elevada precisao para este sistema sao escassos ou
mesmo inexistentes. Com base em dados tedricos,
foi construido um modelo bifdsico, o que permitiu
seguir as concentragdes de equilibrio das varias es-
pécies no sistema reativo em diversas condigdes. Foi
abordado também o sistema do buckycatcher com
fulerenos C60 e C70 [37,38]. Nao s6 se verificou que
os calculos semi-empiricos estao a par com niveis de
teoria mais elevados, como também foi obtida uma
descri¢ao ndo estdtica da formacao destes complexos
com base em estudos BOMD.

Neste documento pretende-se que o foco seja a
exatiddo oferecida por métodos semi-empiricos, apesar
da sua simplicidade tedrica. Na figura 1 apresentam-se
energias de emparelhamento t para quartetos de bases
de ADN [39]. A figura contém interacBes calculadas para
10 destes sistemas, comparando métodos semi-empiricos
disponiveis na biblioteca ULYSSES com cdlculos de alto
nivel ab initio (CCSD(T)). Facilmente se verifica que,
na auséncia das respetivas correcoes, a descricdo de
interacbes intermoleculares é pobre para qualquer um
dos quartetos estudados. O método RM1 n3o prevé uma
Unica interagdo atrativa, sendo observados desvios de
até 20 kcal/mol face aos dados referéncia. Apesar do
método PM6 calcular interagdes favoraveis, as respetivas
energias de emparelhamento tém desvios em média
de 10 kcal/mol. A inclusdo da componente D3 corrige
efetivamente todos os métodos. No caso do método
RM1-D3H4, o desvio médio é reduzido para 3 kcal/mol,
enquanto para PM6-D3H4X, o desvio médio é de 1,7
kcal/mol. Os melhores resultados foram obtidos usando
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PM6-D3H+, onde o desvio médio é de 1,3 kcal/mol. O
método GFN2-xTB obteve, neste caso, um desvio médio
ligeiramente mais favoravel do que o RM1-D3H4X. E
importante salientar uma vez mais que a falta de exatidao
de métodos semi-empiricos na descricdo de forcas de
dispersao provém dos métodos HF e DFT. Aconselha-se
ainda ao leitor o artigo de Hobza e Reza¢, onde é efetuada
uma comparacao de varios métodos semi-empiricos [9].

Desenvolvimentos futuros

Os proximos desenvolvimentos da biblioteca ULYSSES
vao beneficiar maioritariamente as comunidades de
quimica medicinal, de desenvolvimento de fdrmacos e
de inteligéncia artificial. Estd j disponivel um algoritmo
de otimizacao de estruturas que considera restri¢oes de
caracter experimental, tal como um modelo molecular de
um complexo protefna-ligando obtido por cristalografia. O
algoritmo pode ser aplicado em diversos tipos de célculos
relacionados com quimica medicinal e drug discovery,
tais como o refinamento de estruturas experimentais,
cdlculo de tensao localizada, in silico scaffold hopping,
ou até mesmo docking nao standard, onde a flexibilidade
da proteina ou do ligando podem ser controlados pelo
utilizador. Existe ainda um algoritmo de decomposicao
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de energias de interago (EDA - Energy Decomposition
Analysis) compativel com métodos semi-empiricos. Este
método permite uma andlise pormenorizada do equilibrio
entre diversas forcas intermoleculares quando um com-
plexo molecular se forma. O método desenvolvido permite
mapear as contribuicées especificas de cada dtomo
num ligando (ou proteina) para a formagao do respetivo
complexo. Tais mapas oferecem uma resolucdo atdmica
da descrigao das interacbes entre moléculas, permitindo
perceber qual o papel de cada grupo funcional para a
formagao do complexo intermolecular. A decomposicao
de energia permite ainda avaliar a complementaridade
das superficies de interagao moleculares com base no
cdlculo explicito do impedimento estereoquimico. Como
primeira aplicacdo do algoritmo [40], mostrou-se como
a EDA racionaliza a afinidade de um dado inibidor em
fase clinica perante trés cinases distintas, auxiliando
na construcao de um modelo de seletividade para as
diversas proteinas. Finalmente, estd em fase final de
desenvolvimento um mddulo de transformacido de
SMILES [41] em estruturas tridimensionais, que vird
acompanhado com os primeiros campos de forgas.
Com aimplementagao dos campos de forcas planeia-se
também adicionar a paralelizacao da biblioteca.

Método ‘ avg

PM6-D3H4X | 1.793 3.588

=

04 Método |

PM6| 9.900 10.986

PM6-D3H+| 1.293  2.455

PM6 —— RM1

RM1
RM1-D3H4X
GFN2-xTB

PM6-D3H4X
PM6-D3H+
reference

—— RM1-D3H4X
—— GFN2-xTB
— reference

ELIL

AC:GT AG:CT ATAT CC:GG CG:CG GC:GC TA:TA TC:GA TG:CA

AC:GT

AATT AC:GT AG:ICT ATAT CC:iGG CG:iCG GC:GC TATA TC:GA TGiCA

[ Figura 1 - (A) Energias de
emparelhamento m para diferentes
quartetos de bases de ADN (avg,
desvio médio; Max, desvio maximo).
(B) Exemplos de alguns dos quartetos
de bases de DNA. Dados de referéncia
obtidos da literatura [39].

QUIMICA | Vol. 47 | N°169 | 2023 | 119



ARTIGOS SPQ

Conclusio

Neste artigo é apresentada a comunidade quimica
portuguesa a biblioteca ULYSSES, que foi escrita de
modo a beneficiar diversas comunidades de ciéncias
aplicadas, facilitando o acesso desses investigadores
a cdlculos que permitem descrigdes mais realistas
de sistemas moleculares. O seu desenvolvimento
focou-se num conjunto de métodos simples. A inclusdo
de corregdes de dispersdo garante a qualidade do
calculo de energias de interagdo. Em diversas séries de
calculos documentados na literatura e também aqui,
mostrou-se a eficiéncia e exatidao oferecidas pela

ULYSSES. Existe uma plena confianca de que, com os
desenvolvimentos planeados a curto e médio prazo,
esta biblioteca tornar-se-a numa ferramenta essencial
para diversas comunidades cientificas ndo tedricas.
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O Solea
Vitamina D

Com a chegada da primavera e do verdo, os dias
sao maiores, ha mais luz, mais sol, mais vida, mais
vitamina D. A vitamina D é essencial no processo
de absorcdo e retencao de cdlcio e fésforo no nosso
organismo, sendo importante para a sadde dos
Nossos 0ss0s. Mas ndo so. Varios drgaos e tecidos
tém recetores de vitamina D, o que sugere que
tem outras funcoes importantes. A deficiéncia
de vitamina D, um problema da nossa sociedade
devido a modificacdo do estilo de vida, com mais
sedentarismo e atividades indoor, e que foi agravado
pela pandemia de COVID-19, estd relacionada com
doencas como a osteoporose, esclerose multipla e
alguns processos cancerigenos. Mas, como acon-
tece com muitos outros compostos quimicos na
sua interagdo com outros sistemas quimicos, 0s
sistemas bioldgicos, “a virtude estd no meio”. O
excesso de vitamina D pode provocar nduseas,
falta de apetite, vomitos e fraqueza, entre outros
sintomas, além de quadros de desorientagio e
problemas de ritmo cardiaco.

A vitamina D corresponde efetivamente a
cinco compostos diferentes numerados de 2 a 6
(vitaminas D,, D,, D,, D, e D). Os dois compostos
principais sao a vitamina D, e a vitamina D,, que
diferem estruturalmente na cadeia lateral do anel
pentagonal. Esta diferenca estrutural altera a sua
ligacao a proteina recetora e o seu metabolismo,
mas em geral a atividade bioldgica é comparavel. A
vitamina D, (ergocalciferol) ndo € sintetizada pelo
nosso organismo e tem de ser adquirida através
da alimentagdo; jd a vitamina D, (colecalciferol) é
sintetizada por diversos animais, tal como o salmao
ou a cavala, mas também é produzida pelo corpo
humano quando a nossa pele é exposta a luz solar.

A vitamina D, € produzida na pele a partir do
7-desidrocolesterol que, por agao da radiagao UVB,
quebra para formar a pré-vitamina D, (Pré-D,)
que, por sua vez, sofre um rearranjo termicamente
induzido para formar a vitamina D,. A vitamina D,
é transportada até o figado onde se transforma no
derivado hidroxilado 25-hidroxivitamina D, com um
grupo hidroxilo na cadeia lateral, que é transportado
para os rins onde é novamente transformado pela
adicdo de um novo grupo hidroxilo no anel de
ciclo-hexano, originando o metabolito ativo. A
bioconversao de 25-hidroxivitamina D no metabo-
lito di-hidroxilado é apenas regulada pelos niveis
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de célcio, fésforo, concentracdo do metabolito e
hormona paratiroideia (PTH).

A vitamina D é essencial para a salde, mas a
quantidade que pode ser obtida através da alimen-
tacao é relativamente baixa, pelo que é fundamental
deixar que o sol atinja a nossa pele para permitir
que reagées quimicas possam ocorrer de modo que
compostos quimicos essenciais se formem. Apanhe
sol, mas sem excessos.... “A virtude estd no meio”.

Saiba mais em:

Harvard T. H. Chan, School of Public Health, Vitamin D: hsph.harvard.edu/
nutritionsource/vitamin-d (acedido em 5/05/2023).

D. Bikle, J. S. Adams, S. Christakos, Vitamin D: Production, Metabolism,
Mechanism of Action, and Clinical Requirements, in J. Clifford, M. D. Rosen (Eds.),
"Primer on the Metabolic Bone Diseases and Disorders of Mineral Metabolism ",
8t Edition, 2013, Ch. 29, p235-248. DOl: 10.1002/9781118453926.ch29.

R. Nair, A. Maseeh, J. Pharmacol. Pharmacother. 2012, 3,118-126. DOI:
10.4103%2F0976-500X.95506.

S. E. Mousavi, H. Amini, P. Heydarpour, F. A. Chermahini, L. Godderis, Environ. Int.
2019, 122, 67-90. DOI: 10.1016/j.envint.2018.11.052.
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Desenhos
que Flutuam o

Introducio
Os desenhos que fazemos no papel sao aduas dimensaes.
0 que aconteceria se 0s conseguissemos fazer flutuar?

W Material
- Taca de ceramica branca;
- Agua;

- Marcadores de quadro branco;
- Medidor para liquidos;
- Pipeta (ou conta-gotas).

Procedimento

Desenhar varios peixes no fundo de uma
taga de porcelana (ou de vidro) com o
auxilio dos marcadores. Poder3 fazer
desenhos totalmente preenchidos, ou
simplesmente contornos. Neste ultimo
Caso, passar novamente com o marcador
para se certificar de que todas as linhas
estdo ligadas. Deixe secar durante um ou
dois minutos.

Encher o copo de medicdo com
agua da torneira. Transferir
agua cuidadosamente com

o auxilio da pipeta, muito
lentamente até cobrir apenas o
fundo. Tenha cuidado para ndo
deitar a 3gua diretamente sobre
os desenhos. A dgua vai mover-
se em direcdo ao desenho,
acabando por o envolver.
Observar o que acontece.
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Se a dgua salpicar ou ndo
funcionar na primeira
tentativa, esvazie a taca,
apague o desenho com uma
toalha de papel, seque a taca
e tente novamente.

Inclinar o prato ligeiramente
de um lado para o outro. O
" que é que acontece?

Explicaciao

A tinta dos marcadores dos quadros brancos foi concebida para
escrever e apagar a seco. Esta tinta é fabricada com produtos
quimicos que fazem com que se solte facilmente das superficies, ao
contrario dos marcadores permanentes, que aderem as superficies.
Na composicao das tintas que utilizdmos encontram-se solventes,
que sao geralmente um tipo de dlcool, normalmente utilizado para
dissolver os pigmentos de cor que determinam a cor do marcador.
Além disso, é adicionada uma resina ou polimero, que é a chave
para tornar a tinta apagavel. Esta resina é um polimero de silicone
oleoso, que atua como um “agente de libertacdo”. Isto torna a tinta
do marcador muito escorregadia e impede-a de aderir a superficie
do quadro branco. E por isso que a tinta pode ser facilmente limpa
de uma superficie ndo porosa muito lisa, como um quadro branco,
ou vidro, ou porcelana. Nesta atividade os desenhos que fizemos
soltaram-se facilmente da superficie. Mas porque flutuaram? Ha
duas razées. Em primeiro lugar, esta tinta ndo é soltivel em dgua,
e em segundo lugar, esta tinta é menos densa do que a agua,
pelo que fica a superficie, flutuando. Assim, quando inclinamos
a taga, os peixes movem-se na superficie da dgua.
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DESTAQUES SPQ

X Encontro da Divisdo de Ensino
e Divulgaciao da Quimica

0 X Encontro com o tema “Ensino da Quimica em
contextos STEAM. No trilho da inclusdo, em todos
os ciclos de ensino”, tem como objetivo discutir o
ensino e a aprendizagem da Quimica integrados nas
dreas STEAM (Science, Technology, Engeneering, Arte
Mathematics), adotando abordagens que promovam a
inclusdo. A Comissao Organizadora apela a participagao
no Encontro dos professores de todos os ciclos de
ensino visando a promogao de uma articulagao mais
robusta no que diz respeito ao ensino e a aprendizagem
da Quimica desde os primeiros ciclos de ensino. O X
Encontro da Divisdo de Ensino e Divulgagao da Quimica
(XDEDQ) decorrera na Escola Secunddria Rainha Dona
Leonor (Lisboa) nos dias 5 e 6 de setembro de 2023.

ENCONTRO DA DIVISAO DE

TNSING £ SNULOACAS o

QUIMICA
.

SISM0 04 avimica on contEnos st
O R0 4 WL 4 s 5 s '

Mais informagdes disponiveis em:
xededq.events.chemistry.pt

II Encontro Nacional da Historia da Quimica

o N :

IT Encontro Nacional
da Historia da Quimica
Miultiplas facetas na histéria da

ciéncia quimica

A segunda edig¢ao do Encontro Nacional da Histdria
da Quimica, que terd lugar virtualmente entre 8 e 9
de setembro 2023, procura continuar o férum criado
pelo Grupo de Histéria da Quimica da Sociedade
Portuguesa de Quimica, potenciando a investigagao,
a comunicacdo e a reflexdo em Histdria da Cién-
cia, Tecnologia e Medicina em Portugal. Deseja-se
que seja uma oportunidade para perspetivar a
importancia atual da Quimica e as suas diferentes
interfaces, apresentando desenvolvimentos re-
centes da sua historiografia, suas instituicoes e os
didlogos concomitantes com outras dreas do saber.
Pretende-se que o Il Encontro Nacional da Histéria
da Quimica promova a discussao sobre “Mdltiplas

8-9.setembro.2023

facetas na histéria da ciéncia quimica”. Serd uma
oportunidade de divulgar trabalhos recentes da
historiografia da quimica portuguesa, bem como
congregar diversas concegdes sobre a histéria da
transversalidade da quimica. Ocorrendo, em 2023,
o centésimo aniversdrio do falecimento do Professor
Ferreira da Silva, cofundador e primeiro Presidente
da Sociedade Portuguesa de Quimica, o Il Encontro
Nacional da Histdria da Quimica ndo deixara de se
associar a esta comemoragao.

Mais informagdes disponiveis em:
iienhq.events.chemistry.pt

QUIMICA | Vol. 47 | N°169 | 2023 | 125


https://xededq.events.chemistry.pt
https://iienhq.events.chemistry.pt

DESTAQUES SPQ

International Chemical and Biological
Engineering Conference (CHEMPOR)

-F’or
2023

A Conferéncia Internacional de Engenharia Quimica e
Bioldgica (CHEMPOR) é uma conferéncia trienal bem
estabelecida, organizada por uma instituicao de ensino
superior portuguesa e pela Associacdo Portuguesa de
Engenheiros. O objetivo é reunir especialistas das dreas de
engenharia quimica ou biolégica e assuntos relacionados
para o intercdmbio de conhecimento, ciéncia e aplicagbes
tecnolégicas nas comunidades académica, empresarial,
cientifica e técnica. A CHEMPOR aborda a importancia
geral da engenharia e tecnologia numa variedade de
configuracoes, desde a quimica verde até a educagao
em engenharia, sempre visando o desenvolvimento
sustentdvel e atendendo aos requisitos da sociedade.

As conferéncias CHEMPOR promovem a participa-
cdo e troca de ideias de um amplo espetro de partes

interessadas - desde académicos que trabalham em
ciéncia e tecnologia a investigadores e engenheiros
nas industrias quimica, alimentar, farmacéutica e de
materiais, entre outras. O objetivo é fornecer um férum
para estagiarios, bolseiros e investigadores da academia
e daindustria para partilhar e discutir os seus avangos.
0 periodo desafiador do passado recente levou a um
atraso de dois anos. Apds t3o longa auséncia, o CHEMPOR
2023 celebra a criatividade, a diversidade e a amizade
entre os participantes, promovendo a troca de ideias e
interagtes frutiferas. Esta edicao terd lugar em Braganga
entre 12 e 15 de setembro de 2023.

Mais informagdes disponiveis em:
chempor2023.events.chemistry.pt

XXVII Encontro Luso-Galego de Quimica

Mantendo vivo o evento iniciado em 1985, decorrente da
estreita relagdo existente entre a Delegagdo do Porto da
Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) e o Colegio Ofi-
cial de Quimicos de Galicia (COLQUIGA), temos o prazer
de receber o XXVII Encontro Luso-Galego de Quimica,
que ird decorrer entre os dias 22 e 24 de novembro de
2023 na Fundacao Dr. Antdnio Cupertino de Miranda.
Os Encontros Luso-Galegos de Quimica, realizados
alternadamente em Portugal e em Espanha, tém por
objetivo o intercdmbio cientifico e tecnoldgico entre
Portugal e a Galiza, constituem uma oportunidade tnica
para a troca de ideias inovadoras entre investigadores
e profissionais dos meios académico e industrial, a
trabalhar em quimica e engenharia quimica, com o
objetivo de estimular a criagdo de novas colaboragoes
em dreas de interesse comum.
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XXVII ENCONTRO
LUSO GALEGO DE QUIMICA

22-24.11.2023

PORTO, PORTUGAL

Mais informagdes disponiveis em:
xxviilgg.events.chemistry.pt
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AGENDA SPQ

04 - 07 de setembro de 2023, Bratislava, Eslovaquia
15 Polymer Meeting
pm15.sav.sk

Agenda

(por razdes alheias ao Quimica, alguns dos
eventos poderdo sofrer ajustes de calendarizacio)

agosto de 2023

13 - 17 de agosto de 2023, Sdo Francisco, EUA

ACS Fall 2023 National Meeting & Exposition
acs.org/content/acs/en/meetings/acs-meetings/
about/future-meetings.html

18 - 25 de agosto de 2023, Haia, Paises Baixos
49t JUPAC World Chemistry Congress & 52" [UPAC
General Assembly & 11 CHAINS (IUPAC 2023)
iupac2023.org

20 - 24 de agosto de 2023, Innsbruck, Austria
2715 International Conference on Near Infrared
Spectroscopy (NIR 2023)

nir2023.at

21- 23 de agosto de 2023, Roma, Itdlia
World Conference on Food Science & Technology
foodweek.thepeopleevents.com

24 - 25 de agosto de 2023, Berna, Suica
SCS Fall Meeting 2023
scg.ch/component/eventbooking/fm23

27 - 31de agosto de 2023, Thessaloniki, Grécia
EuChemS CompChem 2023
euchems-compchem.eu

27 - 31de agosto de 2023, Genebra, Suica
Euroanalysis 2023
euroanalysis2023.ch

27 de agosto - 01 de setembro, Praga, Republica Checa
15 European Congress on Catalysis (FuropaCat)
europacat2023.cz

setembro de 2023

03 - 06 de setembro de 2023, Leipzig, Alemanha
GDCh-Wissenschaftsforum Chemie 2023 (WiFo
2023)
chemistryviews.org/details/event/11316941/GDCh-
Wissenschaftsforum _Chemie_2023_WiFo_2023.htm!

03 - 07 de setembro de 2023, Zagreb, Crodcia

9" EFMC International Symposium on Advances in
Synthetic and Medicinal Chemistry (EFMC-ASMC 2023)
efmc-asmc.org

04 - 08 de setembro de 2023, Orléans, Franca
NanoPol 2023
nanopol2023.sciencesconf.org

04 - 08 de setembro de 2023, Alcald de Henares,
Espanha

25t Conference on Organometallic Chemistry
(EUCOMC XXV)
congresosalcala.fgua.es/eucomc2023

05 - 06 de setembro de 2023, Lisboa, Portugal
X Encontro de Ensino e Divulgagdo da Quimica
xededq.events.chemistry.pt

05 - 08 de setembro de 2023, Evora, Portugal
International Symposium on Synthesis and Catalysis
2023 (ISySyCat2023)
isysycat2023.events.chemistry.pt

05 - 08 de setembro de 2023, Plymouth, Reino Unido
16" International Conference on the Environmental
Effects of Nanoparticles and Nanomaterials (nano
2023)

plymouth.ac.uk/whats-on/iceenn-2023

06 - 07 de setembro de 2023, Roma, Italia
11™ International Conference on Sustainable
Development
ecsdev.org/conference/11th-icsd-2023

08 - 09 de setembro de 2023, virtual
Il Encontro Nacional da Histdria da Quimica
iienhq.events.chemistry.pt

11 - 15 de setembro de 2023, Estrasburgo, Franga
8™ International Conference on Semiconductor
Photochemistry

sp8.unistra.fr/index.php

12 - 15 de setembro de 2023, Braganca, Portugal
International Chemical and Biological Engineering
Conference - ChemPor 2023
chempor2023.events.chemistry.pt

17 - 21 de setembro de 2023, Berlim, Alemanha

14" European Congress of Chemical Engineering e
7 European Congress of Applied Biotechnology
chemistryviews.org/details/event/11319574/
ECCEECAB_2023_-_14th_European_Congress_of _
Chemical_Engineering_and_7th_European_.htm!
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AGENDA SPQ

18 - 21 de setembro de 2023, Konstanz, Alemanha
44" FGMR Annual Discussion Meeting 2023
uni-konstanz.de/fgmr-annual-discussion-
meeting-2023

20 - 22 de setembro de 2023, Vila Real, Portugal
| International Meeting Molecules4Life
molecules4life-2023.events.chemistry.pt

25 - 29 de setembro de 2023, Praga, Repuiblica Checa
Flatlands beyond Graphene 2023
flatlands2023.com

25 - 29 de setembro de 2023, Bento Goncalves, Brasil
22 Brazilian Congress on Catalysis
sbcat.org.br/22cbcat/index.php/en

27 de setembro - 01 de outubro de 2023, Praga,
Republica Checa

15% European Congress on Catalysis (EuropaCat 2023)
europacat2023.cz

outubro de 2023

09 - 11 de outubro de 2023, Antuérpia, Bélgica
The World Mycotoxin Forum® (14% Conference)
worldmycotoxinforum.org

11-13 de outubro de 2023, Bucareste, Roménia
International Symposium “Priorities of Chemistry
for a Sustainable Development” (PRIOCHEM)
icechim.ro/en/institute/scientific-events/
priochem-en

15 - 19 de outubro de 2023, N3poles, Itlia

31t International Symposium on the Chemistry of
Natural Products e 11" International Congress on
Biodiversity (ISCNP31 & ICOB11)
iscnp31-icob1l.org

16 - 18 de outubro de 2023, Florenca, Itdlia
AMYC-BIOMED (Autumn Meeting for Young
Chemists in Biomedical Science)
cerm.unifi.it/amycbiomed2023

17 - 19 de outubro de 2023, Ruedesheim, Alemanha
Beilstein Nanotechnology Symposium — Nanocrystal
Surfaces and Defects
beilstein-institut.de/en/symposia/nanocrystals

23 -27 de outubro de 2023, Viena, Austria

ChemCon Europe 2023
chemcon.net/upcoming.shtm!
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novembro de 2023

07 - 09 de novembro de 2023, Limburg, Alemanha
Beilstein Organic Chemistry Symposium -
1-Conjugated Molecules and Materials
beilstein-institut.de/en/symposia/pisystems

16 - 18 de novembro de 2023, Basileia, Suica

EFMC International Symposium on Chemical Biology
(EFMC-ISCB 2023)

efmc-iscb.org

22 - 24 de novembro de 2023, Lisboa, Portugal
13" International Vanadium Symposium
vanadium13.events.chemistry.pt

22 - 24 de novembro de 2023, Porto, Portugal
XXVII Encontro Luso-Galego de Quimica
xxviilgg.events.chemistry.pt

27 - 28 de novembro de 2023, Basileia, Suica
Automated Synthesis Forum 2023
automatedsynthesisforum.com
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