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I KA®-CATALOG 96/97

41

Mais de 77 anos de experiência fizeram do
IKA

o líder no fabrico de equipamentos
de laboratório para a Indústria, Medicina

e Investigação.

O Catálogo Geral com mais de 350 produtos
e de fácil consulta oferece a escolha de
produtos de alta qualidade tais como:

• Placas de Aquecimento;
• Agitadores Magnéticos;

• Agitadores Orbitais e de Vaivem;
• Agitadores Vórtex;

• Misturadores diversos;
• Homogenizadores (Turrax);

• Evaporadores Rotativos;
• Desintegradores de Ultrasons;

• Viscosímetros;
• Calorímetros;

• Equipamento para Laboratório Piloto.

Salientamos a nova gama de Agitadores
de elevada qualidade técnica com design

agradável e alto nível de ergonomia.

Representante:

144 LaboControle

LABOCONTROLE

EQUIPAMENTOS CIENTIFICOS

E DE LABORATÓRIO, LDA.

Largo Prof. Fernando Fonseca, 5-B

2795 LINDA-A-VELHA

TEL. 419 79 45 - 415 14 29 - 414 31 48

FAX 415 14 30

Wg.ot Ic ia s

"5th World Congress
of Chemical Engineering"
San Diego, California — Julho 14-18, 1996

Após ter tido lugar em Karls-
ruhr, em 1991, o 4° Congresso
Mundial de Engenharia Química,
coube agora ao EUA e concreta-
mente ao "American Institute of
Chemical Engineers" (AlChE) a
organização do 5° Congresso
Mundial de Engenharia Química.
Este teve lugar em San Diego,
de 14 a 18 de Julho de 1996.
Para além do AlChE, a "Intera-
merican Confederation of Che-
mical Engineering", a "European
Federation of Chemical Enginee-
ring" e a "Asian Pacific Confede-
ration of Chemical Engineering"
deram suporte e contribuíram
para a dimensão mundial deste
Congresso.

As trés conferências plená-
rias de abertura seguiram-se 113
sessões técnicas de apresenta-
ções orais e 40 de apresentações
na forma de "posters".

As sessões de apresentações
orais estavam integradas em 15
temas: "Advanced Fundamen-
tals", "Sustainable Chemical En-
gineering", "Technology Mana-
gement & Transfer", "Agricultu-
re, Food, Biotechnology", "Bio-
medical", "Electric Power",
"Emerging Energy Technolo-
gies", "Process Safety", "Clean
Technologies", Remediation &
Emission Control", "Internatio-
nal Regulations", Advanced Ma-
terials" "Ethylene & Polymer
Processing", Fuels "Petrocche-
micals", "Particle Technology"
and "Advanced Ceramic Proces-
sing" Estes quinze temas foram
apresentados em sessões parale-
las ao longo dos quatro dias de
Congresso. Alguns destes temas
foram ainda desdobrados.

O grande número de apre-
sentações, I a 9 por sessão, tor-
nam impossível a sua análise
exaustiva e fazem com que sa-
liente apenas dois dos grandes
momentos deste congresso:

1. A conferência plenária do
Professor Jacques Villermaux

2. A apresentação - Green
Chemical Engineering: "Chan-
ging the Paradigms" - do Dr.
Philip H. Brodsky da Monsanto

O Professor Villermaux de-
pois de citar os marcos tradicio-
nais da Engenharia Química -
introdução do conceito de ope-
ração unitária (anos 20), dos fe-
nómenos de transferência (anos

60) e dos métodos computacio-
nais (anos 70) - realça a impor-
tância actual da química-física e
da intervenção de modelos mo-
leculares numa abordagem sis-
témica da engenharia química.
Na sua prespectiva, esta aborda-
gem tem possibilitado a dimi-
nuição do fosso entre modelos
académicos e a práctica da enge-
nharia. Foi também salientado o
papel da Engenharia Química
na introdução de matérias fun-
damentais na Biotecnologia e na
Ciência dos Materiais.

A apresentação do Dr.
Brodsky relata a síntese de urn
produto químico por funcionali-
zação directa do benzeno e sem
produção de quaisquer efluen-
tes. Anteriormente, a Monsanto
produzia este mesmo composto
com um passo intermédio de
cloração do benzeno. Apesar de
o produto final não ter cloro,
por cada tonelada deste produto
eram produzidas mais que 1,5
toneladas de um composto
clorado que constituía um
efluente de difícil tratamento e
um problema ambiental.

Os químicos da Monsanto,
Yim Bashkin e Mike Stern, são
responsáveis por este desenvolvi-
mento de grande impacto am-
biental. O Dr. Brodstry advoga o
novo paradigma de uma enge-
nharia química sustentada sem
química de substituição. Foram
dados outros exemplos de produ-
ção sustentada através não só da
eliminação de produtos intermé-
dios na síntese química mas tam-
bém na redução de utilização de
agroquímicos como por exemplo
no controle de pestes na agricul-
tura através de plantas genetica-
mente modificadas para resisti-
rem a insectos nocivos.

Em várias apresentações são
mencionados sistemas químicos
análogos a sistemas biológicos
como por exemplo o caso de ca-
talizadores e enzimas.

Nas várias sessões sobre ma-
teriais avançados foi dado espe-
cial relevo a estruturas nanocris-
talinas e materiais compósitos.

As actas deste congresso são
constituídas por 8 volumes de
aproximadamente 1000 páginas.

* Norberta Pinho
Departamento de Engenharia
Química do representante
da SPQ no Congresso 1ST
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Federação das Sociedades de Química Europeias
FECS/ECCC

Assembleia Geral

A Assembleia Geral da Fede-
ração das Sociedades de Química
Europeias (FECS) reuniu-se em
Atenas a 19-20 de Setembro, a
convite da Associação de Quími-
cos Gregos. A organização local
esteve a cargo do Dr. N. Katsa-
ros. Participaram representantes
de 20 Sociedades de Química,
assim como os Coordenadores
das Divisões da FECS e grupos
de trabalho, e o Dr. E. D. Becker,
secretário geral da IUPAC. O
Professor Niinistri (Associação
das Sociedades de Química Fin-
landesas), presidente da FECS,
dirigiu a reunião. Foi admitida
como membro da FECS a Socie-
dade Ucraniana de Química.

Uma voz poderosa
para os químicos

A Assembleia Geral da FECS
votou nem con pela adopção da
nova constituição, confirmando
assim a cooperação entre o
ECCC (Conselho das Comunida-
des Químicas Europeias) e a
FECS e criando uma organiza-
ção que actuará como uma voz
única e poderosa para os quími-
cos e a Química na Europa.

A constituição exige que a
FECS, uma organização sem fins
lucrativos, promova o avanço
das ciências químicas e a prática
da química na Europa, tendo
em conta aspectos de particular
relevo para a União Europeia.
Assim, a FECS.

• promoverá a comunicação
efectiva através da comunidade
de químicos da Europa

• promoverá a actividade de
colaboração entre as sociedades

• participantes e entre os
membros individuais dessas so-
ciedades manterá e promoverá
altos padrões profissionais, edu-
cacionais e éticos e disseminará
o conhecimento químico

• manterá uma politica de pro-
tecção do ambiente actuará numa
capacidade de aconselhamento,
consulta e representação, em rela-
ção às instituições europeias.

As reuniões científicas, acon-
tecimentos patrocinados e desen-
volvimento de iniciativas em
áreas específicas, são levadas a
cabo pelas Divisões e grupos de
trabalho. A organização reestru-
turada desenvolverá ainda mais a
capacidade do ECCC em assuntos
educacionais e de investigação,
como por exemplo a designação
de Químico Europeu e a iniciati-
va AllCHemE. A FECS está dese-

josa de colaborar com outras or-
ganizações, incluindo a CEFIC e
a EFCE (Federação Europeia dos
Engenheiros Químicos). O comi-
té EUCHEM, que organiza confe-
rências científicas de elevado
nível, faz parte integral da FECS.

A designação Químico
Europeu

A participação no European
Chemist Registration Board, o
organismo que atribui o título de
Químico Europeu (EurChem) já
não está restringida aos países da
UE - está aberta a todas as socie-
dades que pertençam à FECS,
pela Europa fora, e que reunam
os requisitos de organismo res-
ponsável pela avaliação das qua-
lificações dos seus membros. Um
pré-requisito é que as qualifica-
ções académicas apropriadas para
o país em questão façam parte da
lista do ECCC das qualificações
de categoria A.

O executivo da FECS

Um novo comite executivo
da FECS presidirá às actividades
científicas. educacionais e profis-
sionais da FECS: Professor Nii-
nisto (Presidente, Finlandia), Dr.
P. B. Czedik-Eysenberg (Aus-
tria), Professor J.-B. Donnet
(França), Dr. T. D. Inch (UK),
Professor N. Z. Lyakhov (Rus-
sia), Professor G. Naray-Szabo
(Hungria), Professor J. A. Rodri-
guez Renuncio (Espanha), Pro-
fessor H. tom Dieck (Alema-
nha), Professor B. Stanownik
(Eslovénia), juntamente com os
coordenadores das Divisões.

Actividades das Divisões

As principais actividades da
FECS eram desempenhadas por
dez grupos de trabalho. Para me-
lhorar o desempenho da sua acti-
vidade, a FECS converteu três dos
grupos de trabalho em Divisões:

Divisão de Química Analítica,
coordenada pelo Professor R.
Kellner (Austria)

Divisão de Química Alimen-
tar, coordenada pelo Dr. R. Bat-
taglia (Suiça)

Divisão de Química e Educa-
ção, coordenada pelo Dr. J. M.
F. Gagan (UK)

e está a considerar o estatuto fu-
turo dos outros. Um grupo está
a olhar para potenciais novas
areas para actividade de Divisões
da FECS, incluindo areas inter-
disciplinares que devessem
ser vistas numa dimensão
europeia.

Cada Divisão organiza uma
conferência europeia de dois em
dois anos, por exemplo a Euroa-
nalysis (Basileia em 1998),
ECRICE - Research in Chemical

Education (York, Setembro
de 1997) e EuroFoodChem (In-
terlaken, Setembro de 1997).

Na sequência do sucesso do
seu Eurocurrículo de Química
Analítica, a Divisão de Química
Analítica vai publicar um Inte-
rnational Undergraduate Textbook
based on the Eurocuriculum. A Di-
visão de Química Alimentar está
a desenvolver um Eurocurrículo
de Química Alimentar.

Prémio FECS

O prémio FECS de 1996 foi
concedido pelo Presidente ao
Professor Ferenc Szabadvary
(Sociedade Química Húngara),
coordenador do grupo de traba-
lho de História da Química du-
rante muitos anos, pela sua va-
liosa contribuição para o traba-
lho da FECS.

Guide of European Mu-
seums with Collections on
the History of Chemistry. O
Guia (127 páginas) custa 8 dóla-
res US e foi produzido pelo
grupo de trabalho de História da
Química. Encontra-se ã venda.

Assuntos Profissionais

Durante muitos anos houve
na FECS um grupo de trabalho
actuando como fórum para as so-
ciedades que quisessem discutir
asuntos profissionais. Parte desta
actividade foi associada às activi-
dades do ECCC. O Conselho da
FECS propôs que, na nova estru-
tura integrada, questões do âm-
bito dos assuntos profissionais de
interesse para as sociedades de-
veriam ser consideradas sob os
auspícios do ECCC.

Acontecimentos
patrocinados

A FECS patrocina um núme-
ro limitado de acontecimentos.
Os critérios para patrocínio de
conferências estão a ser avalia-
dos para assegurar que a esse
patrocínio seja claramente asso-
ciada um acontecimento euro-
peu de elevada qualidade.
Foram aprovados os seguintes
patrocínios

NÚMERO DO ACONTECI-
MENTO: 221: O XVth Interna-
tional Symposium on Medicianl
Chemistry realizar-se-á de 6 a 10

de Setembro de 1998, em Edim-
burgo, UK; contacto para mais
informações: Dr. J. F. Gibson na
RSC. e-mail: gibson@rsc.org.

NÚMERO DO ACONTECI-
MENTO: 222: 0 ESTAC 7 (7th
European Symposium on Ther-
mal Analysis and Calorimetry)
realizar-se-á de 30 de Agosto a 4
de Setembro de 1998, em Bala-
tonfured, Hungria; contacto
para mais informações: Profes-
sor G. Liptay, H-1521 Budapest,
Gellert ter 4, Hungria, Tel: +36 1
463 1478, fax: +36 1 463 3642,
e-mail: estac7@ch.bme.hu.

NUMERO DO ACONTECI-
MENTO: 223: 0 AIRS Ill (3rd
International Symposium on
Advanced Infrared and Raman
Spectroscopy) realizar-se-á de 5
a 9 de Julho de 1998, em Viena,
Austria; contacto para mais in-
formações: Professor Dr. R. Kell-
ner, TU Vienna, Institut for
Analytical Chemistry, Getreide-
markt 9, A-1060 Vienna, Aus-
tria, Tel: +43 1 58801 4831, fax:
+43 1586 7813, e-mail: sekI51

uwien.ac.at .

AllChemE - questões
sobre a investigação

O relatório ALLChemE Che-
mistry: Europe and the future (ver
Chemistry in Europe, Julho de
1996) tem como objectivo influ-
enciar o pensamento da Comissão
Europeia e organismos nacionais
sobre as estratégias futuras em re-
lação à química. Apresenta as
oportunidades que a química ofe-
rece à Europa nas próximas déca-
das e tem como subtítulo Science
and Technology to improve the quality
of life in Europe. Existem para
venda algumas cópias, em núme-
ro limitado, ao preço de 7,4 ECU.

A FECS será instrumental em
fazer avançar as ligações já esta-
belecidas entre CEFICI CERC3
(European Research Councils),
COST, comité técnico para a quí-
mica, ECCC/FECS e EFCE no
sentido de providenciar aconse-
lhamento sobre a política de in-
vestigação da Comissão Europeia.

Mais informações sobre FECS/ECCC
podem ser obtidas na internet em
http://chemistry.rsc.org/rscifecs.htm
e http://chemistry.rsc.orgirsc/eccc.htm
ou através de E. K. McEwan na
Royal Society of Chemistry, e-
mail mcewane@rsc.org ou de M.
J. Calhorda, SPQ, e-mail
MJC@ITQB.UNLPT.

Maria José Calhorda
(FCUL/ITQB) Delagada da SPQ

Assembleia Geral da FECS
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Departamento de Física da Universidade de Coimbra
3000 COIMBRA PORTUGAL
email: softci@fis.fteors.uc.pt
INTERNET: http://www.fis.uc.pt/Read_c/soft_c/soft_c.html
Para mais recursos em ensino consulte: READCIÊNCIAS:
http://www.fis.uc.pt/Read_c/Read_c.html

Acção Comum das:

'	 Sociedade Portuguesa de Física
Sociedade Portuguesa de Química

' Sociedade Portuguesa de Matemática
para produção de software educativo

APOIOS: DEPGEF e JNICT

Programa .Angulos.

CIÊNCIAS 

18 programas para computador
IBM-PC compatível:

1. GALILEO
2. JOGOS QUÍMICOS
3. KEPLER
4. LECHAT
5. ÓPTICA
6. FQ-FOLHA DE CÁLCULO
7. ENERGIA
8. FRACTAIS
9. MILLIKAN
10. RELATIVO
11. TABELA PERIÓDICA
12. DARDO
13. JOGO DAS COISAS
14. EUROCHEM

Novos programas:

Uma viagem espacial
Jogo das Substâncias e Adivinhas
O céu na nossa mão
Simulações em equilíbrio químico
Banco de óptica no computador
Programas em "Excel"
A gestão da energia na Terra
Um mundo de imagens matemáticas
Meça a carga do electrão
Relatividade para todos
Tudo sobre os elementos
"Lançar" no computador
Jogos de fazer pensar (multidisciplinar)
Elementos químicos na Europa

15. ZERO 2.0
	

Concepção e correcção de testes (multidisciplinar) - Nova versão
16. TESTA FQ [8-9
	

800 perguntas de Físico-Químicas (8° e 9° anos) para testes.
17. ÂNGULOS
	

Trigonometria no computador
18. RLC
	

Circuitos de corrente alternada

Para solicitar estes programas preencha o destacável e envie para:
Softciências, Departamento de Física, Universidade de Coimbra, 3000 COIMBRA

Acções em escolas: Para demonstração do programa ZERO ou de outros programas contacte-nos
(mínimo de 30 professores inscritos).

Próximos lançamentos: Tabela Periódica em CD-ROM / Testa FQ (10- 1 1) / Softciências em CD-ROM

COLOCAR UMA CRUZ NOS PROGRAMAS PRETENDIDOS
	

PEDIDO DE PROGRAMAS

* Sócios SPF, SPQ, SPM
** So" disquete (manual
na disquete e na Internet).

Preços de conjunto:
Toda a colecção 30 000
5 unidades Zero: 20 000
10 unidades Zero: 35 000
(a disquete do ZERO
não é reprodutível!)

NOME DO PROGRAMA PREÇO PREÇO * NOME DO PROGRAMA PREÇO PREÇO *
I. Galileo** 500 400 11. Tabela periódica 2500 2000

2. Jogos químicos** 500 400 12. Dardo 2500 2000

3. kepler"* 500 400 13. Jogo das coisas 2000 1500

4. Lechat 2500 2000 14. Eurochem 2500 2000

5. Óptica 2500 2000 15. Zero 2.0 5000 4000

6. FQ -Folha de cálculo 2000 1500 16. Testa FQ /8-9 2500 2000

Energia_7. 2000 1500 17. Ângulos 2500 2000

8. Fractais 2500 k 2000 18. RLC 2500 2000

9. Milikan 2500 2000
10. Relativo 2500 2000 Adaptação do ZERO 1.0 a 2.0 500 500

'
Iliie	 4 

beg'
II 

/ vale de correio requisição 	*IVCi ao	 .

.

Remeter 	 SOFTCIÊNCIAS, Departamento de Física da Universidade de Coimbra, 3000 COIMBRA 
conforme o quadro. 
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119 anos depois

D. Luiz volta A. Polytechnica
no adeus das aulas da FCUL às instalações
da Rua da Escola Politécnica

Celebrou-se este anno no dia 21
de Dezembro a sessão publica da dis-
tribuição dos prémios aos melhores
alunos da Escola Politécnica de
Lisboa, actual Faculdade de Ciên-
cias da Universidade de Lisboa.

Sua Magestade El-Rei o Sr. D.
Luiz dignou-se de honrar este acto
com a sua augusta presença.

Ao meio dia uma guarda de
honra do regimento de  infan teria
n"5 veio postar-se no pateo occiden-
tal da escola, em frente da porta por
onde Sua Magestade devia fazer a
sua entrada.

Entrando no grande amphythea-
tro da escola, Sua Magestade foi occu-
par a sua cadeira debaixo do dossel.

O corpo cathedratico e convida-
dos tomaram os seus respectivos lo-
gares dentro da teia, em volta do
throno. Os alumnos da escola, e nu-
merosos espectadores, entre os quaes
muitas senhoras, occupavam as
bancadas do amphytheatro.

Para os alumnos laureados
havia sido reservado logar na pri-
meira bancada.

Assim noticiava uma nota da
época a visita do Rei D. Luís
Escola Politécnica de Lisboa, em
1877, para entregar aos melhores
alunos do ano um prémio. Esta
visita revestiu-se de um carácter
simbólico muito forte em termos
históricos se atendermos ao con-
texto da época, nomeadamente
ao papel político que as questões
científicas poderiam desempe-
nhar no desfecho da questão co-
lonial. Recordemos que a pressão
inglesa em Africa em breve se
tornaria asfixiante e que se adivi-
nhava como crucial a ocupação
no terreno das colónias. A cria-
ção da Sociedade de Geografia,
em 1875, à parte a Ciência em si,
servia claros propósitos políticos.
As primeiras expedições de Serpa
Pinto, por um lado, e de Capelo e
Ivens por outro, arrancam preci-
samente no ano de 1877. Em
"De Angola à Contracosta" H.
Capelo e R. Ivens não deixam
dúvidas sobre o objectivo politico
das expedições. Além da questão
colonial, o século XIX marca uma
viragem na concepção do Ensino
em Portugal: é aliviado um elitis-
mo extremo em favor de uma
Instrução Pública. Não admira pois
que na hora em que as aulas da
Faculdade de Ciências da Univer-
sidade de Lisboa abandonam o
edifício da antiga Escola Polytech-
nica, na rua com o mesmo nome,
dando lugar a secções museológi-

cas e transferindo-se para o
Campo Grande, a celebração da
despedida tenha sido uma recria-
ção desta visita carregada de sim-
bolismo. A reconstituição históri-
ca da visita, segundo uma ideia
original da Prof. Dra Ana Luísa
Janeira e executada sob orienta-
ção de investigadores do CICT-
SUL, decorreu no passado dia 25
de Novembro e envolveu mais de
150 pessoas. Pretendeu-se que a
sucessão dos acontecimentos e a
sua essência preservassem a
exactidão dos factos históricos.
Pelas 14h, com o trânsito corta-
do, iniciaram-se cenas de rua re-
cordando a vida lisboeta em fi-
nais do século XIX, ajudados por
um cenário enquadrado no espí-
rito do acontecimento: montras
decoradas com motivos da época,
varandas engalanadas pelos par-
ticulares com colchas e até a ban-
deira nacional da altura hasteada
na Imprensa Nacional Casa da
Moeda. As 15h saía o cortejo do
Palácio Palmela: dois landaus, no
primeiro dos quais seguia o Rei
D. Luís (encarnado pelo Prof. Dr.
António Ribeiro, da FCUL), o seu
Ajudante de Campo e o seu Ofi-
cial as Ordens, assim como o em-
baixador de Inglaterra. A substi-
tuir a guarda real, uma guarda de
honra da GNR. Após uma volta
pelo Largo do Principe Real, o
cortejo chegou â escadaria da en-
trada principal da Escola Polytech-
nica, onde o Rei foi esperado pela
banda da Armada. Ao subir a es-
cadaria, foi saudado por urn
grupo de cadetes da Academia
Militar (em substituição da guar-
da de honra do regimento de in-
fanteria n° 5 de há 119 anos
atrás) perfilados ao longo de uma
carpete vermelha. Nas orlas da
escadaria, embaixadores de vá-
rios países europeus e Brasil,
além dos politécnicos da casa,
cumprimentaram deferentemen-
te o Rei. Enquanto celebração,
este foi um dos momentos altos
da festa para o público assistente
(em parte, algo incrédulo). Se-
guiu-se a visita ao laboratório de
Química (leia-se Chimica Mineral)
e a sessão solene de entrega dos
prémios. O rigor histórico foi
também uma preocupação nos
discursos proferidos por Andrade
Corvo e Dom Luís. Evitando um
discurso com a extensão original,
que se tornaria fastidioso, este foi
entrecortado por curtos segmen-
tos dramáticos baseados no ro-
mance contemporâneo "0 primo
Basílio", de Eça de Queirós, e in-

terpretados por doutorandos e
investigadores do CICTSUL, além
de alunos do Grupo de Teatro da
Associação de Estudantes da
FCUL. Todo o Anfiteatro de Quí-
mica mergulhava numa situação
de palco, uma vez que os actores
surgiram das bancadas.

Após os discursos, receberam
os alunos (um por cada licencia-
tura actual da FCUL) os seus di-
plomas de distinção.

No fim da sessão solene, em
1877, o Rei dirigiu-se ao Institu-
to Geofísico do Infante D. Luís,
estabelecimento anexo da Escola
Polytechnica, de onde fez o pri-
meiro telefonema em território
nacional, ligando para o Obser-
vatório Astronómico da Ajuda.
Tal facto foi assinalado 119 anos

depois pela simulação (hilarian-
te) de uma conversa entre a Rai-
nha, Maria Pia de Sabóia, e o
Rei, num enxerto que fechou a
Festa da Sciencia (nome dado
pelos organizadores ao conjunto
dos acontecimentos).

Depois da degradação imposta
pelo incêndio devastador de 1978
e sequelas subsequentes, "a Poli-
técnica" tem a oportunidade de
reencontrar a dignidade perdida,
neste novo ciclo da sua vida. E a
vitalidade? Manterá a vitalidade?

Miguel Castanho

1 Escola Polytechnica 1877-1878, Lisboa,
Imprensa Nacional, 1878, p. 1.

2 FCUL e CICTSUL (Centro Interdisciplinar
de Ciência . Tecnologia e Sociedade da
Universidade de Lisboa).
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Novos livros
na Biblioteca da SPQ

A PARIS.
Cr P. FRANg. DIM, le leune, Libraire de la Facul

de Médecine  qual des Auguains.

INVoticias

Programa Gulbenkian de Estímulo à investigação/96

Com o objectivo de estimu-
lar entre os mais novos investi-
gadores a criatividade e a quali-
dade instituiu a Fundação Ca-
louste Gulbenkian o Programa
Gulbenkian de Estímulo a In-
vestigação.

Este Programa distingue,
anualmente, propostas de inves-
tigação de grande qualidade em
áreas de elevado potencial e, si-
multaneamente, apoia as condi-
ções da sua execução durante o
ano subsequente, em centros de
investigação portugueses.

A selecção dos concorrentes
foi efectuada por um Júri, da res-
ponsabilidade da Fundação, que
deliberou por unanimidade reco-
mendar a atribuição de um in-
centivo aos seguintes candidatos:

1) HISTÓRIA E
SOCIOLOGIA DA CIÊNCIA
E DA TÉCNICA

"Elaboração e Divulgação
de um Paradigma Científico:
Os Jesuítas e a Astronomia
no Espaço Cultural Portu-
guês.

Séculos XVII e XVIII", um
projecto de investigação a de-
senvolverno Centro de Estudos
de História e Filosofia da Ciência
da Universidade de Evora, por

Luis Miguel Nunes Carolino, de
27 anos de idade. É licenciado
em História pela Universidade
de Evora e actualmente prepara
a tese de doutoramento na
mesma Universidade.

O projecto de investigação
apresentado pretende analisar
os recursos científicos e tecnoló-
gicos utilizados na metrópole e
no espaço colonial de cultura
barroca; compreender a concep-
tualização de "ciência" entre os
jesuítas através dos seus critérios
de legitimação e validação, bem
corno discutir o conceito de pe-
rifericidade científica e cultural
de Portugal, através da análise
do impacto das informações as-
tronómicas dos jesuítas na práti-
ca da navegação.

2) DIAGNÓSTICO
PRENATAL DAS DOENÇAS
DE TRANSMISSÃO
GENÉTICA

"Diagnóstico Prenatal das
Hemofiliais", projecto de in-
vestigação a desenvolver no Ins-
tituto de Genética Médica "Ja-
cinto de Magalhães" — Porto, por
Fernando Manuel Ferreira
Araújo, de 30 anos de idade. E
licenciado em Medicina pela
Universidade do Porto.

Este trabalho de investigação
propõe-se determinar numa
amostra de doentes hemofílicos a
melhor estratégia na detencção
molecular do gene do factor VII e
IX afectada, para o efectivo diag-
nóstico de mulheres portadores e
o eventual diagnóstico prenatal.

3) MECANISMOS
DE DESENVOLVIMENTO
E MORTE CELULAR

Não foi atribuída a distinção
nesta area.

4) FOTOFÍSICA
E FOTOQUÍMICA

"Estudo Estrutural da In-
teracção da Proteina Hema-
glutinina do Vírus da Gripe
(Influenza) e de um Péptido
derivado da Proteína gp41
(HIV-1) com Sistemas Modelo
de Membranas", projecto de in-
vestigação a desenvolver no Cen-
tro de Química-Física Molecular
do Instituto Superior Técnico da
Universidade Técnica de Lisboa,
por Miguel Augusto Rico Botas
Castanho, de 29 anos de idade. É
licenciado em Bioquímica pela
Faculdade de Ciências da Univer-
sidade de Lisboa e obteve o grau
de Doutor em Química pela Uni-

versidade Técnica de Lisboa.
No trabalho proposto preten-

de-se efectuar um estudo em
paralelo destes dois sistemas,
visto tratarem-se e duas proteí-
nas de membrana vibral para as
quais as alterações estruturais
associadas ao processo de infec-
ção apresentam semelhanças.

5) SIMULAÇÃO
DE SISTEMAS FÍSICOS

"Simulação de Monte-
Carlo da Transferência de
Energia Electrónica em Siste-
mas de Geometria Restrita",
projecto de investigação a de-
senvolver no Centro de Quími-
ca-Física Molecular do Instituto
Superior Técnico da Universida-
de Técnica de Lisboa, por
Eduardo Jorge Nunes Pereira de
28 anos de idade. É licenciado
em Engenharia Química pelo
Instituto Superior Técnico da
Universidade Técnica de Lisboa
onde prepara a sua tese de dou-
toramento.

Neste trabalho de investiga-
ção é proposto um método de si-
mulação de Monte-Carlo para
contornar as aproximações das
teorias actualmente utilizadas
para o estudo da transferência de
energia em meios desordenados.

A. Baumé, Chymie Expérimentale
et Raisonnée (em 3 tornos), Paris,
1773; J.J. da Graça, Sistema Legal
de Medidas, Lisboa, 1854; A.J.
Ferreira da Silva, As aguas do rio
Souza e os mananciaes e fontes da
cidade do Porto, Porto, 1881; A.J.
Ferreira da Silva, As aguas mine-
ro-medicinaes de Monsão, Porto,
1898; Catálogo sistemático das
obras existentes na biblioteca, Esco-
la do Exercito, Lisboa, 1903-
1905; A.J. Ferreira da Silva, As
aguas mineraes de Entre -os -Rios
(Estancia da Torre), Porto, 1909;
C. Lepierre, Analyse chimica e bac-
teriologica da agua sulfurea de S.
Vicente (bacia hydrographica de
Entre-os-Rios), Porto, 1910; C.

Lepierre, Estudo químico, bacterio-
lógico e rádio-activo das Aguas das
Caldas da Saúde de Santo Tirso,
Lisboa, 1917; C. Lepierre, Estudo
chimico, radio-activo e bacteriologia)
da Agua de Santa Marta (Ericeira),
Lisboa, 1920; C. Lepierre, Estudo
da rádio-actividade da Agua do
Luso, Lisboa, 1921; A.M. Amo-
rim da Costa, Primórdios da Ciên-
cia Química em Portugal, ICALP,
1984; C.A. Nieto de Castro ed.,
13th European Conference on Ther-
mophysical Properties, Pion Ltd.,
1995 (oferta do Editor).
Renova-se o pedido aos sócios au-
tores, editores ou tradutores para
que ofereçam um exemplar das
suas obras à Biblioteca da SPQ.

CHYMIE
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Congressos, Conferências

e Reuniões Cientificas

IUPAC

13th 1UPAC International

Symposium on Plasma Chemistry

Pequim, China
Agosto, 18-22, 1997

Dr. Lin He
The Chinese Society of Theoretical &

Applied Mechanics
15 Zhong Guan Cun Road,
Beijing 100080, China
Fax.: (86-10) 62559588

e-mail.: cstam@sunihep.ac.cn

9th IUPAC International Congress

on Pesticide Chemistry

Londres, Inglaterra
Agosto, 2-7, 1998

Dr. John F. Gibson
9th IUPAC International Congress
on Pesticide Chemistry
The Royal Society of Chemistry
Burlington House
London WI V OBN, UK
Tel.: 44-171-437 8656
Fax.: 44-171-734 1227

SPQ

Síntese, Reactividade e Estrutura

em Química Inorgânica

Fátima, 21-22 Março, 1997

Conferência de Química

Inorgânica

Dr. Baltazar de Castro
Faculdade de Ciências

Departamento de Química

Rua do Campo Alegre, 687

4150 Porto
Tel.: 02-608 28 92

Fax.: 02-608 29 59

e-mail.: bcastro@fc.up.pt

3° Encontro de Química de Alimentos

- Grupo de Química Alimentar

24 a 26 de Março de 1997

Secretariado do 3' Encontro de
Química de Alimentos
Escola Superior de Tecnologia da
Universidade do Algarve
Campus da Penha
8000 FARO
Tel.: 089-803561

Fax : 089-823539

EUCO-CC2

Second European Conference

on Computational Chemistry

2-6 Setembro, 1997
Prof. Fernando Fernandes
EUCO-CC2 Organising Committee
Departamento de Química e
Bioquímica. Faculdade de Ciências

Rua Ernesto de Vasconcelos,
Bloco Cl, Piso 5
1700 LISBOA
Tel.: 01-7500133
Fax: 01-750088
e-mail.: qsilva@cc.fc.ul.pt
URL.:
http://elixincc.fc.ul.pt/euco-cc2

2° Congresso Internacional do Grupo

da Química dos Glúcidos

21 - 25 Setembro, 1997

Luís S. M. Bento

R. Manuel P. Azevedo, 272

S. 4100 PORTO
Tel.: 02-6172351

Fax: 02-6103486

e-mail.: lbento@mail.telepac.pt

ESEAC'98 - 7th European

Conference on ElectroAnalysis

Coimbra, Portugal
Maio, 24-28, 1998

Prof. Dr. C. M. A. Brett / ESEAC'98

Departamento de Química
Universidade de Coimbra
3049 Coimbra, Portugal
Tel.: 039-35295

Geral

The First European Congress

on Chemical Engineering

Florença, Itália

Maio, 4-7, 1997

AIDIC Secretariat c/o
Studio Ambra Poli

Via Ludovico Muratori, 29

I - 20135 Milão, Itália
Tel.: +39-2-5519 1025

Fax.: +39-2-5519 0952
email.:
AIDIC@ipmch8.chin.polimi.it

Chemistry of Metals in Biological

Systems

Tomar, Portugal
Maio, 77-11, 1997

Dr. R. N. F. Thorneley

Nitrogen Fixation Laboartory

Norwich Research Park
Norwich, NR4 7UH

Inglaterra
Tel.: 44-1603 456900 Ext.: 2739

Fax.: 44-1603 454970

e-mail.: rogerthorneley@bbsrc..ac.uk

First Symposium

"In Vino Analytica Scientia-

Bordéus, França

Junho, 18-20, 1997

"In Vino Analytica Scientia"

Congress Rive Droite

10, rue de Nulls
33100 Bordeaux, France
Tel.: +33-56-328 229

Tel.: +33-1-44 08 16 48

Perspectives on Protein Engineering

Norwich, Inglaterra
29 de Junho a 1 de Julho,

1997 Biodigm
64, Langdale Grove,
Bingham, NG132 8SS
Inglaterra
Fax.: 44-1-949 876 156
e-mail.: biodigm@dial.pipex.com

http:/ /www.biodigm.com/pope/
pope6. m

The International Conference on

Bioinorganic Chemistry - ICBIC 8

Yokohama, Japão

27 de Julho a 1 de Agosto, 1997

Prof. Masanobu Hidai

Chairman ICBIC 8

Dept. of Chemistry and
Biotechnology
Graduate School of Engineering
The University of Tokyo
Hong, Bunkyo-ku, Tokyo 113, Japan
Tel.: +81-3-3812 2111 ext.:7261
Fax.: +81-3-5800 6945

XXXII International Conference on

Coordination Chemistry

Santiago, Chile
Agosto, 24-29, 1997

Prof. Dr. Juan Costamagna

Chairman XXXII-1CCC

Departamento de Química

Faculadad de Ciencia

Iniversidad de Santiago do Chile
Casilla 307, Santiago, Chile
Tel.:+56-2-681 1644
Fax.: +56-2-681 2108

email.: jcosta@lauca.usach.c1

XXX Colloquium Spectroscopicum

Internationale
Melbourne, Austrália

Setembro, 21-26, 1997

The Meeting Planners
108 Church Street
Hawthorn Victoria 3122
Australia
Tel.: +61-3-9819 3700

Fax.: +61-3-9819 5978

World Congresson EMULSION

Bordéus, França

23-26 Setembro, 1997

CME

50 place Marcel-Pagnol

92100 Boulogne-Billancourt, France
Tel.: 33-1-4761 76 89
Fax.: 33-1-47 61 74 65

Euro Food Chem IX

Conference on Authenticity and

Adulteration of Food - the Analytical

Approach

24 a 26 de Setembro, 1997
Prof. Werner Pfannhauser

Institut fur Biochemie und

Lebensmitteltechnologie
Technische Universitat Graz
Petersgasse 12/2

A-8010 Graz, Austria
Endereço para solicitar r circular:
Dr. Reto Battaglia
P.O.Box 266

CH-8031 Zurich, Suiça

Fax : (41) I 2772170

e-mail.:
Reto.Battaglia@mgb.migros.inetch

4th FGIPS Meeting in Inorganic

Chemistry

European Mediterranean Conference

in Inorganic Chemistry

Corfu, Grécia
Outubro, 14-18, 1997

Dr. Aglaia Koutsodimou

NCSR "Demokritos"
Institute Physical Chemistry
Gr-15310 Ag. Paraskevi, Attikis
Grécia
Tel.: 30-1 6513111-9 ext.: 131
Fax.: 30-1 6511766
e-mail.:
koutsad@cyclades.nrcps.ariadne-rgr
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Locais Históricos da Química em Portugal
(séculos XVIII e XIX)

Já está à venda a colecção de oito litografias Locais históricos da Química em Portugal (secs. XVIII e XIX). Estas litografias são reproduções de
grande qualidade e em tamanho real de aguarelas encomendadas pela S.P.Q. ao pintor Stephen Brody. Quer os originais, quer as litografias,

podem ser vistos na sede (Av. da República 37, 40, 1000 Lisboa). Algumas das litografias estão também disponíveis nas Delegações
Regionais. As litografias, em papel de algodão Fabriano de 220 g/m2 e com as dimensões 50 70 cm, são numeradas e limitadas a

100 exemplares (200 exemplares em três casos). O preço, para sócios, é de 6.000$00 por litografia, ou de 40.000$00 por colecção.
Para urna notícia mais pormenorizada veja-se o Química n° 62.

Palácio das Necessidades - Fachada principal. Em primeiro plano a praça e o obelisco-fonte mandado erigir por D. João V
em 1747. 0 Gabinete de Física Experimental, corresponde às cinco janelas de sacada no lado esquerdo do edifício.

Laboratório Químico da Universidade de Coimbra - Fachada principal. Foi urn
	 Escola Politécnica de Lisboa - Laboratório de Química. Desenhado por observa-

dos primeiros laboratórios de química da Europa a ser construído de rala.	 ção no local, mas tomando como referência as gravuras publicadas em O Occidente.  

Academia Politécnica do Porto - fachada Norte (antigo Campo da Feira do Pão, hoje Praça Gomes Teixeira,
em homenagem ao grande matemático). Era a frente principal da Academia.
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Determinação de Estruturas Tridimensionais
de Proteínas em Solução por R.M.N.
ANJOS L. MACEDO* E BRIAN J. GOODFELLOW*Er

A caracterização estrutural deta-
lhada de uma proteína é um passo
fundamental para a compreensão da
sua função biológica. Assim, a deter-
minação de estruturas tridimensio-
nais de proteínas tem sido objecto de
estudo através da técnica de cristalo-
grafia de raios-X, nos casos em que é
possível a obtenção de cristais, e mais
recentemente, através da Ressonân-
cia Magnética Nuclear (RMN). Esta
técnica tem vindo a adquirir uma
grande importância, pois permite
obter informação estrutural em solu-
ção, apesar de ainda estar restrita a
proteínas de baixa massa molar (20-
30 kDa, ou seja, aproximadamente,
200 a 300 amino ácidos).

A informação contida num es-
pectro de RMN a uma dimensão
(1D) é pouco resolvida, se pensarmos
que todos os protões existentes na
proteína irão entrar em ressonância
numa gama relativamente pequena
de frequências. Esta região situa-se
na gama de desvios químicos de O a
10 ppm e pode ser visualizada na Fi-
gura 1. A introdução de técnicas de
RMN a duas dimensões veio permitir
obter informação estrutural detalha-
da acerca de todos estes protões
numa molécula. As experiências ho-
monucleares essenciais para a aquisi-
çao de dados necessários à determi-

20

Desvio Químico (ppm)

Fig. 1- Espectro de RMN de protões 1D de uma

proteína contendo um centro [3Fe-4S1: Ferredoxina

isolada de bactérias redutoras de sulfato. A região

diamagnética não está resolvida devido ao grande

número de ressonâncias (esta proteína tem uma

cadeia polipeptídica com 58 amino ácidos). Na região

10-30 ppm são detectados apenas alguns sinais

bastante alargados, devidos aos protões dos ligandos

do centro de ferro e enxofre (adaptado da ref. 7).

nação de uma estrutura em solução
são:

- COSY ('Correlated Spectros-
copy') que permite obter correlações
escalares entre protões directamente
acoplados, através de uma constante J.

- TOCSY ('Total Correlation
Spectroscopy') permite obter correla-
ções entre todos os protões de um
amino ácido, e identificar e atribuir
os sistemas de spin que os caracteri-
zam.

- NOESY ('Nuclear Overhauser
Effect Spectroscopy') dá informação
espacial de protões vizinhos, pois o
efeito em que se baseia é proporcio-
nal ao inverso da sexta potência da
distância. É essencial na determina-
ção da estrutura.

A metodologia, que irá ser ilus-
trada com um caso real, passa pela
aquisição e análise dos espectros bi-
dimensionais, através de uma atri-
buição específica das ressonâncias
nos espectros TOCSY, seguida da de-
tecção e quantificação de sinais nos
espectros NOESY, obtendo-se distân-
cias interprotónicas e outros cons-
trangimentos estruturais. Com estes
dados é possível determinar uma es-
trutura (ou uma família de estrutu-
ras) utilizando o algoritmo das 'dis-
tâncias geométricas', a qual pode ser
refinada através de métodos de Dinâ-
mica Molecular.

A presença de centros metálicos
em proteínas pode alterar as proprie-
dades destas moléculas: se o centro
for paramagnetic°, ou seja, se o spin
electrónico total for diferente de zero
(devido à presença de electrões de-
semparelhados), a região da proteína
próxima do metal é afectada, pela in-
teracção magnética entre o spin do
núcleo em ressonância e o spin elec-
trónico. Este tipo de interacção causa
grandes desvios químicos para re-
giões fora do envelope de ressonân-
cias entre 0-10 ppm e os sinais são
normalmente alargados (devido ao
aumento das velocidades de relaxa-
ção) (Figura 1). Estes sinais, apesar
de serem mais difíceis de detectar de-
vido ã sua fraca intensidade, podem
ser bastante informativos no estudo
de centros activos de proteínas, pois
reflectem indirectamente as varia-

ções dos estados de oxidação-redu-
ção, de estrutura (por exemplo, devi-
do a interacção com substratos), etc.
No caso de proteínas contendo cen-
tros com mais de um átomo metáli-
co, como é o caso das ferredoxinas
(1) (proteínas envolvidas em proces-
sos de transferência electrónica, que
contêm centros do tipo [4Fe-4S],
[3Fe-4S] ou [2Fe-2S]) o estudo da
dependência de temperatura dos
desvios químicos dos protões 13-CH2
das cisteínas que coordenam o cen-
tro, permitem inferir acerca das suas
propriedades electrónicas e magnéti-
cas: determinação de localização/des-
localização electrónica e modelo de
acoplamento de spins no agregado
(2-6).

DETERMINAÇÃO DE UMA
ESTRUTURA POR RMN.

A desulforedoxina.
A desulforedoxina (Dx) é uma

proteína simples, purificada de bac-
térias redutoras de sulfato, Desulfovi-
brio gigas, contendo um centro metá-
lico do tipo Fe-4S(Cisteína), seme-
lhante ao encontrado nas rubredoxi-
nas (Rb): um único ferro coordena-
do tetraedricamente a quatro enxo-
fres de cisteínas da cadeia polipeptí-

Cys - X - X - 	 Gy

Fe

c	 GN-C1is-X-X-Cys 	

Dx

	 Cys - X - X - CYs - GY 	 ,\\

C

Rd

Fig. 2 - Esquema representativo da ligação dos

centros de Fe A' cadeia polipeptídica da

Desulforedoxina (Dx) e da Rubredoxina (Rb) .

Cys: cisteína; Gly: glicina. (adapatado da ref. 8 )
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dica. Esta proteína é isolada .na
forma de um dímero de subunidades
idênticas cada uma com cerca de 4
kDa, ou seja, 36 amino ácidos. Cada
subunidade contém um centro [Fe-
4S], com um ião Fe3+ num estado
de spin alto (S=5/2). A esfera de
coordenação da proteína apresenta
diferenças geométricas relativamen-
te à Rd, devido a diferenças no espa-
çamento de duas das cisteínas coor-
denantes (8,9). Como se pode ver
na Figura 2, das quatro cisteínas que
coordenam o átomo de ferro na Dx
duas são consecutivas, dando ori-
gem a uma geometria tetraédrica
distorcida.

Como veremos mais adiante, a
presença de centros paramagnéticos
numa proteína pode trazer novas
complicações à determinação da sua
estrutura por RMN. No caso da Dx,
o paramagnetismo do ferro (S=5/2)
leva a que hajam alguns sinais de
protões próximos do centro metáli-
co com propriedades de relaxação
muito diferentes e que não são de-
tectados nas experiências usadas
para determinação de estruturas em
sistemas diamagnéticos. Uma ma-
neira de ultrapassar este problema é
a substituição do ferro por um outro
metal diamagnético. Foram já de-
terminadas estruturas tridimensio-
nais por RMN de rubredoxinas
substituídas com Cd, Hg e Zn
(10,11).

No caso da Dx o ferro pode ser
substituído usando um método sim-
ples, por Ni, Co (12) e Zn. A forma
da Dx com Zn (Dx(Zn)) é diamagné-
tica e dá origem a sinais de RMN,
que podem ser utilizados para deter-
minar a estrutura da proteína em so-
lução.

Os sinais de RMN JD da Dx
O espectro ID da Dx no estado

oxidado, Dx(Fe3+) (Figura 3A), mos-
tra o efeito do alargamento de alguns
dos sinais, provocado pela presença
de ferro no estado de oxidação +3,
com S=512 (sistema d5, spin alto) (x).
Este centro pode ser reduzido quimi-
camente a Fe2+ (S=2), apresentando
então um espectro com linhas mais
estreitas (Figura 3B), devido â dimi-

300	 200	 100

c

A

10	8	 6

nuição do paramagnetismo. No en-
tanto, alguns sinais têm desvios quí-
micos a campo baixo, na região de
100-300 ppm, muito longe da região
diamagnética (0-10ppm) (Figura 3C).
Estas ressonâncias tão desviadas são
devidas â interacção dos protões 13-
CH2 das cisteínas coordenadas, com o
spin electrónico do ferro (13).

O espectro 1D da forma Dx(Zn)
(Figura 3C) mostra que todos os si-
nais são estreitos e se encontram na
região 0-10 ppm. Neste caso, é possí-
vel fazer-se a atribuição sequencial
pelos métodos 'clássicos' de RMN 2D
e determinar a estrutura da proteína
em solução (14).

Requisitos para a determinação de
uma estrutura

Para as experiências de RMN
necessário uma proteína que seja es-
tável durante vários dias, solúvel em
água, em concentrações >1 mM,
num volume total de -500111. A se-
quência primária da proteína tem
que ser previamente conhecida.
Usando os métodos de RMN homo-
nuclear só é possível determinar es-
truturas de proteínas com menos de

4

100 amino ácidos. Para proteínas
maiores é necessário marcar isotopi-
camente a molécula com 15N e 13C e
utilizar técnicas de RMN heteronu-
cleares (15). Este processo é bastante
dispendioso, pois é necessário crescer
as bactérias de onde as proteínas são
isoladas, em meios enriquecidos com
os isótopos respectivos, de maneira a
que estes sejam incorporados nas
proteínas.

A aquisição dos espectros de
RMN tem que ser feita em amostras
da proteína em solução 100% D20*,
e em solução 90% H20 / 10% D20.
Os espectros em D20 permitem com-
plementar a informação obtida nos
espectros em H20, relativamente aos
sinais que aparecem sobrepostos com
o sinal da H20.

* A água da solução é substituída par água

deuterada e todos os protões que permutam com o

solvente deixam de ter sinal no espectro de NMR de

protões.

Determinação da estrutura. Metodo-
logia

A determinação de uma estru-
tura proteica pela técnica de RMN

Desvio Químico (ppm)

Fig. 3 - Espectros de RMN ID: forma oxidada (A) e forma reduzida (B) da desulforedoxina, Dx(Fe);

(C) desulforedoxina substituída com zinco, Dx(Zn). A expansão mostra a região 100-300 ppm da

Dx(Fe) na forma reduzida. (adaptado da ref. 14)
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Fig. 4 - O espectro TOCSY da Dx(Zr0. A caixa delimita a região onde aparecem as correlações entre os protões

NH e o resto dos protões do mesmo amino ácido (adapatado da ref. 14).

homonuclear pode ser sistematizada
em várias etapas, que são apresenta-
das de seguida.

i) A identificação dos sistemas
de spin é feita através das experiên-
cias TOCSY e COSY. Na Figura 4 é
apresentado um espectro TOCSY da
Dx(Zn), onde se mostram as correla-
ções entre os protões NH da ligação
peptídica, e todos os protões do
mesmo amino ácido (sistema de
spin). Desta maneira é possível fazer
um agrupamento de todos os siste-
mas spin devido ao tipo de padrão de
picos cruzados. Por exemplo, na Fi-
gura 5 são apresentados em forma de
esquema os espectros TOCSY 2D es-
perados para os sistemas de spin dos
amino ácidos cisteína, C, valina, V. e
tirosina, Y.

O espectro COSY permite es-
clarecer a atribuição dos sistemas
de spin, em casos de sobreposição
de ressonâncias, no espectro
TOCSY.

ii) Numa segunda fase, é neces-
sário estabelecer correlações entre
cada um dos sistemas de spin. O es-
pectro NOESY a duas dimensões

10.00

0.00 -

2.00

4.00 -

6.00

8.00

A EXPERIÊNCIA DE RMN 1D. A
técnica de ressonância magnética nu-
clear de protões (núcleos 1H) baseia-se
na interação entre um campo magnéti-
co oscilante, produzido por ondas de
frequência de radio, e a magnetização
global da amostra. Esta magnetização é
devida à orientação dos spins nuclea-
res, I = 1/2, num campo magnético es-
tático, ao qual a amostra é sujeita, e re-
sulta da soma das populações com mo-
mento magnético de spin nuclear m1 =
1/2 e m1= -1/2 (dadas pela distribuição
de Boltzmann). Segundo o esquema 1,
a magnetização, M, que se encontra
alinhada segundo o eixo dos zz e é pa-
ralela ao campo magnético aplicado, ao
interactuar com uma onda de frequên-
cias de rádio, RF (campo electromag-
nético aplicado perpendicularmente a
este eixo, B1) e com uma duração defi-
nida (impulso de 900), vai passar a en-

contrar-se no plano xy. O sinal adqui-
rido é o resultante de todas as ondas
detectadas para cada um dos núcleos
individuais, que relaxam para a sua
posição inicial, através de interacções
com os núcleos vizinhos. Este sinal tem
o nome de FID (do inglês 'free induc-
tion decay'). Depois de um tempo de
espera, tR, suficientemente longo para
que o sistema volte às condições ini-
ciais, é possível repetir esta sequência
de maneira a acumular a informação e
melhorar a razão sinal/ruído do espec-
tro final. A utilização da operação ma-
temática transformada de Fourier, FT,
permite individualizar cada uma das
ondas do FID, que decaem com fre-
quências diferentes, e passar de uma
coordenada temporal para uma coor-
denada de frequências, obtendo-se
assim o espectro de RMN a uma di-
mensão, ID (esquema 2).

Esquema 1. O impulso de 900. In-
teracção de uma onda de frequências de
rádio (RF) com a magnetização global
da amostra (M) (adaptado da ref. Dero-
me, A.E., 1987)

nnn=11.

.BY

ON
	

OFF

SF

Esquema 2. Sequência de impul-
sos numa experiência de RMN a uma
dimensão.

	 FIO	
FT

tempo
	

frequência
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Fig 5 - Esquema representativo dos picos cruzados

esperados num espectro TOCSY, para os seguintes

sistemas de spin: cisteína, C, valina, V, e tirosina, Y.
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contém informação sobre a proximi-
dade dos protões dentro de um siste-
ma de spin e entre diferentes siste-
mas de spin (ver Figura 6). 0 apare-
cimento de um destes sinais de cor-
relação entre um par de protões, sig-
nifica que eles se encontram a uma
distância inferior a 5A.

Por comparação dos espectros
TOCSY e NOESY é possível fazer-se
uma atribuição sequencial dos siste-
mas de spin a qual é seguida de uma
atribuição específica a cada um dos
amino ácidos, por comparação com a
sequência primária da proteína (Fi-
gura 7). Por exemplo, se conseguir-
mos detectar correlações entre dois
sistemas de spin do tipo C V e en-
contrarmos só uma combinação
deste tipo na sequência primária,
pode fazer-se a atribuição específica
imediata ...C21-V22.... Se houver
mais do que uma combinação CV, é
necessário identificar novas correla-
ções entre CV e o sistema de spin se-
guinte, e identificar na sequência a
nova combinação de três sistemas de
spin.

Outro tipo de informação estru-

tural obtida para a Dx(Zn) através
dos resultados de RMN, é que esta
tem, em solução, uma conformação
dimérica totalmente simétrica. Esta
conclusão baseou-se no facto de o
número de ressonâncias de protões
NH detectadas ser igual ao número
de amino ácidos da proteína. Além
disso, nos espectros obtidos em D20,
a presença dos protões NH da cadeia
principal, indica que estes se encon-
tram protegidos do solvente, estan-
do, normalmente, envolvidos em li-
gações do tipo 'pontes de hidrogé-
nio'.

iii) A estrutura secundária.
Usando a informação recolhida no
espectro NOESY, podemos inferir
acerca do tipo de elementos estrutu-
rais secundários na estrutura da pro-
teína. A Figura 8 apresenta os resul-
tados obtidos para a Dx(Zn).

A presença de sinais intensos
do tipo NH-Ha(i,i-1) e de sinais fra-
cos NH-Floc(i,i) detectados para os
resíduos dos segmentos V6 a C9 e
V16 a L19, definem uma conforma-
ção 'estendida'. Os sinais intensos

A EXPERIÊNCIA DE RMN 2D.
Num espectro COSY (correlação linear
dos desvios químicos) pretende-se obter
correlações entre núcleos 1H directa-
mente acoplados (< 3 ligações quími-
cas). Este efeito obtem-se aplicando a
seguinte sequência de impulsos:

( J	 I

Numa primeira fase de prepara-
cão do sistema, o impulso de 900 cria
uma magnetização no plano xy. Du-
rante o tempo ti as várias componen-
tes da magnetização evoluem por inte-
racção com o ambiente químico. O se-
gundo impulso de 900 provoca a trans-
ferência de magnetização para os ou-
tros spins nucleares acoplados, sendo
por isso considerado como um impul-

so de mistura. E esta etapa caracteriza
as experiências de 2D. A aquisição do
FID faz-se imediatamente a seguir ao
segundo impulso e é definida como
um período de detecção, sendo função
de t2. Esta sequência é repetida n
vezes, para um conjunto de valores de
ti incrementados de At (para melho-
rar a razão sinal ruído são acumulados
vários transientes para cada valor de
tn. O processamento dos dados obti-
dos passa pela aplicação de uma trans-
formada de Fourier em relação a t2,
gerando n espectros numa coordenada
de frequências definida como 12. A se-
gunda transformada de Fourier é
agora aplicada na direcção temporal ti
(pois os sinais individuais de cada um
dos espectros na direcção f2 podem
agora ser modulados, devido às dife-
renças nas suas intensidade e/ou nas
suas fases, como reflexo da variação

periódica duma propriedade do siste-
ma) dando origem à segunda dimen-
são, fl. 0 resultado é uma intensidade
espectral em função de duas frequên-
cias, fl e f2, que apresenta na diagonal
picos correspondentes ao espectro ID,
ou seja, as componentes da magneti-
zação com frequências iguais durante
ti e t2. Os sinais fora da diagonal
(picos cruzados) correlacionam dois
núcleos acoplados, por exemplo, A e
X. tendo coordenadas (8A, 8X) e (EX,
8A).

in)

6 (ppm)

(12)	 (ppm)
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Asp (D) 	  Val (V) 	 Ser (S) 	  Gly (G) —

Fig. 6- Sequência de amino ácidos -D-S-V-G-.
As setas a tracejado e a negro representam,

respectivamente, os NOE's sequências (entre protões

de dois amino ácidos consecutivos) e a negro as

correlações TOCSY e/ou NOESY entre os protões
do mesmo amino ácido.

NH-NHa(i,i+1) para EIO a G13, em
conjunto com o padrão
1) é indicativo se temos uma estru-
tura folha-P, curva e folha -3 , nesta
região da proteína (Figura 9). Ser-
vem neste caso como confirmação
os NOEs de 'longa distância' do tipo
NH-NH entre Y7-V16 e C9-Q14;
Ha-Ha entre V6-K17 e K8-V15;
NH-HP entre Q14-C9, G13-C9 e
D5-V18; NH-Hy, 8 entre D5-V18.
Além disso, os resultados obtidos
nos espectros em D20 sugerem a
presença de protões com velocida-
des de permuta lentas (protões
pouco expostos ao solvente), ou
seja, possíveis ligações de hidrogé-
nio entre os protões dos resíduos da
estrutura folha -3 desta região da
proteína.

Os resíduos E20 a V27 têm pou-
cos sinais de NOE, o que indica uma
estrutura em folha p. 0 padrão dos
NOEs perto de C-terminal é indicati-
vo duma curva em C29, G30. O ar-
ranjo global da cadeia polipeptídica
tem que deixar o C-terminal na pro-
ximidade dos resíduos D5-K8, pois
são visíveis NOEs entre V6 e K35, e
K8 e K35.

Hs HCH 0 I	 H

o/No I

di-,
HCH o

OH

H3C	 CH3
	4, I	 /

	RH CH O	 H.	 IH H O

	

I d/v/Y.."1.	 11	 1	 I

—C-T N—C —Cl—N—C —C —
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a r tigos

iv) Em geral para se determinar
uma estrutura é necessário fazer um
estudo quantitativo. Cada sinal cru-
zado, num espectro NOESY, tem um
determinado volume, que é propor-

cional à distância entre os protões
que geram esse sinal.

O cálculo dos volumes é feito
através da integração dos sinais. A
calibração é feita utilizando o volu-
me de um sinal cuja distância corres-
pondente seja conhecida como, por
exemplo, as distâncias fixas entre
protões HI3. Este processo dá uma
lista de distâncias entre os vários
protões na proteína.

Os espectros em D20 podem dar
informação acerca das ressonâncias
que aparecem sobrepostas com o
pico da H20. Além disso, também
podem ser utilizadas as ressonâncias
dos protões NH que estão em situa-
ção de permuta lenta, para obter res-
trições de distâncias NH-0 se, depois
de uma primeira determinação de
uma família de estruturas, os protões
NH se encontrarem próximos de um
oxigénio carbonilo.

v) Utilizando as distâncias de-
terminadas e tendo em conta a se-
quência primária da proteína, é pos-
sível calcular a estrutura, ou me-
lhor, uma família de estruturas, pois
normalmente há mais do que uma
estrutura que satisfaz a lista de con-
dições impostas pelo cálculo das dis-
tâncias interprotónicas. Assim,
quanto maior for o número de con-
dições, mais precisa é a família de
estruturas obtida, o que se reflecte
no parâmetro 'raíz quadrada da
média do quadrado dos desvios' (em
inglês "root mean square deviation",
RMSD) dos protões da cadeia princi-
pal da proteína, através de valores
inferiores a 1 A.

Os cálculos necessários para gerar
estas estruturas utilizam um algoritmo
complexo e é necessário um computa-
dor com grande capacidade de cálculo.

Fig. 7 - Espectro NOESY da Dx(Zn), mostrando as correlações entre sistemas de spin e a correspondente

atribuição específica. IC: correlações entre os monómeros (adaptado da ref. 14).
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Fig. 9 - Esquema representativo da estrutura folha beta, num arranjo antiparalelo da cadeia principal. As pontes

de hidrogénio estão indicadas por traços paralelos e as setas representam as interacções

NH-Haa, i-1), NH-Ha (i, i) e Ha-Ha
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Fig. 8 - Representação esquemática dos protões NH com velocidade de permuta lenta (D20ex), que são representados por caixas; dos NOE's sequenciais, NH-NH(i,i+1) e

NH-Ha(i,i-1) (entre protões de dois amino ácidos vizinhos), e de alguns NOEs de 'longa distância', NH-NH (entre protões de amino ácidos não sequenciais). As letras s, me

w, representam as intensidades dos picos cruzados, respectivamente, forte, médio e fraco. A intensidade das linhas corresponde à intensidade dos picos cruzados (adaptado

da ref. 14).

No caso da Dx(Zn) foi utilizado um
programa de "distâncias geométricas"
(nome dado pelo algoritmo utilizado)
chamado DIANA, que permite gerar
uma família de estruturas, através dos
resultados obtidos por tratamento dos
espectros de RMN.

O RMSD calculado para a famí-
la de estruturas da Dx foi 0.63 A.
Mas os valores de RMSD para cada
resíduo variam ao longo da cadeia
principal indicando uma desordem
estrutural. A região E20-T25 e o N-
terminal têm os valores mais altos
de RMSD. A Figura 10 ilustra a so-
breposição das 17 estruturas com
energia mínima (utilizando o pro-
grama 'DIANA') obtidas para a
Dx(Zn), onde é possível ver a desor-
dem apresentada pela região E20-
T25.

SISTEMAS PARAMAGNETIC OS

As técnicas de RMN bidimensio-
nal só foram muito recentemente
aplicadas ao estudo de sistemas para-

magnéticos. Estes sistemas caracteri-
zam-se por grandes velocidades de
relaxação e grandes janelas espec-
trais. Assim, ao aplicar estas técnicas
nas condições usuais, não é possível
detectar os sinais dos protões dos re-
síduos da cadeia polipeptídica que
interactuam com o centro parama-
gnético.

No entanto, podem utilizar-se as
mesmas experiências 2D de COSY e
NOESY, mas tendo em conta que a
sequência de impulsos deverá ser
muito mais rápida, com tempos de
mistura bastante curtos, de maneira
a não se perder a informação acerca
destas ressonâncias. Para isso é ne-
cessário fazer experiências em que os
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Fig. 10 - Representação em estereo das 17 estruturas da Dx(Zn) obtidas por RMN de protões. Estas estruturas representam uma família com uma energia minima, cujo
RMSD é de 0.59 A. A cores está representada a estrutura de cristalografia de raios-X (17) da mesma molécula (RMSD entre a família de RMN e a estrutura de Raios-X igual
1.00A) (adaptado da ref 14).

tempos de espera entre os impulsos
sejam da ordem de grandeza do in-
verso da largura dos sinais a detectar.
Neste caso, porém, perde-se infor-
mação acerca da região diamagnética
da proteína (Figura 11). Assim, na
determinação da estrutura em solu-
ção deste tipo de sistemas, é necessá-
rio realizar experiências separadas
(com diferentes condições) para as
duas regiões e depois tentar obter
informação que as correlacione.

A metodologia a seguir deve ter

em conta que:
i) Os núcleos que se encontram

afastados do centro paramagnetic°
não são afectados pela sua presença,
o que quer dizer que as correlações
entre eles podem ser detectadas
pelos métodos de rotina em RMN
multidimensional.

ii Os núcleos que se encontram
numa esfera de aproximadamente
8A, relativamente ao centro metáli-
co, são normalmente afectados pelo
acoplamento com electrões desem-

parelhados e dão origem a sinais
alargados que se encontram fora do
envelope diamagnetic°. Neste caso,
as experiências de RMN devem ser
feitas com tempos de aquisição e
mistura curtos, de modo a que as
correlações entre protões que rela-
xam rapidamente possam ser detec-
tadas.

iii) A maior dificuldade reside
na detecção de sinais que, apesar de
sentirem o paramagnetismo do cen-
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diferenças nas propriedades de rela-
xação.

iv) As correlações entre sinais
com relaxação rápida e sinais com
relaxação lenta (região paramagné-
tica / região diamagnética) podem

10 ser determinadas através de expe-
riências NOESY, com tempos de
mistura (vide caixa) próximos do in-
verso da média das velocidades de
relaxação dos dois tipos de sinais, e
de experiências de NOE , a uma di-
mensão (NOE ID).

a	 Na figura 12 estão resumidas as
técnicas de RMN utilizadas na deter-
minação de estruturas de proteínas
paramagnéticas, assim como o tipo
de informação obtida.
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"Design" Racional de Fármacos
PAULINA MATA*

As técnicas de "design" racional
começam a ter um papel
importante na descoberta de
novos fármacos. Esta
actualmente uma área
investigação muito activa, mas
está ainda a dar os seus primeiros
passos e, embora os avanços
atingidos sejam espectaculares, hit
ainda um longo caminho a
percorrer. De facto, o objectivo
final, "design" de ligandos com
alta afinidade a partir de
informações estruturais
tridimensionais, ainda só pode ser
parcialmente atingido devido
compreensão limitada das
interacções não ligantes e efeitos
de solvatação no reconhecimento
molecular.
Neste artigo far-se-á uma breve
exposição das diversas fases do
"design" racional de fármacos,
problemas associados e técnicas
desenvolvidas e discutir-se-ão as
potencialidades deste método e
da sua associação com a química
combinatorial.

INTRODUÇÃO

Ocasionalmente a descoberta de
um novo fármaco é fruto do acaso,
mas em geral resulta de um processo
longo e complexo(1,2) (Esquema 1).
Envolve uma fase de triagem, em que
um elevado números de compostos
submetido a urna variedade de ensaios
biológicos, com o objectivo de identifi-
car os que terão actividade numa de-
terminada área (fármacos protótipo).
Estes são depois optimizados, de forma
a obter uma actividade satisfatória e si-
multâneamente menos efeitos secun-
dários. Tal processo envolve a síntese e
o teste de um número elevadíssimo de
compostos, sendo por isso extrema-
mente longo e caro. Tem ainda o in-
conveniente de não dar qualquer ga-
rantia de se encontrar o composto
ideal. Por outro lado, tem a vantagem
de não requerer muita informação
acerca do mecanismo da doença em
questão e da sua base molecular.

O "design" racional de fármacos
desde há muito um objectivo da indús-

tria farmacêutica. Tem a vantagem de
ser um processo mais rápido e corn
mais potencialidades para permitir
identificar as moléculas mais adaptadas
a cada situação e, portanto, reduzir
dramaticamente os custos de desenvol-
vimento de um novo fármaco. Porém,
só recentemente o desenvolvimento da
ciência e da informática puderam tor-
nar o "design" racional de fármacos
um objectivo atingível. A crescente dis-
ponibilidade de modelos estruturais de
proteínas de importância terapêutica
(existem mais de 4000 estruturas tridi-
mensionais de macromoléculas na
Brookhaven Protein Data Bank, muitas
das quais com interesse terapêutico(3))
e o conhecimento mais ou menos deta-
lhado do mecanismo de algumas doen-
ças a nível molecular originou recente-
mente um grande interesse da indús-
tria farmacêutica e de investigadores
nas universidades no "design" racional
de fármacos(3-6).

uma área de investigação extre-
mamente complexa e que requer a co-
laboração de investigadores com com-
petências muito diversas. Presente-
mente existe um grande número de
aproximações â resolução deste proble-
ma e s6 o tempo e os resultados obti-
dos permitirão identificar Os melhores.
É, portanto, um ramo da ciência que
está a dar os seus primeiros passos e,
embora os avanços atingidos sejam es-
pectaculares, há ainda um longo cami-
nho a percorrer.'

Fases no processo de "design"
racional de fármacos

Introdução

Qualquer programa para "design"
racional de fármacos tem que ter em
conta os seguintes aspectos:

1) Definição de restrições
A interacção fármaco-proteina en-

volve reconhecimento molecular, por-
tanto requer uma complementaridade
de características geométricas e quími-
cas. Assim, a primeira fase neste pro-
cesso é precisamente a identificação
das características geométricas e quími-
cas das moléculas a gerar.

2) Geração de estruturas
Requer o desenvolvimento de um

método que, com base nas restrições
previamente identificadas, permita
gerar possíveis soluções para o proble-
ma em estudo.

3) Avaliação de estruturas:
As soluções propostas devem ser

razoáveis, o que requer uma avaliação
considerando uma vasta gama de pro-
priedades, de forma a apresentar ao uti-
lizador apenas soluções interessantes.

4) Organização de resultados
Tipicamente estes programas pro-

duzem um elevado número de solu-
ções. É. assim, necessário desenvolver
técnicas para as agrupar e ordenar e
pôr â disposição do utilizador ferra-
mentes para analisar os conjuntos de
soluções gerados.

Em todo este processo são funda-
mentais as técnicas de modelação mo-
lecular e os gráficos moleculares inte-
ractivos(7-9). Estas permitem visualizar
e analisar toda a informação estrutural
e soluções propostas e tornam possível
uma compreensão rápida e intuitiva de
uma vasta gama de dados estruturais,
dinâmicos e químicos. Dado que o pro-
cesso de "design" racional requer a
participação de investigadores de áreas
diferentes, muitas vezes a comunicação
dos conceitos envolvidos tornar-se-ia
extremamente difícil sem o recurso a
estas técnicas.

Compostos Natu ais ou Sintetizados

Ensaios Biológicos I

Compostos corn actividade
(Fármacos Protótipo)

Síntese

Testes de Actividade

Candidato a Fármaco

Esquema 1: Desenvolvimento de um Fármaco.

Método Tradicional
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Fig. 1 - Superfície molecular do receptor HIV-1 protease, determinada pelo Molecular Surface Package MI para

ser usada pelo programa DOCRiiii. Figura retirada da Ref.11.

artigo

Definição de Restrições

A disponibilidade da estrutura de
raio X da proteina envolvida num
dado processo é em geral um bom
ponto de partida. O processo de defini-
ção das restrições envolve normalmen-
te a caracterização do sítio activo do
receptor em termos geométricos e quí-
micos e a posterior identificação de
zonas potenciais de interacção (zonas
da cavidade onde deverão existir áto-
mos com determinadas características
para estabelecer interacção com a pro-
teina). Desta fase resulta, em geral, a
determinação do volume da cavidade e
superfície que o limita (fronteira -
Fig. 1) e das zonas de interacção e con-
junto de propriedades químicas a estas
associadas.

Existem diversos programas para
a caracterização do sítio activo do re-
ceptor que produzem os resultados ern
diferentes formatos que podem ser
lidos pelos programas para geração de
estruturas. Estes programas usam téc-
nicas diferentes, para a identificação
das zonas potenciais de interacção, que
podem ser classificadas essencialmente
em dois grupos:

1) Usando sondas moleculares
que são colocadas em diferentes pon-
tos da cavidade e cuja interacção com a
proteina é calculada usando funções de
energia.

O programas GRID(12) é um bom
exemplo da utilização desta técnica. Os
passos envolvidos são os seguintes:

—Definição de uma grelha 3D de
pontos do sítio activo;

—Cálculo da energia de interacção
entre uma sonda atómica e o receptor
em cada ponto da grelha;

—Definição de zonas potenciais de
interacção, com base nas interacções
favoráveis identificadas;

—Exploração de diferentes tipos
de interacção usando várias sondas
(carbonilo, amina, hidroxilo...).

2) Analisando a estrutura da pro-
teina para determinar o tipo de grupos
funcionais na superfície da cavidade e
usando regras empíricas para localizar
zonas onde é de esperar que se verifi-
que uma interacção forte (zonas po-
tenciais de interacção). Exemplos des-
tas regras são apresentadas na Fig.2 e

na Fig.3. Frequentemente, quando
existe informação estrutural sobre
complexos da proteina com outros li-
gandos, o tipo de interacções existentes
e a posição dos átomos dos ligandos
podem também ser usados para locali-
zar zonas potenciais de interacção(13).

Este tipo de aproximação funcio-
na particularmente bem para interac-
ções direccionais, como é o caso das li-
gações de hidrogénio. Utilizam este
tipo de técnica programas como
HSITE( 14), LUDI(15) e HIPP0(9, 13, 16)

(Fig.4).

No entanto, a estrutura de raios X
muitas vezes não está disponível e a
maior parte dos programas desenvolvi-
dos podem usar como ponto de partida
restrições menos bem definidas como
hipóteses farmacofóricas (arranjo tridi-
mensional de grupos funcionais neces-
sários para que uma molécula tenhas
um dado efeito biológico). A determi-
nação destas envolve, em geral, a aná-
lise conformacional de um conjunto de
compostos activos e a identificação de
padrões comuns na distribuição espa-
cial de determinados grupos químicos.

QUÍMICA -63-1996 19



Default values:
min dist = 1.6A
max dist =2.2A

6= 45°

g o s

Fig. 2 - Regras para identificação de zonas

potenciais de interacção para ligações de

hidrogénio (em que o átomo do ligando é um

átomo electronegativo que vai formar a ligação de

hidrogénio com um hidrogénio da proteina) e

respectiva zona potencial de interacção gerada em

3D. Figura retirada da Ref.9.

Existem também vários progra-
mas para a determinação da hipótese
farmacofórica, como por exemplo o
programa DISC007).

Geração de Estruturas

Este aspecto é fundamental pois é
essencialmente a escolha do método
para gerar estruturas que vai determi-
nar a qualidade das soluções. Existem,
em termos gerais, duas aproximações
possíveis:

1) Busca em bases de dados
De certa forma reproduz o méto-

do tradicional de desenvolvimento de
fármacos, só que os teste iniciais serão
feitos pelo computador, portanto serão
mais rápidos e mais económicos.

Esta aproximação pode contudo
ir mais longe, pois consoante o algorit-
mo usado será possível reconhecer
apenas composto já existentes ou
gerar novas moléculas com base em
sub-estruturas de compostos conheci-
dos. No entanto, as soluções apresen-
tadas estão limitadas ao tipo de estru-
turas na base de dados em que se faz a
busca, o que necessariamente limitará
a capacidade de propôr estruturas ino-
vadoras. Também o número e tipo de
conformações representadas para cada
estrutura (em geral limitado, e fre-
quentemente a de mais baixa energia)
condicionará os resultados obtidos
dado que impossibilitará a identifica-
ção de algumas das estruturas existen-
tes na base de dados como potenciais
compostos activos. Este é um proble-
ma que tem sido bastante estudado es-
tando a ser desenvolvidas técnicas
para considerar a flexibilidade molecu-
lar(18,19).

Este tipo de aproximação envolve
em geral:

a) Identificação da hipótese far-
macofórica ou definição do volume do
sítio activo e zonas potenciais de inte-
racção;

b) Criação da "pergunta";
c) Busca na base de dados para

identificar moléculas que satisfaçam a
"pergunta".

Programas representativos desta
aproximação são o DOCK(11,20), o
ALADDIN(21) e o CAVEAT(22).

2) "Design" de Raiz
Esta técnica permite com base nas

características do sítio activo, ou
mesmo dentro deste ou de um modelo
deste, ir gerando moléculas comple-
mentares. Possibilitará assim propôr as
soluções mais apropriadas para cada
caso e também sugerir moléculas origi-
nais e de novas famílias químicas.

Esta é uma técnica ainda muito
recente, de facto o primeiro método foi
proposto em 1986 e o primeiro progra-
ma disponível comercialmente surgiu

Fig. 3 - Regras para identificação de zonas

potenciais de interacção para ligações de

hidrogénio (em que deverá localizar-se um átomo
do ligando, que está ligado a um hidrogénio que

vai formar uma ligação de hidrogénio com um

átomo electronegativo da proteina) e respectiva

zona potencial de interacção gerada em 3D.

Figura retirada da Ref.9.

em 1992(5). Assim, apesar do seu  po-
tencial aparentemente ser enorme,
muito trabalho há ainda para fazer.
Existem vários grupos, ligados a uni-
versidades ou à indústria, a fazer in-
vestigação nesta Area e são várias as
aproximações e técnicas desenvolvidas.

Em geral os programas existentes
constroiem as moléculas pela junção
de módulos, passo a passo. Dentro
desta técnica há ainda diferentes apro-
ximações:
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i) Construção das moléculas
átomo a átomo

Esta aproximação tem como in-
conveniente o facto da geração de es-
truturas ser muito lenta e de em geral
predominarem as estruturas acklicas,
permite no entanto gerar uma diversi-
dade ilimitada de moléculas. São
exemplos os programas LEGEND(23) e
GenStar(24).

ii) Utilização de módulos molecu-
lares

Esta técnica é em geral mais rápi-
da, permite controlar o tipo de estrutu-
ras a gerar (cíclicas ou acíclicas, e
mesmo a percentagem de átomos em
ciclos) e facilita a geração de estruturas
em conformações razoáveis. No entan-
to, a diversidade de estruturas geradas
depende do tipo de módulos na base
de dados.

O tipo de módulos moleculares
pode ter também características muito
diferentes, nomeadamente serem sub-
estruturas com o tipo de átomos e li-
gações bem definidos(25) ou serem
sub-estruturas mais ou menos genera-
lizadas(26). Dado que o tipo de módu-
los existentes vai limitar a diversidade
de moléculas que podem ser geradas,

para se conseguir uma boa cobertura
em termos estruturais e conformacio-
nais as bases de dados deveriam ser
enorme (na base de dados do progra-
ma GROW(25), que gera peptídeos
pela junção de amino-ácidos, existem
53 conformações para a prolina e
4987 para a arginina, estando o nú-
mero de conformações os outros
amino-ácidos entre estes valores). A
existência de bases de dados muito
extensas teria consequências indesejá-
veis, aumentando muito o tempo de
processamento do programas é, por-
tanto, necessário procurar soluções de
compromisso.

São exemplos deste tipo de apro-
ximação os programas GROW(25),
SPROUT(13,16, 26-28) (Fig. 5 e Fig. 6) e
LUDI(15).

A geração de estruturas é uma
tarefa computacionalmente muito in-
tensiva e extremamente complexa,
apresentando problemas para os quais

difícil encontrar soluções satisfató-
rias.

O principal problema a ela asso-
ciado é o da explosão combinatorial de
respostas, ou seja muito rapidamente o
conjunto de estruturas com que se tem
de lidar é enorme, podendo tornar-se

inútil dada a dificuldade de o manejar
e analisar. Há, assim, necessidade de
introduzir na técnica um conjunto de
aproximações, sendo algumas das mais
comuns na generalidade do progra-
mas(8. 1 5, 26):

a) Considerar o receptor rígido;
b) Considerar apenas as interac-

ções com a proteina, não considerando
a intervenção de moléculas do solven-
te nem efeitos de solvatação;

c) Limitar a diversidade de módu-
los moleculares a usar para gerar as es-
truturas;

d) Limitar a exploração do espaço
conformacional das moléculas geradas;

d) Usar algoritmos de avaliação
para reduzir, tanto mais cedo quanto
possível, o número de estruturas a
considerar.

Os algoritmos desenvolvidos
serão, consequentemente, mais rápidos
e o conjunto de soluções obtidas limi-
tado e manejável. Tal tem ainda a van-
tagem de permitir correr o programa
interactivamente e assim utilizar a ex-
periência do utilizador. Este aspecto é
extremamente importante, dado que
por vezes é difícil racionalizar e codifi-
car alguns dos conhecimentos envolvi-
dos no reconhecimento molecular, e a
interactividade dos programas permite
ao utilizador contribuir com a sua ex-
periência e intuição para a obtenção de
soluções. No entanto, a utilização des-
tas aproximações tem o inconveniente
de reduzir o rigor e do tipo de soluções
obtidas ser estruturalmente mais limi-
tado.

Assim, a qualidade destes progra-
mas dependerá, mais do que dos algo-
ritmos de geração de estruturas pro-
priamente ditos, do tipo e qualidade
das aproximações implementadas. A
qualidade será tanto maior quanto
estas forem mais sofisticadas e reflecti-
rem os desenvolvimentos mais recen-
tes nos conhecimentos sobre o reco-
nhecimento molecular, técnicas para
considerar a flexibilidade molecular,
análise da semelhança entre molécu-
las, etc.

Avaliação de Estruturas

As soluções apresentadas ao utili-
zador não devem ser vistas como solu-

Figura 4 - Ecrã do programa H IPPO, em que a grelha representa a superfície do centro activo e os volumes com

diferentes cores representam zonas potenciais de interacção coloridas consoante as suas características

químicas.

Figura retirada da Ref.9.
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Fig. 5 - Exemplo da geração de estruturas pela junção de módulos moleculares no sistema SPROUT.

Figura retirada da Ref. 16.
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ções definitivas, mas como sugestões
que deverão ser analisadas e optimisa-
das. No entanto, as soluções propostas
devem ser quimicamente razoáveis, o

que requer uma avaliação das estrutu-
ras que vão sendo geradas de forma a
produzir e apresentar ao utilizador
apenas soluções interessantes.

Nesta avaliação deve considerar-
se um grande número de propriedades
químicas e biológicas como sejam, por
exemplo, a energia de interacção entre
as proteina e a molécula gerada, a
energia da conformação obtida (embo-
ra nas situações que envolvem reco-
nhecimento molecular as moléculas
nem sempre se encontre na sua con-
formação de menor energia, a confor-
mação obtida tem que ser razoável), a
acessibilidade sintética das soluções
propostas e ainda a sua toxicidade po-
tencial OU biodisponibilidade. Tal pode

ser levado acabo desenvolvendo mó-
dulos que analisem todos estes aspec-
tos, ou desenvolvendo interfaces para
comunicação com outros programas
existentes que fazem análises nestas
áreas (13, 29, 30).

Organização de Resultados

Tipicamente, apesar das aproxi-
mações utilizadas, estes programas
produzem um elevado número de so-
luções. É assim necessário organizar os
resultados e pôr ã disposição do utiliza-
dor ferramentas para analisar conjun-
tos grandes de soluções e técnicas para
as agrupar e ordenar.

Nesta fase é frequentemente ne-
cessário definir uma variedade de cri-
térios, de semelhança molecular ou
outros, que podem ser importantes
para agrupar ou ordenar as moléculas

(semelhança 2D, semelhança 3D, po-
tencial electrostático, dificuldade de
síntese...) e haver a possibilidade de
poder analisá-las e agrupá-las segundo
os diferentes critérios.

Química Combinatorial e "Design"
Racional de Farmacos(31-3 3)

A química combinatorial é uma
técnica que permite que um grande
número de moléculas estruturalmente
diferentes possam ser sintetizadas de
forma extremamente eficiente do
ponto de vista de tempo e recursos.
Em química combinatorial a síntese de
compostos é feita de tal forma que se
sintetiza uma vasta gama de análogos
usando condições reaccionais seme-
lhantes, seja no mesmo vaso reaccional
ou individualmente em paralelo, usan-
do métodos de síntese semi-automáti-
cos. Assim, é possível preparar cente-
nas ou milhares de compostos no
tempo que pelos métodos tradicionais
se preparavam apenas alguns.

A síntese de compostos usando
esta nova técnica teve um impacto
enorme na indústria farmacêutica, em
particular nos processos de descoberta
de novos fármacos. De facto, é um pro-
cesso que permite muito rapidamente
aumentar, em número e variedade es-
trutural, o conjunto de compostos quí-
micos disponíveis para triagem com o
objectivo de identificar compostos acti-
vos numa determinada área. Tal per-
mitirá encontrar novos compostos acti-
vos em determinadas áreas estrutural-
mente muito diferentes dos que habi-
tualmente são usados.

A química combinatorial pode
também ter um papel a desempenhar
na optimização de fármacos protótipo.
De facto o conhecimento da estrutura
de um dado composto activo pode ser
usado para criar um conjunto de aná-
logos directamente relacionados.

Esta aproximação pode dar resul-
tados surpreendentes, mas não envol-
ve um "design" racional, podendo ser
particularmente útil quando não exis-
te um conhecimento sobre as bases
moleculares da doença. No entanto a
combinação das técnicas de "design"
racional de moléculas com a química
combinatorial pode dar origem a ferra-
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Fig. 6 - Solução gerada pelo programa SPROUT, no contexto do sítio activo, estando representadas as restrições

geradas pelo HIPPO.

Figura retirada da Ref. 16.

artigo

mentas extremamente poderosas para
a descoberta de fármacos protótipo e
sua optimização. De facto, a química
combinatorial aumenta de forma dra-
mática o número de compostos que é
possível sintetizar relativamente aos
métodos tradicionais, no entanto con-
tinua a ser uma tarefa impossível sin-
tetizar e fazer a triagem de milhões de
compostos de forma útil para a desco-
berta eficiente de novos fármacos.
Assim, se existe informação estrutural
acerca das moléculas envolvidas num
dado processo esta pode ser usada
para decidir que tipo de moléculas se
deverão sintetizar.

Obviamente que os programas
que procuram fármacos protótipo
analisando bases de dados podem
usar indistintamente as bases de
dados 3D de compostos existentes ou
bases de dados virtuais (conjuntos de
compostos que podem ser acessíveis
por síntese combinatorial). De facto,
dado que é possível ter através da
síntese um acesso rápido a estes com-
postos eles, para estes efeitos, estão
na mesma posição que qualquer com-
posto já existente. Dado que não é di-
fícil gerar bases de dados virtuais que
poderão conter alguns milhões de
moléculas, será razoável esperar que
estas possam vir a ter um papel fun-
damental na descoberta de fármacos
protótipo.

Por outro lado, um dos proble-
mas associados às soluções produzi-
das por grande parte dos programas
para "design" racional de raiz é o
facto das soluções geradas serem difí-
ceis de sintetizar. Em contraste, a
química combinatorial gera grandes
conjuntos de moléculas fáceis de sin-
tetizar. Se os algoritmos para geração
de estruturas puderem ser direcciona-
dos de forma a gerar só moléculas
que podem ser acessíveis usando mé-
todos de síntese em paralelo, isto per-
mitirá que as diferentes sugestões
possam ser testadas facilmente. Dado
que os programas de "design" racio-
nal estão ainda no início do seu de-
senvolvimento é também uma grande
vantagem poder, por química combi-
natorial, sintetizar um elevado núme-
ro dos compostos sugeridos pelo algo-
ritmo como tendo alguma afinidade

em vez de se sintetizar apenas as me-
lhores sugestões.

Conclusões

O "design" racional de fármacos
é uma área cujo desenvolvimento se
iniciou recentemente estando em
grande expansão. Já demonstrou as
suas potencialidades, mas um grande
caminho há ainda a percorrer parti-
cularmente devido à complexidade
dos problemas a tratar. Os desenvol-
vimentos nesta area podem contri-
buir com um grande peso para a des-
coberta de forma eficiente e mais eco-
nómica de novos fármacos, mas além
disso podem contribuir também para
o desenvolvimento dos conhecimen-
tos sobre reconhecimento molecular.
De facto é um método priveligiado
para o teste das teorias que vão sur-
gindo sobre o reconhecimento mole-
cular, mas também um bom ponto de
partida para o desenvolvimento des-
tas teorias.

ainda possível associar as téc-
nicas para desenho racional de fár-
macos a outra área emergente e de
grande potencialidade que é a quími-
ca combinatorial. Tal pode constituir
uma verdadeira revolução nos méto-
dos para descoberta de novos fárma-

cos, dado que pode dar origem a fer-
ramentas extremamente poderosas
para a descoberta de fármacos protó-
tipo e sua optimização.

" Departamento de Química . Faculdade de Ciências

e Tecnologia, Universidade Nova de Lisboa

Quinta da Torre, 2825 Monte da Caparica
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HI-TECH SCIENTIFIC - Stopped Flow e instrumentação
para estudos de cinética de reacções rápidas.
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de Radiação, Fluorímetros (estado estacionário e de
tempos de vida), Lasers de Azoto com ou sem laser de
corantes, Fluorescência de Rácio, software.

IBH - Tempos de vida, Lâmpadas pulsadas, Detecção
ultra rápida (fotomultiplicadores e instrumentação),
software.

OLIS - Espectrofotómetros clássicos modernizados.
Monocromadores de Scanning Rápido (ate 1000
scans/sec).

CANBERRA INDUSTRIES - Instrumentação nuclear,
detectores de estado sólido, etc.

BROOKHAVEN INSTRUMENTS - Analisadores de
tamanho de partículas por dispersão de luz,

centrifugação e electrocinética.

KINETIC SYSTEMS - Mesas e "breadboards" para
óptica.

GENTEC - Medidores de energia para lasers.

LASER SHIELD - Óculos de protecção para radiação
laser (Nd-Yag, CO2, He-Ne), espectro largo e UV.

CORION - Gama completa de filtros ópticos.

STRAWBERRY TREE COMPUTERS - Placas e software
para aquisição de dados.

HELLMA - Células (cuvettes) em vidro e quartzo.

Desenvolvimento e construção de instrumentação.

Exponha-nos as suas necessidades
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Geometria e Estrutura
A Arquitectura das Moléculas:
de Buckminister Fuller aos Fullerenos'
JORGE C.G. CALADO*

1. INTRODUÇÃO

Arte e ciência influenciam-se
mutuamente e fazem-no, em geral,
através dum intermediário - a Na-
tureza. Foi Bronowski 1 que disse
que, para o homem comum, a
chave da ciência se encontra na sua
unidade com as artes. Por outras
palavras, o entendimento da ciência
é enormemente facilitado pela aná-
lise dos seus múltiplos paralelos
com as artes. Inversamente, o co-
nhecimento científico mostra-se es-
sencial para a apreciação da arte
moderna, principalmente a mais
abstracta e esotérica. Há atrasos e
adiantamentos inevitáveis nas res-
postas de uma 5s solicitações das
outras, mas em geral as artes e as
ciências seguem as mesmas modas e
reflectem o 'Zeitgeist' que acompa-
nha o progresso humano. A desco-
berta da estrutura de novas formas
de carbono chamadas fullerenos,
que este ano deu o Prémio Nobel da
Química a Harold Kroto, Richard
Smalley e Robert Curl ilustra bem
esta íntima dependência entre a
ciência e a arte.

O percurso de qualquer pro-
cesso criativo ou imaginativo é
feito de associações e estas passam,
em geral, pelo reconhecimento de
estruturas, nomeadamente formas
geométricas. Não admira, pois, que
nos confins do racionalismo as teo-
rias mais universais fossem cons-
truídas com base nas formas mais
simples, facilmente identificáveis.
Formas que, como a circunferência,
eram consideradas inevitáveis e na-
turais, no sentido pitagórico e ads-
totélico. Um quadrado ou um cír-
culo, uma vez vistos ou concebidos
mentalmente, são dificilmente es-
quecíveis; pelo contrário, uma
linha quebrada complicada ou uma
curva que se enrodilha são difíceis
de reproduzir. (Alguns testes de
aptidão e exercícios de memória
são baseados nestes factos). A es-
trutura da água ou a do sal das co-
zinhas fazem parte do inconsciente
colectivo duma pessoa mediana-
mente culta; a dum polímero

bem mais difícil de entrar no reper-
tório corrente.

A molécula da água define um
plano; a ordem do cristal é tridimen-
sional (simetria translaccional). Há
um enorme salto qualitativo entre as
duas estruturas, tanto mais que a vi-
sualização no espaço a três dimensões
constitui, para os adultos, uma grande
barreira psicológica. A verdade é que,
embora tenhamos a experiência da
vida num mundo a três dimensões, fi-
cámos com o vício das duas dimen-
sões e tudo o que involve a imagina-
ção da terceira requer um treino espe-
cial. A nossa visão e experiência da
Terra é a duas dimensões. (Mesmo
quando voamos de avião, a subida em
altitude é desprezável em relação 5
distância percorrida). A leitura e a es-
crita processa-se ern folhas que são
espaços a duas dimensões. A aprendi-
zagem faz-se com quadros, transpa-
rências, slides, etc que continuam essa
planaridade. A criança, pelo contrário,
tem uma percepção muito mais direc-
ta e profunda da tridimensionalidade,
ate porque ela própria é comensurá-
vel com os objectos que a rodeiam.
Aos olhos da criança (que é como
quem diz, ao seu cérebro) o mobiliá-
rio é enorme; os cubos e os elementos
do Lego com que brinca são do tama-
nho das suas mãos. A criança cresce
num mundo que é o de Gulliver no
país de Brobdingnag. É este tambem o
mundo fotografado pelo pequeno
Lartigue (1894-1986), urn fotógrafo
genial cuja carreira se iniciou aos 8
anos de idade. Essa percepção perde-
se quando se começa a ler, e a plana-
ridade do papel oblitera a terceira di-
mensão.

2. OS SÓLIDOS PLATÓNICOS

Sabe-se que os Gregos reduziram
o comportamento da natureza 5 exis-
tência dos quatro elementos e 5s suas
interacções, e que imediatamente as-
sociaram estes elementos a quatro dos
sólidos platónicos - os poliedros regu-
lares de faces idênticas (triângulos,
quadrados, pentágonos). O tetraedro
bicudo e móvel representava o fogo, o
cubo inerte e bem assente no plano a

The Five Regular Soh&

Fig. 1 - Poliedros regulares

terra, o octaedro rolante o ar e o ico-
saedro a água - Figura 1.

O quinto sólido platónico, o do-
decaedro (o único cujas faces são
pentágonos) correspondia 5 substân-
cia dos corpos celestes. Muitas das
teorias cosmológicas, incluindo as de
Kepler (1571-1630) recorriam a rela-
ções entre os sólidos regulares. A
ideia de Kepler foi passar da aritméti-
ca para a geometria. Em vez de ba-
sear a organização do universo, no-
meadamente os raios das órbitas dos
planetas, numa relação de números
como queriam os pitagóricos, Kepler
utilizou diagramas geométricos. Pri-
meiro lançou mão dos polígonos re-
gulares que inscreveu e circunscre-
veu em circunferências, e depois
usou as esferas e os cinco sólidos re-
gulares - Figura 2.

Kepler não esqueceu a música e,
recorrendo 5s relações pitagóricas
entre os comprimentos das cordas e
os sons por estas produzidos, repre-
sentou ainda o movimento dos pla-
netas nas suas órbitas por um grupo
de notas musicais - a harmonia das
esferas. O novo sistema, divulgado
no seu Mysterium Cosmographi-
cum publicado em 1596 quando
tinha 25 anos de idade, era notoria-
mente mais simples do que o velho
sistema ptolomaico, mas não con-
venceu Tycho Brahe (1546-1601)
que o aconselhou: "Primeiro tenta es-
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Fig. 2 - Frontispício de Mysterium cosmographicum

(1596) de Kepler

tabelecer uma fundação sólida para as
tuas opiniões através da observação e de-
pois, apoiado nesta, tenta alcançar as
causas das coisas". No entanto, Brahe
convidou Kepler para seu assistente
no Observatório Real em Praga e,
após a sua morte, Kepler sucedeu-
lhe no lugar de astrónomo da corte
do Imperador Rudolf II.

Os sólidos regulares (e suas va-
riantes) desempenharam um papel
importantíssimo nas ligações renas-
centistas entre arte e ciência. O ma-

Fig 3 - LEONARDO, Desenho de Corpos

Geométricos para De divina proportione,

de Frei Luca Pacioli

temático franciscano Frei Luca Pa-
cioli não só se inspirou nos trabalhos
do pintor Piero della Francesca (c.
1420-1492), como até convenceu
Leonardo da Vinci (1452-1519) a
ilustrar o seu tratado De divina
proportione (1509). Alguns dos só-
lidos derivados, nomeadamente as
formas esteladas, constituiam verda-
deiros desafios ã perspectiva repre-
sentacional. Os desenhos de Leonar-
do - Figura 3 - são um exemplo, raro
na época, de grande clareza exempli-
ficativa, e Pacioli não se coibiu de
lhes chamar "figuras extraordinárias e
muito belas".

Num quadro atribuido a Jacopo
de' Barbari (1494?), o frade mate-
mático aparece a consultar os Ele-
mentos de Euclides, e entre os aces-
sórios distingue-se o dodecaedro só-
lido (6 direita, em cima de uma das
suas obras) mais um poliedro semi-
regular - o rombicuboctaedro -
transparente e suspenso por um tio,

Fig. 4 - JACOPO DE' BARBARI (?), Retrato de Frei

Luca Pacioli com um Jovem cavalheiro (1494))

ã esquerda - Figura 4. Sabe-se que
Pacioli foi dos primeiros a construir e
a usar sistematicamente modelos dos
solidos geométricos.

A truncagem dos vértices dos
poliedros regulares dá origem a uma
nova série de poliedros. Essa trunca-
gem pode ser feita de maneira a que
todas as faces resultantes sejam polí-
gonos regulares, mas coexistindo
mais do que uma espécie de polígo-
nos; todos os vértices repousam
então na esfera circunscrita. A estes
poliedros dá-se o nome de poliedros
semi-regulares ou de Arquimedes. De

particular importância é o icosaedro
truncado que exibe pentágonos e he-
xágonos; este poliedro tem ao todo
32 faces e 60 vértices e cada vértice
a intersecção de dois hexágonos e
um pentágono. O resultado é uma
bola de futebol - Figura 5:

Fig. 5 - lcosaedro Truncado

É de salientar a importante
presença do pentágono, o polígono
que contem a raiz da misteriosa sec-
ção áurea (relação entre a diagonal
do pentágono e o respectivo lado).
Tal não acontece nem com o triân-
gulo, nem com o quadrado, nem
com o hexágono. Por outras pala-
vras, os pentágonos são potencial-
mente mais belos que os outros po-
ligonos regulares. Não é por acaso
que o homem de Vitrúvio, recupe-
rado por Leonardo, define uma es-
trela de cinco pontas (cabeça, mãos
e pés) inscrita num círculo.

3. 0 HOMEM E A NATUREZA

A importância das formas regu-
lares não é menos visível na arte.
Cézanne (1839-1906) falava em re-
duzir tudo ás formas elementares do
cubo, cone e cilindro que são, aliás,
vislumbráveis em muitas das suas
paisagens e naturezas mortas.
nesta visão que estão as raizes de
toda a pintura moderna. O cubismo
de Braque (1882-1963) e Picasso
(1881-1973) tambem recuperou a
dignidade da linha recta e do polígo-
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no em pintura, e o vorticismo, carre-
gado de energia, de Wyndham Lewis
(1884-1957) e A. L. Coburn (1882-
1966), fez o mesmo em relação a pi-
râmide e ao cone.

A verdade é que as formas na-
turais e inevitáveis dos Gregos estão
omnipresentes nas nossas constru-
ções mentais. O cientista serve-se
delas para elaborar teorias ou imagi-
nar estruturas, o arquitecto usa-as
como critérios estéticos e de funcio-
nalidade, o pintor encontra-as sub-
jacentes a variedade da natureza.
São elas que estão na base da unida-
de profunda entre as obras da natu-
reza (mineral, vegetal e animal) e as
obras do homem. Leonardo da Vinci
(1452-1519) viu o corpo humano
como uma suprema obra de enge-
nharia e adoptou algumas das suas
características à solução de questões
complexas de mecânica e hidráulica.
Aliás as soluções tecnológicas que o
homem e a natureza encontraram
para a solução dos seus problemas
são, muitas vezes, as mesmas. São,
em geral, razões económicas, que
todos entendem e que na física são
chamadas leis de conservação (ou
leis de menor esforço), que expli-
cam esta unidade. As gotas são esfé-
ricas: a menor área para o mesmo
volume (minimização da energia de
superfície). Os favos de mel têm es-
trutura hexagonal: minimização da
area lateral dum sistema continuo
de células. Esta unidade entre a
obra do homem e a obra da nature-
za - que a engenharia é una - atin-
giu o apogeu na era da máquina. Foi
o período dos anos 1920-30's, uma
era optimista de progresso e de
bem-estar. A velocidade estava na
ordem do dia, e tudo - do automó-
vel ao aspirador, do comboio ao
ferro de engomar - era aerodinâmi-
co. Foi uma estética a que o fotógra-
fo Albert Renger-Pãtzsch (1897-
1966) deu forma com a publicação
do livro Die Welt ist Schiin
(1928), do qual se extraiu a fotogra-
fia da Figura 6 - uma disposição
quase cubista e cinemática de pane-
las.

A ideia é olhar para as formas
independentemente do conteúdo ou

Fig. 6 - RENGER-PÂTZSCH, Panelas

do seu valor utilitário, isto é, fazê-lo
com a frescura com que Marcel Du-
champ (1887-1968) exibiu o seu
urinol invertido chamando-lhe
Fonte (1917). Foi isto, precisamen-
te, que Roald Hoffmann (Prémio
Nobel da Química, 1981) recente-
mente e neste mesmo lugar (1ST)
pediu, ou melhor, exigiu dos quími-
cos: a capacidade para olhar para as
coisas, mesmo as mais familiares,
com olhos novos, certo de que assim
se descobrem outros significados e
possibilidades que são sempre novas
estruturas no sentido real ou metafó-
rico. Como exemplo2, o carboneto de
escândio Sc3C4 de estrutura tetrago-
nal, cuja cela unitária pode ser vista
de três belas maneiras, todas elas fa-
zendo sentido: (i) assinalando as vá-
rias espécies de carbono C, C2 e C3;

Fig. 7 - Estrutura do Sc3C4

(ii) definindo estruturas do tipo do
NaC1 ligadas por unidades C3 no
plano (001) e (iii) com unidades oc-
taédricas Sc6- partilhando os vértices
ao longo da direcção [001] (ver Figu-
ra 7).

4. ARQUITECTURAS

Na arquitectura e artes decora-
tivas as fases de complicação deli-
rante alternaram sempre com os pe-
ríodos em que o rigor puritano obri-
gava a um regresso as formas bási-
cas. Houve os excessos do barroco,
mas tambem a disciplina regrada do
classicismo. A fachada do Teatro de
D. Maria II, em Lisboa, em oposição

da Estação do Rossio. No século
XVIII Boullée (1728-1799) e Le-
doux (1736-1806) foram arquitec-
tos revolucionários e visionários e
não apenas porque viveram no
tempo da Revolução e a maior parte
das suas obras ficou por construir.
De certo modo eles respondiam ao
anseio romântico de criar uma "ar-
chitecture parlante", de fazer o edifí-
cio falar não através da decoração
mas da sua forma global. A lingua-
gem encontrada era, uma vez mais,
a da geometria elementar, baseada
em formas simples como o cubo, o
cilindro, a pirâmide e principalmen-
te a esfera. (As ligações desta arqui-
tectura com o credo maçónico não
foram ainda suficientemente explo-
radas). O resultado era uma arqui-
tectura nova para uma nova ordem
social. A esfera é a menos tectónica
de todas as formas e por isso alguns
viram nesta obcessão dos arquitec-
tos com a esfera um sintoma ou me-
táfora da instabilidade revolucioná-
ria. Mas é impossível não ficar em-
polgado com a sublime imponência
de projectos como o do Cenotáfio de
Newton (1784) de Boullée, uma
enorme esfera vazia e constelada -
Figura 8.

Fig. 8 - BOULLEE, Cenotáfio de Newton

QUÍMICA • 63 • 1996 27



tigos

Boullée envolveu Newton com a
sua própria descoberta, homem e
obra unidos para além da morte, que
a esfera é símbolo de eternidade.
Como ele afirma em Architecture —
Essai sur l'Art, "c'était dans le séjour de
l'immortalité, c'etait dans le ciel que je
voulais placer Newton". A esfera é tam-
bém uma forma única, padrão do in-
dividualismo e célula de retiro; apro-
priada portanto para guardar a me-
mória dos grandes. A esfera pode não
ser hoje a mais popular das formas ar-
quitectónicas, mas tem contribuído
para a solução de alguns complicados
problemas de engenharia. Veja-se o
que aconteceu com a Sydney Opera
House, emblema arquitrectónico
desse outro período visionário e revo-
lucionário que foram os anos 60
(inaugurada em 1973). As magníficas
conchas cupulares da obra de Ultzon
foram decalcadas dum conjunto de
gomos esféricos3 - Figura 9.

Fig. 9 - Esfera e Gomos

A obra foi renegada por Utzon,
mas em Dezembro de 1991 foi eleita
pelos leitores do Sunday Times (Lon-
dres) como a maravilha número um
do mundo contemporâneo.

5. ARQUITECTURA
MOLECULAR

Ao químico interessa sobrema-
neira a arquitectura das moléculas,
mas o que se passa neste mundo não

é muito diferente da arquitectura
construida á face da Terra. Sabe-se
como foram enormes saltos de pro-
gresso - aquilo que os anglosaxóni-
cos chamam erroneamente "quan-
tum leaps' - os conceitos de elemen-
to, de equivalente, de valência (em
particular a tetravalência tetraédrica
do carbono devida a van't Hoff
(1852-1911)). 0 inventor dos mode-
los atómicos foi um antigo estudante
de arquitectura, virado para a Quí-
mica pelas aulas inspiradoras de Lie-
big (1803-1873). Estou-me a referir,
evidentemente, a Kékulé (1829-
1896). A ele se devem as ideias da
formação de longas cadeias de áto-
mos de carbono (que, segundo reza a
lenda, lhe ocorreu durante um deva-
neio ao passear de autocarro em
Londres em 1854 ou 1855) ou
mesmo a criação de estruturas cícli-
cas como a do benzeno, que lhe deu
a imortalidade. Deve referir-se, toda-
via, que Loschmidt (1821-1895) foi
muito provavelmente o primeiro a
postular a estrutura hexagonal do
benzeno (1861).

O hexágono benzoico esteve na
base da criação da indústria química
e tornou-se a figura emblemática da
química moderna. Ele é, também,
uma forma perfeita. A ubiquidade do
átomo de carbono justificou toda
uma química - a orgânica. Só o silí-
cio, elemento do mesmo grupo IV A,
se lhe aproxima. Na forma elementar
havia os tetraedros do diamante e as
camadas hexagonais da grafite, em-
bora mais tarde se viessem a desco-
brir novas formas de carbono (in-
cluindo novas formas de diamante e
grafite). A estrutura da grafite nor-
mal está representada na Figura 10.

Hoje, na era dos "computer gra-
phics" e quejandos, estas representa-
ções parecem ingénuas, mas ã data
do seu aparecimento4 foram sauda-
das como um marco importante do
realismo químico, uma espécie de
descoberta fotográfica. Foi com estes
diagramas de estruturas moleculares
que Pauling levou os adolescentes de
todo o mundo a acreditar que os áto-
mos eram mesmo esféricos. Em 1964
Pauling colaborou com um arquitec-
to e ilustrador, Roger Hayward, para

Fig. 10- Estrutura da Grafite

produzir um belo livro5 - The Archi-
tecture of Molecules - que foi sau-
dado pela crítica como uma obra-
prima da edição científica. Aí se en-
contra uma variedade de estruturas
moleculares, desde as mais simples
(halogéneos, por exemplo) ás mais
complexas (seda, virus do polioma).

desse livro que se extrai o aspecto
dum cristal de diamante visto por um
'observador' muito pequeno, com a
altura equivalente ao diâmetro dum
átomo de carbono - Figura 11.

Fig. 11 - Vista dum cristal de diamante

A evolução da representação das
fórmulas e estruturas químicas ao
longo dos tempos era um assunto para
outro artigo. Tal como na pintura, pas-
sou-se do concreto para o abstracto.

Boullée e companheiros não he-
sitariam em usar as estruturas mara-
vilhosas da química para construir os
seus monumentos ãs glórias da ciên-
cia e dos cientistas. As cúpulas e es-
feras não abundam, mas existem os
clatratos em cujo interior repousam
os hóspedes moleculares. E o respec-
tivo espectro de vibração é, à escala

28 QUÍMICA 63.1996



art 	o

microscópica, uma espécie de música
das esferas. Na Figura 12 mostra-se
um dos tipos de clatratos da água
(hidratos), com o seu empilhamento
de dodecaedros e hexadecaedros,
isto é, pentágonos e hexágonos.

Fig. 12 - Empilhamento de Dodecaedros

e Hexadecaedros em Hidratos do Tipo It

6. ENTRA BUCKMINSTER
FULLER

O nosso século produziu tam-
bem um construtor visionário - Ri-
chard Buckminster Fuller (1895-
1983). Sem curso universitário (fre-
quentou a universidade de Harvard
mas não se formou), Fuller atribuiu
toda a sua formação técnica à passa-
gem pela marinha americana durante
e após a I Grande Guerra. Aos 32
anos, e sem dinheiro, resolveu em-
barcar num projecto aparentemente
lunático a que dedicaria os restantes
56 anos de vida: investigar6 "como e
porque é que os humanos estão aqui a
bordo desta nave esférica a que chamamos
Terra [...] ; meditar sobre os recursos físi-
cos totais que descobrimos a bordo do
nosso navio e ver como usar o conhecimen-
to cumulativo total para que este navio
funcione para todos". O objectivo
mo era, também na sua linguagem
muito especial, "a auto-integração es-
pontânea e omni-fisicamente bem sucedi-
da de toda a humanidade ... num mundo
de uma só cidade". Aquilo que muito
mais tarde outros chamariam a "al-
deia global". Foi um percurso que o
levou a criar um carro revolucionário
chamado Dymaxion (Dynamic + Ma-
ximum + Ions) e a aplicar as suas teo-
rias ao design de casas pré-fabricadas.

A ideia era produzir, com novos
materiais, estruturas extremamente
leves e resistentes, facilmente trans-
portáveis. Os seus projectos e inven-
ções têm algo da originalidade e sim-
plicidade das propostas de Leonardo
cerca de 500 anos antes. As teorias
em que se baseava eram, na melhor
das hipóteses, esotéricas (o tetraedro
como modelo geométrico dum pensa-
mento, por exemplo), mas os resulta-
dos funcionavam. Apesar do ridículo
com que foram recebidos muitos dos
seus projectos e patentes, Fuller aca-
bou a vida cumulado de honrarias e
com um reconhecimento quase geral.
A sua especialidade eram as cúpulas
geodésicas, que podiam funcionar
como habitação, abrigo ou hangar.
Explorou-as em todas as suas varie-
dades estruturais e deixou mais de
300 000 espalhadas por todo o
mundo. Como ele gostava de salien-
tar, as duas cúpulas maiores do
mundo estão em Roma (São Pedro e
o Panteão), medem aproximadamen-
te 50 metros de diâmetro e pesam
cerca de 15000 toneladas; pelo con-
trário, a sua primeira cúpula de 50
metros pesava apenas 15 toneladas e
resistia a todas as intempéries, inclu-

Fig. 13 - Buckminster Fuller no Black Mountain

College, 1949

indo os terramotos. A Figura 13 mos-
tra Buckminster Fuller no seu estúdio
em Black Mountain College (North
Carolina, USA) no Verão de 1949; ao
fundo vê-se o modelo para uma cú-
pula construido com fitas de persiana.

Uma nota passageira: embora
tenha durado apenas 24 anos (1933-
1957), o Black Mountain College de-
sempenhou um papel importantíssi-
mo na vanguarda americana7. Por lá
passaram como mestres e alunos,
Gropius, Jung, Kline, Albers, Cun-
ningham, Agnes de Mille, Cage, de
Kooning, Motherwell, Rauschen-
berg, Arthur Penn, Callahan, Ne-
whall, Kenneth Snelson, etc!

Buckminster Fuller concebeu,
projectou, construiu ou patenteou
milhares de estruturas, em particular
cúpulas geodésicas. Entre outras
devem referir-se o MonoHex (1965),
também chamada Cúpula do Olho
de Mosca, formada de pentágonos e
hexágonos, e que está indicada na
Figura 14, e o Hexa-Pent (1974),
onde também combinava hexágonos
com pentágonos, feita de contrapla-
cado de madeira, e que destinava a
abrigo dos esquimós.

Fig. 14- MonoHex, 1965

Uma das suas obras-primas foi o
Pavilhão Americano na EXPO 67 em
Montreal, cuja estrutura ainda hoje
pode ser admirada - Figura 15

7. UMA HISTÓRIA BONITA

Buckminster Fuller desenhava
estruturas como os químicos dese-
nham e fabricam (isto é, sintetizam)
moléculas. Era portanto inevitável
que o mundo da química e o mundo
exótico de Buckminster Fuller se en-
contrassem, nem que fosse para
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Fig. 15 - Pavilhão Americano, EXPO 67

além da morte. Esse encontro é a
história da descoberta da belíssima
estrutura duma nova forma de car-
bono, o Co. A história tem sido vá-
rias vezes contada pelos seus prota-
gonistas8 - os Nobel da Química
deste ano - nomeadamente pelo Pro-
fessor Harold Kroto quando esteve
em Portugal em 1992, a convite da
Sociedade Portuguesa de Química9.
Mas é uma história tão bonita que
vale a pena lembrá-la.

Mencionei há pouco a ubiqui-
dade do carbono e a sua capacidade
para formar cadeias. Um dos assun-
tos mais excitantes na década de 70
em radioastronomia fora a descober-
ta, no espaço interestelar, de  molé-
culas com longas cadeias serpentean-
tes de carbono, como HC5N, HC7N,
HC9N - os chamados cianopoliinos.
Julgava-se que tais moléculas eram
produzidas na atmosfera exterior das
Estrelas Gigantes Vermelhas, ricas
em carbono. Com vista a esclarecer
os mecanismos da sua formação, Ha-
rold Kroto, professor da Universida-
de de Sussex em Inglaterra e especi-
alista em espectroscopia de micro-
ondas, resolveu em 1985 ir até
Houston para utilizar o 'laser-super-
sonic cluster beam apparatus'
(LSCB), desenvolvido na Rice Uni-
versity pelo grupo do Professor Ri-
chard Smalley. O princípio de funci-
onamento é simples: um laser inten-
so e rápido, capaz de gerar tempera-
turas da ordem das dezenas de mi-
lhar de graus (da ordem das tempe-
raturas das estrelas) impinge na su-
perfície da amostra a estudar, vapori-
za-a, e os fragmentos são depois ana-
lisados por espectrometria de massa.

No entanto, um ano antes, e
utilizando uma das máquinas de

Smalley, um grupo de investigadores
da Exxon em Annandale, New Jer-
sey (Eric Rohlfing, Donald Cox e An-
drew Kaldor) tinha já investigado
feixes supersónicos de cachos ("clus-
ters") de átomos de carbono e verifi-
cado que sim, que se formavam ca-
deias lineares de carbono indo ate às
dezenas de átomos, e favorecendo,
para n>40, os números pares. O arti-
go9 mostrava o resultado extraordi-
nário (mas não assinalado!) duma
preferência para a formação dos ca-
chos C60 e, em menor grau, de C70 -
Figura 16

Mesmo assim, e tendo o cuida-
do de evitar duplicações ou pisar o
terreno alheio, Kroto, Smalley e os
seus colaboradores (entre os quais
Robert Curl, especialista em espec-
troscopia de cachos ou 'cluster che-
mistry', também da Rice University)
resolveram iniciar os trabalhos. O
vapor de grafite produzido pelo laser
era arrefecido por uma corrente

Fig. 16 - Espectro PI-TOF-MS de 'clusters'

de carbono

quase supersónica de hélio que pro-
vocava a formação de cachos; o hélio
era depois expandido numa câmara
de vácuo provocando novas reac-
ções, e os produtos analisados por
espectrometria de massa. Confir-
mou-se a formação de longas cadeias
de átomos de carbono e a prevalên-
cia de cachos de número par elevado
entre os quais o de C60 parecia assu-
mir uma importância especial, sendo
em geral três vezes mais abundante
do que qualquer dos outros. Ajuste
das condições experimentais levou a
uma intensificação de cerca de 40
vezes! Devia pois haver algo de ex-
traordinário em relação a este cacho
com o número mágico 60.

As primeiras hipóteses aponta-
vam para uma estrutura do tipo san-
duiche (tão ao gosto dos químicos
organometálicos), tornada possível
pela ligação das pontas de valência
soltas da malha de grafite - uma es-
pécie de sanduiche feita de fatias de
rede de capoeira. Mas ficava por ex-
plicar a singularidade do número 60,
e o facto do cacho respectivo ser ex-
traordinariamente estável. Pensou-se
então numa estrutura fechada, e vie-
ram a baila as cúpulas geodésicas de
Buckminster Fuller. O próprio Kroto
tinha em tempos construído uma ar-
mação destas no seu quintal para os
filhos brincarem, talvez porque se
extasiara ao visitar o Pavilhão Ame-
ricano de Buckminster Fuller em
Montreal. Smalley requisitou na bi-
blioteca da universidade um exem-
plar dum livro sobre a obra de
Fuller'', e puseram mãos à obra.
Kroto devorou o livro em busca de
inspiração, Smalley procurou gerar
estruturas geodésicas no computa-
dor, enquanto em casa um dos estu-
dantes perdia a paciência com as
tentativas infrutíferas de formar uma
estrutura decente com 60 pastilhas
elásticas (os átomos de carbono) e
umas caixas de palitos (a fazer as li-
gações). Kroto ainda pensou telefo-
nar a mulher em Inglaterra para ela
ir desencantar ao sótão os restos da
casa abobadada que ele tinha cons-
truido para os filhos no jardim, mas
não se atreveu a acordá-la às tantas
da manhã! Em desespero de causa
(Kroto regressava a Inglaterra daí a
dias) Smalley tentou o velho método
do papel, recortando pacientemente
hexágonos regulares, depois também
alguns pentágonos, e tentando ligá-
los uns aos outros com fita-cola até
formar uma estrutura fechada com
60 vertices. Escusado sera dizer que
desta vez o conseguiu, obtendo um
bonito poliedro esferóide de doze
pentágonos e vinte hexágonos, com
os vertices todos equivalentes (resul-
tando sempre da confluência de dois
hexágonos e um pentágono). Sem o
saber, Smalley tinha recreado um
dos sólidos semi-regulares de Arqui-
medes: o icosaedro truncado. O po-
liedro de papel caiu ao chão, rolou e
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saltou como uma bola de futebol.
Era demasiado giro para não ser ver-
dade! Depois foi a vez de Curl e
Kroto tentarem colocar na estrutura,
com a ajuda de etiquetas de papel
adesivo, as duplas ligações. Há 12
500 maneiras de o fazer, de modo
que não lhes foi difícil de encontrar
uma - Figura 5.

Em homenagem ao seu inspira-
dor, a molécula foi baptizada com o
nome de Buckminsterfullereno ou
'Bucky Ball' para os amigos. (Notar
que 'buck' é o calão para dólar, ou
'massa'; os parceiros americanos
também sugeriram o nome futeboleno
- até carbosoccer! - mas a seriedade
britânica de Kroto impediu tais ga-
lhofeiras). Quando os resultados12
foram comunicados à Nature, fizeram
inevitavelmente a capa da revista -
Figura 17

O mais extraordinário nesta his-
tória é o facto da proposta ser uma
mera especulação. Não havia ainda
prova científica da estrutura, mas a
ideia era tão bonita que a Nature
aceitou publicar a 'Letter'. É um dos
raros casos da ciência contemporâ-
nea em que um critério estético foi
usado como argumento de verdade
científica. Belo e verdadeiro são as
duas facetas da mesma questão, e a
arte é apenas ciência por outros
meios. Ou, como o físico Weisskopf
observou, arte e ciência são comple-
mentares, no sentido proposto por
Bohr.

Mais tarde, Kroto, Smalley,
Curl e outros puderam confirmar,
nomeadamente por RMN, a estru-
tura do C60. O buckminsterfullere-
no, sendo o mais estável (mais esfé-
rico, com menos tensões) não é o
único destes compostos geodésicos.
Para o C70, também relativamente
abundante, foi proposta a estrutura
duma bola de rugby - é um ovoide,
um C60 alongado por uma cintura
de hexágonos. Constituem uma
nova família de compostos relativa-
mente inertes, genericamente cha-
mados fullerenos. Admitem um
hóspede no seu interior (â seme-
lhança dos clatratos) e quando ata-
cados por um laser perdem sucessi-
vamente dois carbonos, passando de

Fig. 17 - Nature, 14 de Novembro de 1985

degrau em degrau aos fullerenos in-
feriores. O limite é o C32 cujas ten-
sões de curvatura são tão grandes
que provocam o rebentamento do
esferóide. Daí para baixo predomi-
nam as cadeias lineares.

Os fullerenos são produzidos
em chamas de queima e são relati-
vamente abundantes na fuligem.
Em 1990 Krâtschmer e Huffmani3
criaram um processo eficiente de
produção de quantidades significati-
vas de C60 fazendo saltar um arco
entre dois eléctrodos de grafite em
atmosfera de hélio, e extraindo o
produto formado com um solvente
orgânico; a solução em benzeno
vermelha. Por maioria de razão, os
fullerenos devem estar presentes
nas estrelas ricas em carbono, como
as Gigantes Vermelhas. Como tal,
devem ser das moléculas mais anti-
gas que existem e devido â sua inér-
cia química (explicada pela elevada
simetria) e mobilidade, possivel-
mente as únicas capazes de atraves-
sar o espaço interestelar. Que só
agora tenham sido descobertas e es-
tudadas, é uma daquelas ironias de
que a ciência está cheia. Como sem-
pre, as ideias mais simples são as
mais difíceis de imaginar.

Uma química nova desponta,
bela e, a seu tempo, útil e capaz de
afectar toda a gente. É certo que as
aplicações tardam a vir, mas ainda é
cedo para deixar o acaso funcionar
(a boa ciência é imprevisível). Os ar-
tistas começam a inspirar-se e a en-
tusiasmar-se. A verdade é que a quí-
mica é poesia feita molécula, poesia
realizada no laboratório, no compu-
tador ou na mente secreta e solitária
do artista que é o químico.

1 Condensado de uma palestra proferida no

l3" Encontro Anual da SPQ,

em Lisboa a 29 de Janeiro de 1992.

" Departamento de Engenharia Química

Instituto Superior Técnico

1096 Lisboa
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Preparação de Argilas com Pilares (PILCs)
a partir de Materiais de Origem Portuguesa
MANUELA BROTAS DE CARVALHO* JOÃO PIRES DA SILVA*
ANA PAULA DE CARVALHO*

As argilas com pilares - PILCs
do acrónimo inglês para "pillared
clays" - são materiais microporosos
com poros de aberturas da mesma
ordem de grandeza das dimensões
das moléculas, obtidas por interca-
lação com espécies inorgânicas de
argilas naturais, fundamentalmente
montmorilonites, sendo considera-
das como sólidos promissores do
ponto de vista da adsorção e da ca-
tálise.

Estes materiais preparam-se a
partir de minerais de argila com es-
trutura laminar do tipo 2:1, as quais
são constituídas pela repetição de
camadas estruturais formadas por
duas folhas tetraédricas e uma folha
octaédrica intermédia.

A composição química deste
tipo de argilas pode considerar-se
derivada da da pirofilite -
A14Si8020(OH)4.nH20 - por substi-
tuição isomórfica, na folha tetra&
drica do Si4+ por Al3+, e na folha
octaédrica do A 1 3+ por Mg2+ ou
Fe24-sendo as cargas negativas da
rede compensadas por catiões alca-
linos ou alcalino-terrosos localiza-
dos, em geral, nos espaços interca-
madas e, em princípio, intercambiá-
veis.

As argilas do tipo 2:1 que
podem dar origem a PILCs caracte-
rizam-se por serem expansíveis na
presença de moléculas polares. Corn
efeito o espaçamento basal, ou seja,
a espessura da unidade estrutural,
constituída por uma camada e pelo
espaço intercamadas, pode variar
neste tipo de argilas entre 10 e 17.5
A, dependendo do tipo de catiões e
das moléculas intercaladas.

Nas argilas do tipo 2:1 destaca-
se o grupo das esmectites e, dentro
deste, as montmorilonites pela sua
relativa abundância, propriedades de
troca iónica e expansibilidade. São
estas propriedades que estão na base
da transformação destas argilas em
materiais não expansíveis mas com
porosidade permanente.

Em meados da década de seten-
ta começaram a surgir na literatura
estudos de intercalação de montmo-
rilonites, nomeadamente sobre a in-
trodução nos espaços interlaminares

Fig. 1 - Esquema de obtenção de argilas com pilares

de óxidos com propriedades ácidas,
com o objectivo principal de obter
catalisadores com poros mais largos,
para serem empregues nas reacções
de "cracking" das fracções mais pesa-
das do petróleo (1).

O elemento mais estudado foi,
sem dúvida, o alumínio o qual dá
origem em solução a catiões oligo-
méricos de fórmula geral
[A11 304(OH) (24+01120)(12-x)] (7')+,
(iões de Keggin) com uma dimensão
estimada da ordem dos 10 A, que
podem substituir os catiões de troca
da argila, dando origem por calcina-
ção aos correspondentes pilares de
óxido de alumínio, conforme esque-
matizado na Fig. 1.

As argilas com pilares apresen-
tam, em relação a outros materiais
microporosos, com estruturas regula-

100
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res, nomeadamente os zeólitos, a
possibilidade de terem cavidades de
maiores dimensões, tendo porém li-
mitações em relação ã estabilidade
térmica e hidrotérmica. Se por um
lado se tem tentado melhorar a esta-
bilidade destes materiais, por outro
têm sido consideradas outras reac-
ções químicas que decorram em con-
dições mais suaves, e em que estes
materiais possam ter interesse como
catalisadores de "hydrocraking", hi-
droisomerização, desidratação, alqui-
lação e oxidação etc., conforme re-
visto em (2). Mais recentemente as
argilas com pilares têm também sido
investigadas em processos que têm
em vista a separação ou descontami-
nação de gases por peneiração mole-
cular (3, 4).

Neste trabalho resumem-se a l -

10
	

100

Fig. 2 - Curvas integradas das distribuições granulométricas das fracções argilosas estudadas.
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Tabela 1 - "Areas específicas equivalentes", A BET, e espaçamentos basais, d001

das amostras intercaladas a partir da argila de Benavila com o protocolo inicial (*)

correspondente ao descrito na Fig. 3 e modificado conforme se indica

envelhecimento

pH da sol. II
lavagem da

argila
intercala

dool /
A

ABET

M
2g-Isol. 11 sol. III

Protocolo descrito na Fig. 3 15.7 (*) 132 (*)

48h a 25°C 44 14.7 171

" 1 setnana a
25°C

- " 16.4 192

.2h a 60°C +
1 semana a

25°C

" - 16.0 185

. " < 1 mSnil 18 230

2h a 60 °C +
18h a 25 °C

3h a 80 °C c/
refluxo + 18h

a 25 °C
18.8 267

-
acerto até

pH = 6
17.3 257

artigos

guns resultados de um estudo
sobre intercalação de argilas portu-
guesas provenientes de Benavila
(Alentejo) e da Ilha de Porto
Santo, bem como de uma argila
proveniente de Wyoming, fre-
quentemente citada na literatura,
e que nalgumas situações se utili-
zou como referência.

A partir de solos argilosos, por
sucessivas operações de peneiração,
descarbonatação e sedimentação, ob-
tiveram-se amostras constituídas por
partículas inferiores a 201_tm e com
uma distribuição granulométrica
conforme apresentada na Fig. 2.

Desta análise conclui-se que dos
três materiais a argila proveniente de
Porto Santo é a mais rica em fracções
de granulometria mais fina.

A difracção de raios X das amos-
tras assim obtidas revelou, por um
lado, a ausência de materiais conta-
minantes como calcite, quartzo e
feldspato e, por outro, permitiu con-
cluir que as amostras são constituí-
das principalmente por esmectites
dioctaédricas (5).

Procedeu-se então a um estudo
de optimização do processo de in-
tercalação, a partir de um protocolo
baseado na literatura (6,7), avalian-
do-se o êxito da intercalação através
da determinação do espaçamento
basal (d001) por DRX e da "área es-
pecífica equivalente" A 1 or ad( _BET, p__ _ _ -
sorção de azoto a -196 °C. Detalhes
experimentais encontram-se descri-
tos em (5).

O protocolo base, usado nos en-
saios de intercalação, está esquema-
tizado na Fig. 3. Em relação a este
procedimento inicial foram modifica-
dos diferentes parâmetros conforme
se apresenta na Tabela 1, a qual re-
sume, a título de exemplo, os resul-
tados referentes à amostra de Bena-
vila a que corresponde inicialmente
um valor de d001 10 a- A e uma ABET
de 49 m2g-I.

Na Tabela anterior verifica-se
que, de um modo geral, as ABET vari-
am monotonamente com os valores
de d001. As excepções resultam, na-
turalmente, de outros factores que,
para além do espaçamento basal,
também determinam a área específi-

ca, tais como, a cristalinidade das
amostras, a regularidade e/ou distân-
cia entre os pilares, etc..

Assim, tendo presente a varia-
ção dos dois parâmetros, d001 e ABET,
e principalmente deste Ultimo, che-
gou-se â conclusão que se deve pro-
ceder a algumas alterações ao proto-
colo inicial nomeadamente refluxar
a sol. HI antes do envelhecimento,
repetir as lavagens até que a conduc-
tividade da solução sobrenadante
seja inferior a lmSm-1, não alterar o
pH da sol. II e não envelhecer para
além de 18 h.

Constatou-se também que o
método de secagem das amostras,
executado quer por simples secagem
em estufa a 50 "C, quer por liofiliza-
ção, se reflectiu nas propriedades de
textura do produto final, como se
conclui da Tabela 2.

No caso das "argilas com pila-
res", a porosidade advém de várias
componentes: para além da corres-
pondente aos microporos criados por
intercalação existe uma porosidade
que resulta fundamentalmente de
dois tipos de agregação das partículas
primárias, por associação face-a-face
ou face-bordo, produzindo poros,
respectivamente, de menor e maior

Fig. 3 - Protocolo base usado nos ensaios de

intercalação
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com a argila de Wyoming frequente- 	 BIBLIOGRAFIA

mente estudada neste tipo de traba-
lhos.

Neste sentido pode considerar-
se que este estudo contribui para a
valorização de materiais argilosos
nacionais a partir dos quais se pode-
rão obter "argilas com pilares" com
eventual aplicação como adsorventes
ou catalisadores.
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Tabela 2. "Areas específicas equivalentes"

das PILCs secas por diferentes

procedimentos

ABET / m2g

argila	 Benavila	 Porto Santo	 Wyoming

estufa a 50°C	 257	 282	 228

com liofilização 302	 252	 270

dimensão.
Enquanto o processo de seca-

gem na estufa favorece a agregação
face-a-face, a liofilização, pelo con-
trário, favorece a agregação face-
bordo (8). Por outro lado a impor-
tância relativa destes dois tipos de
associação depende das dimensões e
da morfologia das próprias partícu-
las, sendo a agregação face-a-face fa-
vorecida, em princípio, nas partícu-
las de maiores dimensões.

A "área específica" ABET resul-
tante deste complexo sistema de
poros é, segundo a literatura, infe-
rior quando as amostras são liofili-
zadas (8). Isto sucede quando a
criação de poros mais largos duran-
te a secagem por liofilização não
compensa, em termos de área espe-
cífica, a diminuição dos poros mais
estreitos resultante das associações
face-a-face.

No presente estudo esta situa-
ção ocorre com a argila de Porto
Santo, porém o contrário sucede
com as amostras de Benavila e
Wyoming. Este resultado pode jus-
tificar-se considerando que as argi-
las de Benavila e Wyoming, que
têm uma granulometria superior â
argila de Porto Santo (Fig. 1), pre-
servam, mesmo após a liofilização,
uma quantidade significativa de
agregados de partículas associadas
face-a-face bem como a microporo-
sidade daí resultante.

Como conclusões deste estudo,
verificou-se que as argilas portugue-
sas provenientes de Benavila e da
Ilha de Porto Santo, são materiais de
partida apropriados para a obtenção
de "argilas com pilares", tendo-se
obtido valores de áreas especificas
superiores a 250 m2g-1, comparáveis
aos obtidos nas amostras preparadas

Agradecimentos

Este trabalho foi efectuado no âmbi-
to do projecto STRDA/C/CTM/
662/92. Agradece-se a colaboração
do Prof. Silvério Prates da FCUL na
selecção das amostras de partida.

" Departamento de Química e Bioquímica

da Faculdade de Ciências de Lisboa,

R. da Escola Politécnica, 58, 1250 Lisboa

4. P. Cool, E.F. Vansant, Microporous Materials, 6 (1996)

27.

5. M. Brotas de Carvalho, J. Pires, A.P. Carvalho, Micropo-

rous Materials, 6 (1996) 65-77.

6. C. Pesquera, F. Gonzalez, I. Benito, S. Mendioroz, J.A.

Pajares, Applied Catalysis, 69 (1991) 97

7. M. Sérgio, W. Diano, Proc. XII Simpósio lberoamericano

de Catálise, 1990 p.458.

8. T.). Pinnavaia, M.S. Tzou, S.D. Landau, R.H. Raythatha,

Journal of Molecular Catalysis, 27 (1984) 195.

34 QUÍMICA • 63.1996



artigosa rtigos

O Ano das Estruturas 3D
de Metaloproteínas - 1995
JOSE J. G. MOURA*

Durante o ano de 1995 foram
publicadas muitas estruturas de
metaloproteínas com desempenho
chave em processos metabólicos
primordiais e esperadas com
grande ansiedade pela
comunidade científica. Este artigo
resulta de uma reflexão sobre a
relação estrutura-função em
metaloproteínas e lança um
convite ã consulta da informação
contida nos artigos originais,
insubstituíveis no detalhe e beleza
das estruturas mencionadas.

Metaloenzimas são um grupo
muito particular de (bio)catalisado-
res, onde por um consórcio estrutu-
ral muito íntimo entre cadeia poli-
peptídica e centro(s) metálico(s)
(mono, poli, homo ou heteronu-
clear) se estabecem relações/proprie-
dades particulares e únicas, que não
resultam de um mero somatório das
propriedades dos elementos consti-
tuintes, mas representam um valor
acrescentado. Estrutura e função são
duas palavras que se relacionam e
uma pode conduzir à outra. A reso-
lução de uma estrutura tridimensio-
nal permite a definição do arranjo
estrutural do catalisador e representa
uma etapa necessária para alcançar o
objectivo final: a compreensão do
mecanismo de acção.

Estes problemas são multifaceta-
dos e requerem em geral a contribui-
ção de várias abordagens comple-
mentares que cobrem aspectos cien-
tíficos diversos da biologia, passando
pela química e física até à biologia
molecular. A determinação da estru-
tura de uma proteína é um trabalho
complexo que encontra em geral res-
posta em estudos de difracção de
raios-X. Em certos casos (massa mo-
leculares menores que 20 kDa e esta-
dos magnéticos adequados) pode ser
complementada (mesmo substituída)
por RMN multidimensional. No en-
tanto, quando possível, a aplicação
de ambos os métodos pode permitir
retirar conclusões interessantes, em
particular sobre a comparação de es-
truturas no estado sólido e em solu-
ção.

Uma das limitações da aplicação
destas metodologias é a quantidade
de material biológico puro disponí-
vel; outra é a obtenção de cristais
adequados (nativos e derivados de
átomos pesados). Nos últimos anos
assitimos a uma melhoria dos méto-
dos de purificação de proteínas. As
técnicas da área da biologia molecu-
lar permitiram a clonagem e sobre-
expressão de muitas proteínas. As
técnicas de cristalização adquiriram
maior sistematização e eficácia. O
equipamento espectrosuipico é mais
poderoso e a análise computacional
mais potente. Destes factores resulta
que o leitor atento ã bibliografia es-
pecializada se encontra num ponto
de viragem. Em 1995, foi possível ter
acesso a um elevado número de es-
truturas cristalográficas de metalo-
proteínas que representam não só
uma etapa de elevada sofisticação do
"state of the art", mas, mais ainda,
nos presentearam com a definição de
centros catalíticos que os livros de
texto da bioquímica nos fizeram so-
nhar durante anos e anos. A estrutu-
ra dos centros catalíticos da oxidase
do citocromo c, a enzima chave do
processo respiratório, foram revela-
dos, já não mencionando a análise
estrutural dos centros catalíticos dos
processos conducentes ao consumo e
produção de hidrogénio e a definição
de novos centros metálicos contendo
molibdénio (ou tungsténio), modelos
de enzimas de grande interesse mé-
dico, i.e. oxidase da xantina, entre
outros.

Como espectroscopista, também
gostaria de deixar aqui uma reflexão:
muitas destas estruturas foram investi-
gadas, durante anos e anos, por méto-
dos alternativos e complementares:
RMN, RPE (ENDOR, ESEEM), EXAFS,
DCM, R Raman, MOssbauer, etc. Na
maioria dos casos, muitos aspectos es-
truturais tinham sido revelados e
foram agora confirmados. No entanto,
noutros, aspectos surpreendentes
(caso do novo centro dinuclear hete-
rometálico em hidrogenases) mostra-
ram as limitações da metodologia
usada e lançam agora novos desafios.

A riqueza estrutural, a inovação
e imaginação das soluções apresenta-presenta-

das pelos biocatalisadores mais uma
vez pode ser um tema a explorar
pela química mimética/sintética.

O texto está organizado por tó-
picos, não pretende ser exaustivo e
as referência originais são facilmente
encontradas pelos títulos no final,
não sendo indicadas expressamente
no texto. Referências muito específi-
cas (menos abundantes) são inseri-
das no texto. A descrição estrutural
abreviada pretende dar ênfase aos
pontos relevantes e localizar o inte-
resse do caso em discussão. A Tabela
I apresenta de um modo sumário as
características das metaloproteínas e
dos centros activos em consideração.

RESPIRAÇÃO E UTILIZAÇÃO
DE OXIGÉNIO - FONTE
DE ENERGIA

A cadeia respiratória permite
usar energia libertada por electrões
derivados de processos metabólicos
na formação de gradientes protóni-
cos e de ATP. A oxidase do citocro-
mo c é a enzima que catalisa a etapa
final do processo, i.e., a transferência
de electrões ao oxigénio molecular, o
qual é convertido a água. Os dados
estruturais recentemente disponibili-
zados permitem discutir a função da
enzima no contexto da estrutura. A
partir da última etapa, o citocromo c
transfere electrões ao centro reaccio-
nal que reduz a molécula de oxigé-
nio, num processo acoplado à criação
de um gradiente protónico. Embora
a estrutura não esteja ainda comple-
tamente resolvida, os aspectos bási-
cos e a definição dos centros metáli-
cos estão agora disponíveis. Uma
proposta estrutural de um outro
membro homólogo (bacteriano)
desta larga família de oxidases, mas
mais simples, foi também descrita.

Os centros metálicos da oxi-
dase do citocromo c

Em 1985 foi resolvida a estrutura
muito complexa do centro fotossintéti-
co inserido em membrana (J.Deise-
nhofer, R.Huber and H.Michel, Nature,
318, 618 -624 (1985) ). Neste momen-
to, a estrutura da oxidase do citicromo
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c isolada do coração de boi, constituída
por 13 sub-unidades é, sem dúvida, a
mais complexa resolvida a nível atómi-
co (2.8 A). Dados estruturais tinham
sido anticipados por métodos espec-
troscópicos diversos. A enzima contem
2 hemos (a e a3), 3 átomos de cobre (2
CuA e 1 CuB), 1 átomo de magnésio e
1 átomo. de zinco. Um centro dinuclear
contendo 2 átomos de cobre (CuA)
com urna estrutura semelhante a um
centro [2Fe-2S] foi determinada. O par
hemo a3-CUB, que formam o centro
reaccional onde ocorre a reacção com
oxigénio, estão distanciádos de 4.5 A,
não existindo ligandos comuns entre
os átomos de ferro hémico e de cobre,
embora seja detectado um acoplamen-
to antiferromagnético forte entre estes
sítios. O CUB coordenado por 3 histi-
dinas. Um resíduo tirosina (proposto
anteriormente como ligando) apresen-
ta-se alternativamente muito próximo
de um dos ligandos histidina e em in-
teracção por ponte de hidrogénio com
um dos grupos laterais substituintes do
hemo a3, fornecendo uma conexão in-
teressante entre o hemo a3 e o CUB
(papel em transferência intramolecular
ou controlo confomacional). Os sítios
de coordenação, anteriormente predi-

tos para o zinco e magnésio, foram
confirmados - o Ultimo encontra-se si-
tuado entre o hemo a3 e o CuA.

A coordenação axial dos hemos,
agora confirmada, fora correctamen-
te predicta por espectroscopia e estu-
dos de mutagénese dirigida. O hemo
a está coordenado por duas histidi-
nas e o hemo a 3 por uma histidina.

A estrutura da oxidase do cito-
cromo c de Paracoccus denitrificans
(numa forma complexada a um anti-
corpo) foi também descrita. Embora
mais simples (4 sub-unidades) existe
uma forte homologia entre os cen-
tros reaccionais descritos e os da en-
zima bovina.

Têm sido avançadas algumas
propostas sobre o acoplamento da
transferência electrónica e a translo-
cação protónica.

PEROXIDASE DI - HEMICA

Oxigénio na forma de peróxido
pode ser tóxico. A peroxidase é uma
enzima envolvida em protecção, dis-
ponibilizando dois equivalentes re-
dutores ao substrato. A peroxidase
do citocromo c isolada de Pseudomo-

nas aeroginosa (utilizando dois cen-
tros hémicos) representa uma nova
classe de peroxidases que não pas-
sam pela formação de intermediários
catalíticos radicalares, como no caso
de peroxidases monohémicas. A en-
zima é constituída por uma cadeia
polipeptídica única (323 aminoáci-
dos) contendo dois hemos do tipo c
(ligados de modo covalente). A es-
trutura foi resolvida a 2.4 A, na
forma oxidada. Um dos hemos apre-
senta uma coordenação axial com
duas histidinas, His55 e His 71 (-330
mV) e o outro é coordenado por
His20 e Met275 (+320 mV). A estru-
tura sugere que a formação da forma
activa da enzima (forma semi-redu-
zida) envolve alteração de conforma-
ção de pelo menos um dos hemos,
atingindo-se uma forma hémica de
spin-alto, em que a His71 não está
coordenada. Gera-se assim estrutu-
ralmente um centro peroxidático,
com uma posição de coordenação
disponível para interacção com a
molécula de substrato. Uma sequên-
cia de eventos semelhante é sugerida
para a peroxidase dihémica, isolada
de Paraccocus denitrifians (I.Moura e
G.Pettigrew, comunicação pessoal).

TABELA I

Metaloproteína
	

Resolução (A)
	

Aspectos Estruturais - Centros metálicos — Coordenação

oxidase do citocromo c (coração de boi)

P. denitrificans oxidase do citochromo c

P. aeruginosa peroxidase do citocromo c

T. pantotropha redutase de nitrito (cdi)

K. aerogenes urease

E.coli redutase de sulfito

D.gigas hidrogenase
2 x 14Fe-451, 3Fe-4S]
E.coli redutase de ribonucleotídeo férrico

ferroso

D.gigas oxido-redutase de aldeído

P.furiosus oxido-redutase de aldeído

R. sphaeroids redutase do DMSO

E.coli desidrogenase do formato

fosfatase ácida púrpura (planta)

D. gigas desulforedoxina

2.8	 2CuA, heme a (His, His), heme a3(His)-CuB, Zn2+, mg2+

3.8	 idem

2.4	 hemeA c (His55, His71), hemeB c (His20, Met275)

1.55	 heme c (Hisl 7,His65), heme d1(Tir25,His200)

2.2	 Ni(A) - plLis217(modificada)C001 - Ni(B)
Ni(A) (His34, His36, Asp360,H20)
Ni(B) (His246, His272)

1.6	 Siroheme -p (S-Cis)-14Fe-45], (4Fe-451

2.8	 (Cis65,Cis530)Ni-p(Cis68,Cis532,(02-))- Fe (CO32CN-)

(*)	 (Hisl 18,Asp84,H20)Fe-p(Glul 15,(0))-Fe (G1u204,G1u238, His241,H20)

1.7	 (His118,Asp84)Fe-g(Glu115,Glu238)-Fe (G1u204, His241)

2.2	 1Pterin (5)21- Mo -1=0,=0 ou S), H20]

2.3	 2x1Pterin (5)21- W - 1=0,=0 ?1

2.2	 2x[Pterin (5)21- Mo - 1-=0,Serl 471
2.6	 2x1Pterin (S)21- W -1=0, Se-Cis]

2.9 (A)Fe -pi(Asp64-monodentado, OH-) - Zn (B)
A - (Tir167,Asp135,His325, OH-?)

B - (His323, His286, Asn201, H2O?)

1.8	 Fe (Cis)4

(*) P.Nordlund, B.M.Sjoberg e H.Eklund, Nature, 345, 593-598 (1990)
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CICLOS DE ELEMENTOS
QUÍMICOS

Enxofre e Azoto - redução
de sulfito e nitrito

Redutases de sulfito e de nitrito
são enzimas chave de processos bios-
sintéticos assimilativos envolvendo
compostos de enxofre e de azoto e
dissimilativos utilizando iões oxidados
destes elementos em mecanismos de
transdução energética. Redutases assi-
milativas de sulfito e de nitrito, isola-
das em bactérias, fungos, algas e plan-
tas fornecem enxofre (estado -2) e
azoto (estado -3) reduzidos necessá-
rios para a incorporação em biomolé-
culas (por exemplo enxofre e azoto
na síntese de amino ácidos).

A redução assimilativa de nitra-
to a amónia passa pela redução de
dois electrões de nitrato a nitrito e
subsequente redução directa por 6
electrões a amónia. Em contraste, o
processso de desnitrificação transfor-
ma nitrato a nitrito, óxido nítrico,
óxido nitroso e finalmente azoto em
processos de redução sequenciais en-
volvendo um ou dois electrões. A re-
dução assimilitava transforma mais
nitrato em amónia que o processo de
fixação de azoto via nitrogenase. A
via dissimilativa pode ainda dar ori-
gem a amónia a partir de nitrito (en-
zimas multihémicos).

A redução de nitrito é levada a
cabo por um sistema diversificado de
enzimas em termos de centros catalí-
ticos e produtos da reacção:

• enzimas contendo cobre (es-
trutura resolvida a 2.3 A, J.W.God-
den, S.Turley, D.C.Teller, E.T.
Adman, M.Y.Liu, W.J.Payne and
J.LeGall, Science, 253, 438-442
(1991)) que reduzem nitrito a NO

• enzimas contendo hemos tipo
c e d1 (descritas a seguir) que redu-
zem nitrito a NO

• enzimas contendo sirohemo e
centros ferro-enxofre (análogos às
enzimas que reduzem sulfito a sulfu-
reto, descritas a seguir) que reduzem
nitrito a amónia.

Durante a redução dissimilativa
de sulfito (em particular em bactérias
redutoras de sulfato) o sulfito (via

sulfato) pode actuar como aceitador
de electrões durante a respiração
anaeróbica. O produto final é sulfu-
reto. Excesso de sulfureto acumula-
do por esta via, pode ter implicações
no geociclo do enxofre, em efeitos
nocivos para o ambiente e em pro-
blemas relacionados com corrosão de
metais ferrosos.

Citocromo cdi, uma enzima
bifuncional: redução de nitrito
a óxido nítrico e redução
de oxigénio a água

A respiração de oxigénio é um
processo obrigatório e fundamental
para a maioria dos eucariontes. Pro-
cariontes usam frequentemente ou-
tros aceitadores electrónicos (sulfa-
to, nitrato, dióxido de carbono, pro-
tões, etc.). Tem sido proposta uma
relação evolutiva entre enzimas que
reduzem oxigénio e enzimas envol-
vidos na desnitrificação (nitrito em
vez de oxigénio). O citocromo cdi
uma enzima bifuncional que cataliza
a redução mono-electrónica de nitri-
to a óxido nítrico (NO2- + 2H+ + le
<--> NO + H2O) e a redução de 4 elec-
trões de oxigénio a água (02 + 4 H-F
+ 4 e 4->2 H2O). A estrutura da redu-
tase de nitrito de Thiosphaera panto-
tropha foi obtida com uma resolução
de 1.55 A. Cada subunidade do ho-
modímero contem 1 hemo do tipo c
ligado de modo covalente à cadeia
polipeptídica com dois resíduos His-
tidina (His 17, His 69) em posição
axial e um hemo dl (estrutura que
apresenta saturação parcial da porfi-
rina e grupos carboxilatos substi-
tuintes no anel) não covalentemen-
te ligado com coordenação axial Ti-
rosina e Histidina (Tir25, His200). O
hemo d1 é o centro reaccional onde
ocorre a redução de nitrito e de oxi-
génio. Os dois hemos estão localiza-
dos em domínios diferentes e a acti-
vação da enzima requer que o hemo
d1 esteja penta-coordenado (spin-
alto) para que exista uma posição de
coordenação vaga que permita a in-
teracção com a molécula de substra-
to. A tirosina é o ligando que deve
não coordenar no estado reduzido
da enzima (V.Fülëp, comunicação
pessoal).

Sulfito redutase - redução de
aniões inorgânicos

A estrutura da redutase de sulfi-
to de Escherichia coli, responsável pela
redução de sulfito a sulfureto (etapa
de 6 electrões), análoga da redução
de nitrito a amónia, indica a presen-
ça de um centro hémico particular
(sirohemo) e múltiplos cofactores
cubanos do tipo [4Fe-4S]. Um novo
centro reaccional foi encontrado as-
sociando o sirohemo a um agregado
[4Fe-4S], através de um ligando
comum - o grupo tiol de um resíduo
cisteína. O ferro hémico coordena
fosfato na forma nativa. O complexo
formado com sulfito, indica que o
substrato se liga via o átomo de en-
xofre ao sirohemo substituindo a
molécula de fosfato. Os grupos car-
boxilato na periferia do grupo siro-
hemo são sugeridos estarem envolvi-
dos na activação da ligação S-0 (cli-
vagem por redução).

AZOTO - PROCESSAMENTO
DE UREIA

A urease é uma enzima que ca-
taliza a hidrólise de ureia um impor-
tante produto final do metabolismo
com formação de amónia e carbama-
to. Ureases dependentes de níquel
podem ser isolada em bactérias, fun-
gos e plantas e têm um papel funda-
mental, permitindo aos organismos
usarem ureia, gerada interna e ex-
ternamente, como fonte de azoto.
Do ponto de vista agrícola, as ureases
bacterianas podem indisponibilizar
ureia usada como fertilizante, na
forma de azoto volátil. A urease foi a
primeira enzima a ser cristalizada e
decorreram 70 anos até que os se-
gredos moleculares do processo cata-
lítico e estrutura do centro activo
fossem revelados.

A estrutura da urease
A urease isolada de Klebsiella ae-

rogenes é constituída por três subuni-
dades (a-60.3, 3-11.7 e 7-11.1 kDa)
formando um complexo (ab2y2)2 e a
estrutura foi determinada com uma
resolução de 2.2 A. O centro catalítico
contem dois átomos de níquel a 3.5 A
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de distância. Um dos átomos de ní-
quel está coordenado por 5 ligandos,
His134, His36, Asp360, H20, Lis2I7 e
o segundo por 3 ligandos, His246,
His272 e Lis217. Interessante é a ob-
servação de que a Lis217 se apresenta
modificada (por reacção com CO2, o
grupo c-amino é convertido num
grupo carbamato, -NC00-) e fornece
um átomo de oxigénio a cada átomo
de níquel, explicando a razão da
acção de CO2 na activação da apoen-
zima. A estrutura é compatível com
um mecanismo de acção em que um
dos átomos de níquel coordena um
dos átomos de azoto de molécula de
ureia (completando uma coordenação
tetraédrica) e uma molécula de hidró-
xido (ligando do centro de níquel)
reage com o grupo carbonilo.

PRODUÇÃO E CONSUMO
DE HIDROGÉNIO,
O COMBUSTÍVEL DO FUTURO

As hidrogenases catalisam uma
reacção de oxidação-redução funda-
mental e a mais simples: a activação
da molécula de hidrogénio, H2 E—>

2H+ + 2e-. As hidrogenases desempe-
nham um papel chave no metabolis-
mo anaeróbico bacteriano e um elo
importante em bioenergética e na
produção de biofuel (hidrogénio e
metano). Existem duas classes de en-
zimas: hidrogenases Fe, contendo
exclusivamente centros Fe-S e hidro-
genases [NiFe] com um centro reac-
cional contendo níquel e centros
[Fe-S] (sub-grupo, as hidrogenases
[NiSeFe] contêm selenocisteína).

A estrutura da hidrogenase
[NiFe]

Um estudo cristalográfico recen-
te (resolução 2.8 A) da forma nativa
da hidrogenase isolada da bactéria re-
dutora de sulfato Desulfovibrio (D.)
gigas mostrou que o centro activo é
constituído por um novo centro he-
terodinuclear contendo níquel e um
outro metal de transição (ferro). Este
resultado, inesperado, lança um de-
safio aos estudos espectroscópicos an-
teriormente publicados que falharam
na definição precisa deste centro.

A hidrogenase [NiFe] é composta
por duas subunidades: 26 kDa e 63
kDa. A subunidade menor contém
dois centros [4Fe-4S] e um centro
[3Fe-4S]; o centro catalítico (onde
ocorre a interacção com a molécula
de hidrogénio e protões) contem ní-
quel e está localizado na subunidade
maior. É bem reconhecido um per-
curso que favorece a interacção entre
os centros, que se estende desde o
centro [4Fe-4S] dito "distal" e situado
na periferia da molécula (com urn
átomo coordenante histidina, que
substitui uma cisteína, o ligando
usual) através do centro [3Fe-4S] (in-
tercalado entre os centros tetranu-
cleares) até ao centro [4Fe-4S] próxi-
mo do centro reaccional com níquel.
Com grande surpresa, a estrutura tri-
dimensional revelou que o centro ca-
talítico era heterodinuclear (Figura
1). 0 átomo de níquel é coordenado
por quatro cisteínas, Cis65, Cis68,
Cis530 (substituída por selenocisteína
em hidrogenases [NiSeFe]) e Cis533;
Cis68 e Cis533 são ligandos em ponte
entre o átomo de níquel e um metal
não identificado. Este segundo metal
está coordenado por três ligandos não
proteícos (moléculas diatómicas) pro-
postas recentemente por medidas in-
dependentes por FTIR serem monóxi-
do de carbono e cianeto (R.P.Happe,
W.Roseboom, K.A.Bagley, A.I.Pierik
and S.P.J.Albracht, Nature, 385, 126
(1997). Um outro ligando não protei-
co, provavelmente envolvendo oxigé-
nio, também colocado em ponte
entre o níquel e o ferro, completa as
esferas de coordenação dos iões metá-

Fig. 1 - O novo centro activo heterodinuclear

da hidrogenase [NiFe]

licos. A análise de efeitos de dispersão
anómala (M.Frey, comunicação pes-
soal), EXAFS (Z.Gu, J.Dong,
C.B.Allan, S.B.Choudhury, R.Franco,
J.J.G.Moura, I.Moura, J.LeGall,
A.E.Przybyla, W.Roseboom, S.P.J.AI-
bracht, M.J.Axley, R.A.Scott and
M.J.Maroney, J.Am.Chem.Soc., 118,
11155-11165 (1996)) e estudos de
"Fe ENDOR nos sinais de RPE do ní-
quel (J.Huyett, M.Carepo, A.Pamplo-
na, R.Franco, I.Moura, J.J.G. Moura
and B.Hoffman (1996) submetido
para publicação) completam a identi-
ficação do segundo metal como ferro.

A ORIGEM DA VIDA

Redutase de ribonucleotídeo
As redutases de ribonucleotídeo

catalisam a formação de deoxiribo-
nucleotídeos essenciais na síntese de
ADN. Estas enzimas correlacionam
AND e ARN, uma etapa fundamen-
tal no processo de evolução e trans-
missão de informação. A subunida-
de, designada por R2, isolada de Es-
cherichia coli, é um homodímero
contendo um centro binuclear de
ferro por monómero. Um radical ti-
rosina é essencial para a catálise. A
espécie radicalar é formada após
reacção do estado ferroso com dioxi-
génio. A estrutura do estado ferroso
foi resolvida a 1.7 A (existe também
a estrutura de um mutante a 2.2 A).
A estrutura do estado diférrico foi
determinada anteriormente. Em
ambas as formas, a coordenação do
centro dinuclear é dominada por
carboxilatos de cadeias laterais de
aminoácidos (Figura 2). No estado
reduzido é notória a alteração con-
formacional em três dos carboxilatos
e de um ligando em ponte (p-oxo) e
duas moléculas de água saem da es-
fera de coordenação do centro metá-
lico. A coordenação dos átomos de
ferro muda de seis para quatro após
redução, explicando a alta afinidade
do sítio catalítico para oxigénio,
neste estado de oxidação. Um meca-
nismo de activação do dioxigénio foi
proposto baseado nos dados estrutu-
rais estabelecidos na forma oxidada
e na forma reduzida.
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MOLIBDENIO E TUNGSTÉNIO
EM BIOLOGIA

Enzimas contendo molibdénio
desempenham papéis importantes
em variadas reacções biológicas (me-
tabolismo de carbono, azoto e enxo-
fre). A fixação de azoto é realizada
por enzimas especializadas contendo
molibdénio inserido em agregados
heterometálicos com molibdénio,
ferro e enxofre. Esta estrutura, resol-
vida em 1992, teve grande impacto,
redefinindo o agregado catalítico
(J.Kim and D.C.Rees, Science, 257,
1677-1682 (1992)). Todas as outras
enzimas contendo molibdénio asso-
ciam este metal a um cofactor orgâ-
nico (pterina) e incluem enzimas im-
portantes tais como hidroxilases de

molibdénio, i.e., oxidase de xantina
e oxido-redutases de aldeído (con-
versão de aldeídos aos correspon-
dentes ácidos carboxílicos), redutase
de nitrato, oxidase de sulfito e redu-
tases respiratórias - redutase do di-
metilsulfóxido (DMSO).

A participação de tungsténio em
biologia tem sido menos explorada.
Contudo, desde há alguns anos que
este metal é considerado como cons-
tituinte de desidrogenases de forma-
to (oxidação-redução do par formato
/CO2). Uma oxido-redutase de aldeí-
do contendo tungsténio foi isolada
de organismos hipertermofílicos.

Oxido-redutase de aldeído
(Mo)

A estrutura cristalina da oxido-
redutase de aldeído isolada da bacté-

ria redutora de sulfato, Desulfovibrio
gigas foi determinada a uma resolu-
ção de 2.25 A. A proteína é um ho-
modrmero de subunidades com 907
amino ácidos cada, e pertence ã fa-
mília da oxidase de xantina. Contém
um cofactor molibdopterina (Moco)
e dois centros [2Fe-2S] distintos. A
proteína está organizada em quatro
domínios, dos quais os dois primei-
ros coordenam os centros de ferro-
enxofre e os últimos dois estão en-
volvidos na ligação do cofactor.
Moco é uma molibdopterina com
molibdénio e na forma de dinucleó-
tido da citosina (MCD-molybdopterin
citosine dinucleotide). A molibdopteri-
na forma um sistema tricklico, no
qual o biciclo da pterina se encontra
fundido com um sistema pirano (Fi-
gura 3). 0 dinucleótido da molib-
dopterina encontra-se inserido no
interior da proteína. O grupo cis-di-
tioleno do anel pirano coordena o
átomo de molibdénio, o qual se liga
a três ligandos (oxigénios) adicio-
nais. O Moco não tem ligandos pro-
teícos directamente coordenados.

A estrutura cristalina da oxido-re-
ductase do aldeído foi analisada nas
formas modificadas quimicamente.
Uma molécula de isopropanol, que
está presente no compartimento inte-
rior do túnel de ligação do substrato,
constitui um modelo para o complexo
de Michaelis da reacção com aldeídos.
Foi proposto que a reacção ocorra por
transferência de urna molécula de
água ligada ao molibdénio, como OH-,
envolvendo um aminoácido da vizi-
nhança (Glu 869).

(S)
0	 0

NH,
	

H20 ----
H

NH N

OH OH

Citidina

Fig. 3 - O centro catalítico da oxido-redutase

de aldeído de D.gigas

MPT

MCD
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Oxido-redutase de aldeído
(W)

A estrutura da primeira proteína
contendo tungsténio foi obtida para
a oxido-redutase de aldeído isolada
de um organismo hipertermófilo.
Pyroccocus furiosus, com uma resolu-
ção de 2.3 A. A proteína é constituí-
da por duas subunidades idênticas,
cada uma contendo um centro 14Fe-
4S] e um átomo de tungsténio liga-
do, de um modo não esperado, por
duas molibdopterinas, MPT-molyb-
dopterin - sem bases adicionais, ter-
minando num grupo fosfato, coorde-
nando assim quatro átomos de enxo-
fre (tiolenos). A molibdopterina
forma também um sistema tricíclico,
conforme descrito anteriormente.
Um ião magnésio parece ter um
papel importante em interacção elec-
trostática com os grupos fosfato da
molibdopterina.

Redutase de DMSO (Mo)
A estrutura da redutase de

DMSO isolada de Rhodobacter sphae-
roides foi resolvida a 2.2 A. A enzima
é uma molibdoproteína com diferen-
ças importantes em relação à oxido-
redutase de aldeído isolada de
D.gigas. O centro contendo molibdé-
nio contem uma espécie mono-oxo e
no plano equatorial coordenam qua-
fro átomos de enxofre (tiolenos) ori-
ginados em duas molidbopterinas na
forma de dinucleritido da guanina
(MGD-molybdopterin guanine dinu-
cleotide). As pterinas apresentam dife-
rentes modo de coordenação ao mo-
libdénio, quando se comparam os es-
tados oxidados e reduzido da enzi-
ma, sendo sugerido um mecanismo
de ligação de substrato que envolve
alteração na coordenação de um dos
grupos tioleno. Um ligando protéico
(Ser 147) coordena ao metal em
ambos os estados redox analisados.

Desidrogenase de Formato
(W)

A desidrogenase de formato iso-
lada de E.coli é uma componente de
80 kDa de um complexo proteíco. Os
cristais difractam ate 2.6 A na forma
isolada anaerobicamente. A forma
reagida com formato também crista-

liza. Os dados obtidos indicam uma
analogia com a proteína de tungsté-
nio isolada de P.furiosus (o Tungsténio
está coordenado a duas moléculas
idênticas de molibdopterina (MPT)),
mas o centro activo interactua com
um ligando proteico (selenscisteina).

NOVAS ESTRUTURAS

Fosfatase Acida Púrpura -
centro di-nuclear Fe(III)- Zn (II)

A fosfatase ácida púrpura isola-
da de plantas, recentemente caracte-
rizada, contêm um centro dinuclear
com Fe(III)-Zn(II), com semelhanças
com as enzimas isoladas de mamífe-
ros com centros Fe(III)-Fe(II). A es-
trutura do homodímero (111 kDa)
foi determinada com uma resolução
de 2.9 A. A enzima é constituída por
dois domínios em cada subunidade.
O centro catalítico, localizado na
parte C-terminal, apresenta os dois
metais ã distância de 3.1 A, com um
ligando Asp164 em ponte e actuan-
do como monodentado. As esferas
de coordenação dos metais são adi-
cionalmente preenchidas por: ferro
[Tir167, His325 and Asp135] e zinco
[His286, His323 e Asp201]. Esta es-
trutura proposta é compatível com as
propostas mecanísticas anteriormen-
te discutidas considerando que o me-
canismo de hidrólise de ésteres de
fosfato envolve o ataque nucleofílico
ao grupo fosfato pelo hidróxido
coordenado ao átomo de ferro. Três
ligandos exógenos - solvente, na es-
fera de coordenação dos metais estão
em discussão.

Desulforedoxina - um novo
centro monoférrico não hémico

Rubredoxinas são as proteínas
contendo ferro não hémico mais
simples. Apresentam coordenação
tetraédrica do átomo de ferro por 4
cisteínas. A estrutura da desulforedo-
xina de Desulfovibrio gigas, um homo-
dímero (2x36 aminoácidos) repre-
senta urna variante da estrutura tipo
rubredoxina, em que duas das cisteí-
nas coordenantes são adjacentes na
cadeia polipeptídica, impondo unia
diferente distorção no centro metáli-

co. A estrutura foi obtida com uma
resolução de 1.8 A. A estrutura si-
métrica do dímero coloca os dois
átomos de ferro em polos opostos da
molécula a uma distância de 16 A. O
centro metálico pode ser substituído
por diversos metais, processo vanta-
joso para análise estrutural, nomea-
damente síntese de derivados pesa-
dos e análise estrutural por RMN
(J.J.G.Moura, B.J.Goodfellow,
Romão, F.Rusnak and I.Moura, Com-
ments in lnorg. Chem. (1996) in press).

CONCLUSÕES

As estruturas de metaloprotef-
nas publicadas no período de tempo
analisado fornecem uma grande va-
riedade de soluções estruturais e per-
mitiram a visualização de centros ca-
talíticos de enzimas chave em pro-
cessos metabólicos. Como se de-
preende facilmente, o revelar da es-
trutura 3D não é o fim mas quase
que o começo de uma longa história.
Os ligandos, as geometrias, as distor-
ções apontadas, as vizinhanças, a ex-
posição do centro catalítico vão ser
determinantes no modo de acção e
condicionar e delinear os mecanis-
mos.

A proposta mecanística para en-
zimas da família da oxidase da xanti-
na, baseada nos dados estruturais é
um exemplo flagrante do poder
deste tipo de análise.

Também se compreende que a
análise destes casos sera enriquecida
no futuro pelo estudo complementar
de diferentes estados de oxidação e
situações de interacção com substra-
tos (inibidores, produtos, análo-
gos...). Na realidade, muitos dos tra-
balhos analisam formas nativas e
não representam as formas activas.
portanto necessário passar das for-
mas "unready" para as "ready".

Uma leitura destes dados leva
imediatamente a retirar uma lição im-
portante: alterações conformacionais
são determinantes na preparação dos
centros metálicos para a reacção de
catálise, permitindo que a esfera de
coordenação do metal aceite substra-
tos a serem posteriormente processa-
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dos. É bem notório esta ocorrência na
peroxidase (criação do centro peroxi-
dático por saída do ligando axial histi-
dina), na redutase de nitrito (cdi)
(com a transformação do hemo d1
numa forma de spin-alto por alteração
conformacional que conduz  à não
coordenação da tirosina), na redutase
de ribonucleotídeo (com diminuição
do número de coordenação dos áto-
mos de ferro após redução) e na redo-
tase de sulfito em que o grupo sulfito
compete com o grupo fosfato ligado
na posição axial do sirohemo.

Estes exemplos, em particular o
caso da redutase de ribonucleotídeo,
demonstram que alterações na esfera
de coordenação de centros metálicos
acoplados a transições redox indu-
zem variação de número de coorde-
nação. A diminuição de número de
coordenação permite reactividade do
local de reacção com o substrato. O
caso dos "carboxylate shifts" obser-
vados na redutase de ribonucleotí-
deo é um dos exemplos de flexibili-
dade da esfera de coordenação e mo-
dulação das propriedades do centro
catalítico com base em química de
oxidação-redução.

Outro aspecto importante: as es-
truturas apresentados mostram que,
nos casos em que estão presentes
centros redox múltiplos e, quando
existe necessidade de definir sítios de
reconhecimento de substrato e sítios
aceitadores electrónicos, um arranjo
espacial adequado é conseguido pela
colocação estratégica dos centros ac-
tivos, permitindo a existência de pos-
síveis percursos para a transferência
electrónica (Figura 4). Urna consulta
detalhada da bibliografia indicada é
sugerida. Notórios são os seguintes
casos:

hidrogenase
e —> [4Fe-4S] "distal" —> [3Fe-4S] —>
[4Fe-4S1 "proximal" 	 [Ni-Fe] —> H2

oxido - redutase de aldeído
aldeídos —> [Moco] —> [2Fe-2S]11 —>
[2Fe-2S]1 —> e
oxidase do cito cromo c
e —> CuA —> heme a heme arCuB
-> 02

Nestes casos os centros [2Fe-
2S]1 e [4Fe-4S] "distal" estão bastan-
te expostos ao solvente (sítio aceita-
dor de electrões) e os centros catalíti-

Fig. 4 - Localização espacial de centros redox

múltiplos.

(A) hidrogenase

(B) oxido-redutase de aldeído

cos (INi-Fe] e Moco) podem comu-
nicar com o exterior (acessíveis a in-
teracção com o substrato) através de
canais bem definidos.

A hidrogenase representa uma
situação a explorar em conjunto pela
espectroscopia e cristalografia. A co-
ordenação do níquel e ferro são ex-
tremamente inovadoras e desafian-
tes. A análise de amostas em estados
redox bem definidos e em interacção
com hidrogénio é de grande urgên-
cia. O átomo de oxigénio em ponte
pode ser o interruptor para o equilí-
brio unready/ready e a visualização
de catálise do dihidrogénio por coor-
denação em ponte no centro bimetá-
lico é uma proposta tentadora a de-
monstrar.
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NOTA

O grupo de R. Huber determinou recentemente a estrutura

da redutase de DMSO isolada de R. Capsulatus que apresen-

ta um dos grupos tioleno não coordenado ao metal (Schnei-

der et. a(., I.Mol.Biol., 263, 53-69(1996)).
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Padre-Nosso Nuclear

O Senhor teve pena do seu servo
E ele rezou, agradeceu
Com um rosário de electrões muito bonitos

nos seus círculos,
Ave-Marias em elipse:
Padre nosso que estais nos céus
E nos deste o escudo do ozone
E o fósforo nas ondas do mar
E em nós a água e o carbone.

O Senhor teve pena do seu servo
E guiou a mão de Becquerel
E pôs um raminho de polónio
Ao peito de Madame Curie,
Mas veio o Diabo e queimou tudo
Num cogumelo venenoso
E imitou o chumbo no plutónio
Em honra de Plutão, já se vê...
Cobrem-se todos com a mesma manta,
O Diabo atómico pinta a manta.

Padre nosso que estais nos céus,
Diz o servo de Deus molecular,
Seja feita a vossa vontade
No computador e no radar,
Na ribose entre as proteínas,
No café sem açúcar da manhã,

Sem planta nem margarinas
Quando os pobres se erguem da enxerga
Para a serapilheira dos sacos
Dizendo à vida: Rai's te parto!
Mas Deus perdoa e tem o ozone
E o bem-aventurado Franklin
Pousado no tecto dos ricos
Como a cegonha nas almearas.
Qual raio! o quê! se esta manhã
Os Carregadores de Pernambuco
Têm uma partida a despachar,
E quem é que há-de alombar
Se um raio mesmo os fulminar?

Padre nosso que estais nos céus...
O meu rosário é tão bonito
Com os seus bugalhos de França
E a Ave-Maria da Polónia,
Rezado nos encontros Solvay:
Pai nosso, diz Niels em Copenhagen
Para dizer Amen em Vacendish,
Santa Maria da Polónia
Já Notre Dame no Pasteur:
Tudo terras cristãs como Portugal, oh douleur!

Química Oceânica

Sinto-me e sento-me vestido de vozes, povoado
Numa túnica ardente de sentido a apagar-se.
Então meu sopro silabado torna o Dito alteroso,
Salvando as veras formas as que declaro e aclamo.
Feito de altas vogais, como o mar de cloretos e medusas,
De consoantes ligadas nos abismos salgados do sangue,
De tudo falo em maré cheia, — vazo no vagar das

pedrinhas
Com turpitudes a lavar na confidência
Dos grandes pensamentos que Deus dá.
Mas sempre com a túnica em fogo,
Sempre com a sensação de que sou isso mesmo,
Os sons, os gritos, os pp e os bb, partículas
Num mar de sangue e significação aflita,
Mar mesmo! e, assim sonoro e molhado, teimosamente

alfabético.

S.O.S.? — Pois socorro, antena ao longe.
Só 5? — Oceânico enxofre de sofrimento e peixes.
C?— Carbono, ou Charles náufrago que ainda teve

tempo de mandar uma garrafa a...
...K — Kate, mas também potássio, que o há no mar

para nos lavar de tudo.
Br — de bromo, almante como uma manhã nas Ilhas
Levantada do mar para a nossa alma,
Sossegada comigo no silêncio,
Liberto enfim por ela do clamor ardente das palavras.
Mas volta... A túnica verbal de fogo torna e arde,
Os sinais alfabéticos refazem-se no mar e em mim:
Falta mais agonia, gargalhada, dicazes
Declarações supérfluas como rolhas nas ondas
De garrafas vazias noutras margens.
A poesia, então, volta a picar seus signos:
Muito Cl, Na, — acaso amores a bordo? Clara? Natália?
Talvez... Mas sobretudo cloro e sódio, água salgada.
Sr B — Sr. Botelho? um velho lobo morto
No pouco estrôncio e bário que o mar tem.
Até que, com 1,27 de Mg pan-pelágico,

ele, sou eu o afogado azul que o verbo arroja,
Para sempre entre os sons equívoco, indecifrável.

Vitorino Nemésio,
in Lint ite de Idade (1971)
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Evocação de Alfred Nobel (1833-1896)
cem anos após a sua morte
JOAQUIM J MOURA RAMOS*

O prémio Nobel é um dos grandes
mitos da sociedade moderna. Jean-Paul
Sartre recusou-se a ir a Estocolmo receber
o prémio da literatura que lhe foi atribuído
em 1964 (em plena situação de guerra fria
entre o capitalismo ocidental e o pseudo-
socialismo então vigente a leste), invocan-
do razões de parcialidade política por parte
do júri. Casos como este não foram no en-
tanto suficientes para macular a auréola de
imparcialidade e neutralidade que rodeia
as comissões encarregadas de atribuir o
prémio. Para os laureados, receber o pré-
mio é o culminar supremo de uma carrei-
ra, é um ritual de entrada no meio restrito
dos eleitos, dos respeitáveis e sapientes da
aldeia global. A comunidade pasma peran-
te os laureados interpelando-os ansiosa-
mente sobre os grandes temas: o destino
da democracia, a vida para além da morte,
o futuro do planeta, o balanço do século, a
vida extraterrestre. O prémio Nobel é um
dos ingredientes da sociedade espectacular
em que vivemos. O facto de vários laurea-
dos na área da ciência terem passado a de-
dicar-se â meditação transcendental após
terem recebido o prémio é um indicativo
do abalo que constitui receber tal distinção.

Se o prémio Nobel não existisse, o
mundo em que vivemos não seria exacta-
mente aquilo que é, e isso devemo-lo a
Alfred Nobel que doou toda a fortuna para
a sua implementação. No passado dia 10
de Dezembro decorreu um século sobre a
morte deste homem, o que justifica a evo-
cação de alguns aspectos da sua vida.

ALFRED NOBEL E A QUÍMICA

Segundo os seus biógrafos, a vida de
Alfred terá sido uma vida plena de contra-
dições. Do ponto de vista financeiro, pe-
ríodos prósperos alternaram com períodos

depressivos (falências, explosões mortífe-
ras em instalações industriais, ...). Alfred
Nobel era um engenheiro na mais pura
tradição da revolução industrial. Espirito
inovador e empreendedor, ele valorizava a
invenção e a descoberta. A sua formação
química deveu-a em boa parte ao químico
russo Nikolai Zinin, seu tutor desde os dez
anos de idade, altura em que vivia com a
família em S. Petersburg°. O interesse pela
ciência dos explosivos herdou-o do seu
pai, Imanuel Nobel, também ele enge-
nheiro e empresário na área da indústria
do armamento. Foi Zinin quem, em 1855,
chamou a atenção de Alfred para as pro-
priedades explosivas notáveis da nitrogli-
cerina, substância que havia sido sintetiza-
da em 1846 pelo italiano Ascanio Sobrero
e baptizada por este de piroglicerina. O po-
tencial explosivo da nitroglicerina era com
efeito muito superior ao da pólvora tradi-
cional (mistura de carvão e enxofre, os
combustíveis, com nitrato de potássio,o
agente oxidante). A sua utilização em
larga escala estava no entanto limitada de-
vido a problemas de estabilidade e segu-
rança. Por outro lado, na sociedade da
época, e em particular nos países da Euro-
pa do norte, existiam fortes solicitações de
natureza económica para a descoberta de
novos explosivos potentes. No contexto da
revolução industrial em curso nesses paí-
ses, a construção do caminho de ferro e a
exploração mineira eram actividades de
grande importância económica e o desen-
volvimento dessas actividades carecia de
explosivos adequados. Um dos méritos de
Alfred Nobel terá sido o de ter tido a per-
cepção inteligente da conjuntura, de ter
compreendido a importância da inovação
e da invenção na área dos explosivos. Foi
aí que ele concentrou a sua actividade e

foi neste domínio que ele deu as suas mais
importantes contribuições para a Química.
Uma delas, e a mais frequentemente refe-
rida, foi a invenção da dinamite (mistura
de nitroglicerina com uma argila absor-
vente) que permitiu aumentar a seguran-
ça e a facilidade de manuseamento do ex-
plosivo. A balistite, que é uma mistura de
que a nitroglicerina é um dos componen-
tes, foi também inventada por Alfred
Nobel em resposta a solicitações de milita-
res que pretendiam um explosivo que não
indicasse ao inimigo a posição das peças de
artilharia, isto é que não libertasse fumos.
Mas a contribuição mais importante de Al-

fred Nobel para a ciência dos explosivos foi
a descoberta, em 1865, do detonador, do
mecanismo da detonação. Ele mostrou
que, ao contrário do que acontecia com a
pólvora, a chama não é um bom iniciador
da reacção explosiva da nitroglicerina. O
primeiro detonador que ele fabricou usava
fulminato de mercúrio e Alfred verificou
que a detonação da nitroglicerina produzia
efeitos devastadores. A detonação é uma
onda de choque (de pressão) que se pro-
paga pela substância explosiva desencade-
ando a reacção. Esta onda de choque, que
é depois mantida pela própria reacção ex-
plosiva, propaga-se a uma velocidade pro-
porcional â energia libertada na reacção
(que no caso da nitroglicerina é de cerca
de 8000 m s-1). Os modernos explosivos,
militares e civis, dependem deste fenóme-
no da detonação, pelo que a descoberta de
Alfred Nobel pôs termo â era da pólvora e
abriu caminho â era dos novos explosivos.

ALFRED NOBEL E A PAZ

O facto de Alfred Nobel ter criado
um prémio para distinguir acções benéfi-
cas para a humanidade no âmbito da pro-
cura da paz traduz as suas preocupações
pacifistas. Tal poderá ser visto como mais
um aspecto contraditório da sua personali-
dade. Um homem cuja vida estava total-
mente dedicada â ciência dos explosivos e

indústria do armamento tinha, apesar
disso, preocupações genuínas e profundas
com os problemas da paz mundial. Alfred
tinha a convicção de que a descoberta de
um engenho ou de uma substância de
grande poder destruidor constituiria um
forte elemento dissuasor para o uso da
armas na resolução dos problemas sociais
e politicos. Estas ideias com sabor a doce
ingenuidade ou terna utopia da Belle Épo-
que, acabaram por não se revelar realistas
dado que a descoberta das armas atómicas,
e a subsequente implantação da guerra
fria e do chamado equilíbrio do terror, não
trouxeram consigo a abolição da guerra.
Alfred Nobel tinha contactos com destaca-
das figuras do movimento pacifista e parti-
cipou mesmo na conferência de paz de
Berna em 1892. A sua longa relação de
amizade com a condessa Bertha Kinsky,
laureada em 1905 com o prémio Nobel da
Paz, é também um exemplo do seu empe-
nhamento pelos problemas da paz.
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ALFRED NOBEL
E SOPHIE HESS

Alfred terá sido um homem solitário,
com alguma tendência depressiva, com
muitas relações mas poucos amigos ínti-
mos. Nunca se casou, mas a sua relação
amorosa com Sophie Hess terá sido mar-
cante para a sua vida. A fase amorosa e
apaixonada desta relação terá sido curta,
dando lugar a um período difícil e destru-
tivo que influenciou negativamente o es-
tado físico e psíquico de Alfred. Sophie
tinha menos vinte e três anos que Alfred e
era uma beleza oriunda de uma família
judia da classe média baixa. Relações difí-
ceis com a madrasta levaram-na a aban-
donar a família. De acordo com os biógra-
fos, Sophie e Alfred eram seres opostos na
educação e no carácter, e as suas vidas
tornaram-se contraditórias e inconciliá-
veis. Sophie era um ser fútil e irresponsá-
vel, fortemente atraído pelo dinheiro,
pelas jóias e pelos "trapos", seduzido por
meios sociais faustosos, frívolos e formais.
Cedo percebeu que intitular-se Madame
Nobel lhe dava acesso aos meios que pre-
tendia frequentar e lhe proporcionava cré-
ditos ilimitados. Depressa se instalou num
luxuoso apartamento em Paris, rodeada
de criados e de admiradores enquanto Al-
fred pagava as facturas. Apesar da inter-
venção de familiares que insistiam na ne-
cessidade premente da rotura, Alfred dei-
xou arrastar a situação penosa ao longo
do tempo, o que veio mais tarde a criar al-
gumas dificuldades para a própria legaliza-
ção e concretização do seu testamento.

O TESTAMENTO

O testamento de Alfred Nobel, escrito
em sueco e datado de 27 de Novembro de
1895, foi tornado público em Janeiro de
1897, cerca de um mês após a sua morte.
De acordo com o seu texto, toda a fortuna
deveria ser gerida de forma a constituir um
fundo destinado a ser distribuído anual-
mente para premiar aqueles que, no ano
anterior, tivessem contribuído de forma
mais significativa para o benefício da hu-
manidade. Muitas dificuldades tiveram no
entanto que ser ultrapassadas antes que a
.atribuição dos prémios pudesse ser imple-
mentada. Por um lado porque, dadas as
avultadas quantias envolvidas, não faltava

quem aparecesse a reivindicar a sua parte.
Sophie Hess terá sido uma das pessoas a
tentar a sorte, procurando que o testamen-
to fosse considerado inválido. O próprio
domicílio de Alfred Nobel foi disputado
pois ele tinha casas na Suécia, em França e
na Itália. Por outro lado, a maior parte da
fortuna estava distribuída por grandes em-
presas em oito países diferentes, o que
também dificultava a situação. Além disso,
apesar de os desejos de Alfred estarem cla-
ramente expressos no testamento, exis-
tiam dificuldades técnicas de execução. E
isto porque, apesar de consciente da im-
portância do rigôr das palavras nos textos
legais, AlfredVslobel escreveu sózinho o seu
testamento sem pedir conselho a ninguém.
Todas as dificuldades puderam no entanto
ser ultrapassadas graças em parte ao gran-
de empenho de Ragnar Sohlman, assisten-
te pessoal de Alfred e que viria a ser o pri-
meiro director da Fundação Nobel. As pri-
meiras atribuições do prémio puderam
assim realizar-se em Estocolmo a 10 de
Dezembro de 1901, dia do aniversário da
sua morte. O primeiro prémio Nobel da
Química foi nessa data atribuído ao holan-
dês J. H. van't Hoff, e desde essa data me-
morável o anúncio do nome dos laureados
é um acontecimento aguardado com ex-
pectativa.

PORQUE NÃO UM PRÉMIO PARA A

MATEMÁTICA?

O prémio Nobel recompensa físicos,
químicos, médicos e fisiologistas. Porque
não matemáticos? O prémio de maior
prestígio que contempla os matemáticos
a medalha Fields, apenas atribuída de 4
em 4 anos (desde 1936) e com um valor
pecuniário muito menos generoso que o
Nobel. Qual a razão deste esquecimento
por parte de Alfred Nobel? Uma resposta
bem ao gosto dos amantes de fofoquices, e
que já navega nas águas da Internet, é a se-
guinte: no fim do século XIX, um mate-
mático sueco de nome Gosta Mittag-Lef-
fler, potencial candidato ao prémio Nobel
da Matemática se este prémio existisse,
teria sido amante de Sophie Hess. Os estu-
diosos da vida de Alfred Nobel afastam no
entanto esta hipótese de forma decidida.
Por um lado porque, no período em que
teria ocorrido a presumível história, tanto
Alfred como Sophie viviam em Paris ao

passo que o matemático vivia em Estocol-
mo. Por outro lado Mittag-Leffler não
seria sequer, segundo muitos, um candi-
dato real ao prémio. Diz-se que ele seria
um homem pedante, ambicioso e munda-
no, habit em misturar problemas pessoais
e relações públicas com problemas científi-
cos e profissionais. Nessa época, Henri
Poincaré era um matemático de muito
maior estatura. Aliás, Poincaré foi candi-
dato ao prémio Nobel da Física em 1910
tendo sido preterido pelo comité Nobel,
nessa época intérprete fidedigno das ideias
de Alfred, em favor dos irmãos Wright,
pioneiros da aviação. A explicação da ine-
xistência do prémio da Matemática parece
ser bem mais simples e residir apenas na
mentalidade de Alfred Nobel. Este era um
engenheiro bem na tradição do século
XIX, espírito prático e empreendedor,
mais vocacionado para a experiência do
que para a teoria. Ele desejava, e isso ficou
bem explícito no seu testamento, que os
prémios servissem para premiar invenções
e descobertas que fossem portadoras de
uma grande utilidade e benefício para a
humanidade. Com efeito, nos primeiros
anos de existência do prémio, as comis-
sões encarregadas da sua atribuição procu-
ravam interpretar .4 letra o pensamento de
Alfred Nobel. Terá sido por isso que os ir-
mãos Wright foram escolhidos em detri-
mento de Poincaré. Terá sido também por
isso que Einstein recebeu o prémio pela
descoberta do efeito fotoeléctrico e não
pela teoria da relatividade (que, de acordo
com o texto emitido pelo Comité Nobel,
"ainda não tinha adquirido a importância que
a tornasse um grande benefício para a huma-
nidade"). Alfred Nobel achava que as des-
cobertas da Matemática não conduzem a
benefícios imediatos para a humanidade e
por isso não comtemplou esta disciplina
no seu testamento.

O prémio Nobel tornou-se um sím-
bolo do século XX e tem acompanhado e
distinguido, de forma imparcial, os desen-
volvimentos científicos e tecnológicos
ocorridos desde a sua criação. Prestes a
entrar no segundo século da sua existên-
cia, resta-nos desejar, em homenagem ao
seu criador, que a instituição se mantenha
viva e interveniente nas várias frentes dó
seu protagonismo.

* Departamento de Engenharia Química, Insti-
tuto Superior Técnico

QUÍMICA • 63 • 1996 45



e n S i n o

Opiniões e sugestões dos alunos acerca da disciplina
de Técnicas Laboratoriais de Química
LAURINDA LEITE* e SUSANA SA*

Este artigo tem como objectivo
apresentar os resultados de uma
investigação sobre: i) o que
pensam os alunos de Técnicas
Laboratoriais de Química Bloco
acerca da relação da disciplina
com a vida do dia-a-dia e acerca
da relação entre as aulas teóricas
e as aulas laboratoriais e ii) o que
Os alunos manteriam e alterariam
na disciplina.
Os dados foram recolhidos
através de um questionário
aplicado a 312 alunos, de 14
escolas e 24 professores. Os
resultados indicam que i) na
opinião dos alunos, existe uma
maior relação entre as aulas
teóricas e as aulas práticas do que
entre as experiências laboratoriais
de TLQ e a vida do dia-a-dia e ii)
que os alunos gostariam de ter
melhores condições logísticas e
pedagógico-didácticas.

INTRODUÇÃO

A disciplina de Técnicas Laborato-
riais de Química (TLQ) entrou em
funcionamento no ano lectivo de
1993/94, na sequência da recente
Reforma Curricular.

De acordo com o respectivo pro-
grama ( I), a leccionação desta disci-
plina deve ser orientada numa pers-
pectiva predominantemente prática,
não descurando, no entanto, o su-
porte científico-teórico, que se afir-
ma ser importante para desenvolver
no aluno "a estruturação do raciocí-
nio, o espírito crítico-científico e a
adaptabilidade a novas situações".
Defende-se, ainda, que a disciplina
constitua um espaço "onde o aluno
passa da teoria à prática ou vice
versa", que lhe permita aplicar con-
ceitos e fazer "uma ligação perma-
nente à vida do quotidiano".

Neste contexto, parece pertinen-
te perguntar em que medida estarão
estas recomendações a ser explicita-
mente postas em prática, de modo a
facilitar não só a (re)construção
consciente e integrada dos diferentes
conhecimentos e experiências adqui-
ridos pelos alunos em TLQ, mas tam-

bém o relacionamento destes com o
dia-a-dia?

Assim, neste artigo apresenta-se
um estudo que teve como objectivos:

- investigar o que pensam os
alunos de TLQ - Bloco I acerca da re-
lação da disciplina com a vida do dia-
a -dia e acerca da relação entre as
aulas teóricas e as aulas laboratoriais,
nessa mesma disciplina;

- identificar as alterações que os
alunos gostariam de ver introduzidas
na disciplina.

METODOLOGIA

Descrição do estudo
O estudo consistiu na reco-

lha de opiniões de alunos de TLQ -
Bloco I sobre a disciplina, tendo, para
o efeito, os alunos sido inquiridos,
através de um questionário, acerca
dos aspectos referidos nos objectivos
anteriormente apresentados.

O questionário foi aplicado
por professores de Ciências Físico-
Químicas ou TLQ, no final do ano
lectivo de 94/95.

A mostra
Participaram no estudo 312 alu-

nos de TLQ - Bloco I, oriundos de 14
escolas e 24 professores. As escolas
envolvidas no estudo pertenciam aos
distritos de Braga, Porto e Aveiro.

Não sabemos se os alunos com
que trabalhámos são ou não repre-
sentativos dos alunos portugueses de
TLQ - Bloco I. No entanto, pensamos
que o facto de eles serem oriundos
de diversas escolas e professores nos
dá garantias de que os resultados
deste estudo constituem um indica-
dor do sentimento dos alunos Portu-
gueses de TLQ.

Construção e validação
do instrumento

Para este trabalho elaborou-se
um questionário constituído por
duas partes.

A primeira parte continha itens
escalares, adaptados de questionários
previamente utilizados por Fraser et al.
(2) e por Araújo (3). A cada item os su-
jeitos deveriam responder seleccionan-

do um dos graus da seguinte escala:

1 - Nunca 2 - Raramente 3 - Algumas vezes
4 - Muitas vezes 5 - Sempre

Por análise factorial, verificou-se
o agrupamento de nove itens em
dois factores, Fl e F2, como se segue:

F 1 - Relação entre as aulas teóricas e as
aulas laboratoriais de TLQ

1 - Quando vamos para uma
aula laboratorial não temos bases
teóricas para compreender as expe-
riências realizadas

2 - Usamos durante as activida-
des laboratoriais, a matéria aprendi-
da nas aulas teóricas

3 - A matéria dada nas aulas
teóricas é muito diferente dos assun-
tos tratados nas aulas laboratoriais

4 - O trabalho das aulas labora-
toriais ajuda-nos a compreender a
teoria dada nas aulas teóricas

5 - O trabalho laboratorial e as
aulas teóricas de TLQ não estão rela-
cionados

F 2 - Relação entre as experiências labo-
ratoriais de TLQ e o dia-a-dia

6 - As experiências realizadas
em TLQ permitiram "ver" a aplicação
prática da Química

7 - As experiências realizadas
em TLQ não têm utilidade para a
vida real

8 - As experiências realizadas
em TLQ têm a ver com fenómenos
da vida corrente

9 - As aulas laboratoriais de TLQ
permitiram compreender fenómenos
da vida corrente

Cada factor apresenta uma con-
sistência interna superior ao valor
mínimo (0.7) exigido para este tipo
de teste (4) e a correlação entre estes
dois factores (0.513) não é muito
elevada. Assim, os itens incluídos em
cada um dos factores têm uma certa
interconexão e medem uma mesma
dimensão que é diferente da dimen-
são medida pelos itens incluídos no
outro factor. Podemos, portanto,
analisar essas duas dimensões sepa-
radamente.
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A segunda parte do questioná-
rio era constituida pela seguinte
questão de resposta livre: " O que
modificarias e o que manterias na
disciplina de TLQ, se passasses a ser
tu o(a) professor(a)?".

RESULTADOS

Opiniões dos alunos
Para tratar os dados recolhidos

com a primeira parte do questioná-
rio, inverteu-se a escala no caso dos
itens negativos (itens 1, 3, 5 e 7), de
modo a que um dado grau da escala
tenha o mesmo significado para
qualquer item: 1 - Nunca/Não Dese-
jável --> 5 - Sempre/Desejável; .

A figura 1 mostra a média (±1
desvio padrão) das respostas dadas
pelos sujeitos aos diferentes itens.

Fig. 1: Média (+ IDP) para cada item

As médias obtidas pelos itens 1
a 5 (associados ao Factor 1) são su-
periores às médias obtidas pelos itens
6 a 9 (associadas ao Factor 2). •

A média mais elevada (4.16) foi
obtida pelo item 2, o que significa
que os alunos sentem que usam
"Muitas vezes" nas aulas práticas a

F1

Fig. 2: Média (-± 1DP) para cada factor

matéria aprendida nas aulas teóricas.
A média mais baixa (2.99) verifi-

ca-se para o item 8, o que significa
que, para os alunos, as experiências de
TLQ tendem a estar apenas "Algumas
vezes" relacionadas com o dia-a-dia.

Contudo, os elevados valores de
desvio padrão indicam um consenso
não muito elevado entre os alunos
relativamente ao conteúdo de cada
um dos diferentes itens.

O Factor 1 obteve uma media
superior à do Factor 2, sendo a dis-
persão dos resultados semelhante
nos dois factores (Fig. 2).

Assim, a opinião dos alunos in-
dica que eles sentem mais frequente-
mente a relação entre as aulas teóri-
cas e as aulas experimentais do que a
relação entre o que fazem em TLQ e
o dia-a-dia.

De acordo com o gráfico 1, cerca
de 75% dos sujeitos atribuíram pon-
tuação "elevada" ( � 3.5) ao Factor 1.

A correspondente percentagem,
para o Factor 2 é inferior a 50% (grá-
fico 2) e está próxima da percenta-
gem que lhe atribuiu pontuação mo-
derada (entre 2.5 e 3.5, inclusivé).

Há, portanto, muito mais alunos
a afirmarem que as aulas teóricas têm
uma relação "elevada" com as aulas
experimentais do que a reconhece-
rem a existência de uma relação deste
tipo entre as actividades experimen-
tais realizadas em TLQ e o dia-a-dia.

Sugestões dos alunos
A análise das respostas dos alu-

nos à questão aberta mostra que eles
se centram essencialmente nos as-
pectos que gostariam de ver altera-
dos. Na verdade, apenas 21 alunos
mencionam aspectos a manter,
sendo unânimes em referir o bom
relacionamento que têm com o(a)
professor(a). Em nossa opinião, este
resultado não pode ser interpretado
como significando, necessariamente,
que os alunos consideram que tudo
o resto precisa de ser alterado, mas
antes como constituindo um indica-
dor da elevada importância que re-
conhecem a uma boa relação afecti-
va com o(a) professor(a).

No que respeita às alterações,
verifica-se, pela análise do quadro 1,

Gráfico 1: Classificação das pontuações médias

atribuídas pelos alunos ao Factor 1.

Gráfico 2: Classificação das pontuações médias

atribuídas pelos alunos ao Factor 2

que as de ordem logística são aquelas
que gozam de maior consenso entre
os alunos.

De notar que mais de 30% dos
alunos referiram que gostariam de ter
mais materiais/equipamentos labora-
toriais e que cerca de 20% gostariam
que nas escolas houvesse melhores
instalações para a disciplina de TLQ.
Estes resultados poderão dever-se às
condições deficientes em que muitos
alunos e professores têm que traba-
lhar e ser um reflexo da consciência
que disso têm os próprios alunos.

Ao nível pedagógico-didáctico, os
alunos participantes neste estudo alte-
rariam diversos aspectos mas as altera-
ções que seriam introduzidas por mais
sujeitos iriam no sentido de passar a
realizar experiências propostas pelos
alunos (19.6%) e de relacionar as ex-
periências realizadas com o dia-a-dia
(16.7%). De notar ainda que um nú-
mero considerável de alunos referiram
que promoveriam o relacionamento
das aulas teóricas com as aulas práti-

O Baixa

O Moderada

Elevada

O Baixa

O Moderada

O Elevada
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cas, hem como o trabalho experimen-
tal realizado individualmente.

No que respeita às aulas práti-
cas, e apesar de alguns alunos gosta-
rem que cada aula tivesse uma dura-
ção menor, nenhum aluno afirmou
que defenderia uma diminuição glo-
bal das mesmas e, antes pelo contrá-
rio, 14.1% defenderiam mesmo o
aumento da carga horária dedicada
às aulas práticas, à custa da diminui-
ção das aulas teóricas.

Apesar de alguns alunos terem
afirmado que efectuariam alterações
ao programa, eles não especificaram
de que alterações se trataria. Também
não foram explicitadas as razões pelas
quais os alunos gostariam de introdu-
zir aulas dedicadas a socorrismo. Con-
tudo, pensamos que esta referência
poderá estar relacionada com ques-
tões de segurança no laboratório, em
consequência da ênfase que no pro-
grama é dada a este aspecto.

CONCLUSÕES

Para os alunos, a relação das
aulas teóricas com as aulas experi-
mentais é maior do que a relação das
experiências realizadas em TLQ com
o dia-a-dia. Obviamente, é desejável
que as aulas teóricas e as aulas expe-

rimentais estejam relacionadas entre
si mas seria bom que os alunos pas-
sassem a sentir mais que as activida-
des laboratoriais realizadas em TLQ
têm relação com o seu dia-a-dia.

Conseguir isto pode não impli-
car uma alteração radical nas activi-
dades realizadas, mas apenas que se
crie condições para que a relação
dessas actividades com o dia-a-dia se
torne explicita para os alunos. Na
verdade, se em alguns casos o pró-
prio programa prevê e os autores de
manuais propõem o ensino da técni-
ca num contexto do dia-a-dia (ex:
centrifugação no contexto da prepa-
ração do queijo), outros casos há em
que isso não acontece. O que se de-
fende é que, se a técnica tiver que
ser ensinada num contexto académi-
co, se faça, no momento que parecer
mais oportuno mas de uma forma
explicita, a ligação da mesma ao dia-
a-dia. Assim, por que não aplicar a
floculação na interpretação do trans-
bordar do leite, na preparação do
chantilly e da clara em castelo (6)?
Por que não dizer que a rotação do
plano de polarização é usada para
determinar a quantidade de açúcar
em solução, nomeadamente, duran-
te o fabrico do açúcar e do vinho (6)
e na análise da urina (7) e, se possi-

vel, complementar esta informação
com uma visita de estudo ou com
um videograma que demonstre a
utilização e a importância da técnica
nesse(s) contexto(s) do dia-a-dia?

Por outro lado, o que parece
preocupar mais alunos são, sem dúvi-
da, as condições materiais que, como
sabemos, em diversas escolas, impe-
dem a disciplina de TLQ de ser, tal
como se refere no programa, uma dis-
ciplina predominantemente prática.
Estas condições são ainda importantes
na medida em que constituem uma
espécie de condição necessária e/ou
facilitadora da concretização de outros
aspectos a que os alunos atribuem im-
portância, como, por exemplo, mais
aulas práticas, trabalho individual e
realização de experiências propostas
pelos alunos. Estas últimas constitui-
riam, ainda, uma oportunidade exce-
lente para se promover a integração
consciente de conhecimentos proces-
suais e conceptuais (dificilmente con-
seguidas com a mera execução de pro-
tocolos que frequentemente apresen-
tam estrutura tipo "receita de culiná-
ria"), desde que fosse dada aos alunos
a oportunidade de, e tal como alguns
deles referem, elaborarem os protoco-
los experimentais.

QUADRO 1 - Alterações que os alunos implementariam em TLQ - Bloco I
(N=312)

Alterações propostas

Nível logístico:
- Mais materiais 105 33.7
- Mais/melhores instalações 58 18.6

Nível pedagógico-didáctico:
-,Fazer (mais) visitas de estudo/saídas de campo 17 5.4
- Relacionar as experiências com o dia-a-dia 52 16.7
- Realizar experiências propostas pelos alunos 61 19.6
- Permitir que os alunos elaborem protocolos 4 1.3
- Permitir que os alunos realizem projectos de investigação 3 1.0
- Trabalhar individualmente nas aulas práticas 22 7.1
- Relacionar as aulas teóricas com as aulas práticas 27 8.7
- Reduzir o número de relatórios 21 6.7
- Avaliar através de testes práticos 9 2.9
- eromover um bom relacionamento professor-aluno 28 9.0

Nível organizacional/regulador
- Alterar o programa 11 3.5

- Aumentar as aulas práticas ã custa das teóricas 44 14.1

- Diminuir a duração das aulas práticas, mantendo o número de horas 11 3.5

Outras
- Aulas de socorrismo 3 1.0
- Não propõe alterações 33 10.6
- Não responde 10 3.2

Nota: A soma das percentagem ultrapassa os 100%, dado que algumas respostas foram classificadas em mais do que uma categoria

Nota: Parte deste trabalho foi apresenta-
da em Poster no Encontro da SPQ-96.
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O Departamento de Química da Faculdade
de Ciencias e Tecnologia da Universidade
Nova de Lisboa
JOSE J. G. MOURA, JORGE LAMPREIA, PEDRO SIMÕES E LÚCIA PEREIRA*

O Departamento de Química
(DQ) da Faculdade de Ciências e Tec-
nologia da Universidade Nova de Lis-
boa, embora relativamente recente
(criado em 1981), tem já uma reco-
nhecida implementação no mercado
de ensino e de trabalho, em particu-
lar devido ã então novidade e especi-
ficidade introduzida pela Licenciatu-
ra em Química Aplicada, com a qual
se iniciou o ensino da Química na
Faculdade. Desde há três anos o De-
partamento atingiu uma nova di-
mensão pelo facto de se ter concluí-
do um novo edifício departamental
de dimensões adequadas permitindo
instalar, de um modo condigno, os
Departamentos de Química e de Am-
biente assim como as Secções Autó-
nomas de Biotecnologia e Grupo de
Disciplinas de Ecologia da Hidrosfera.

O Departamento de Química
(que engloba o Centro de Química
Fina e Biotecnologia) tem um corpo
docente que compreende 46 douto-
rados e 8 não doutorados, incluindo
ainda 24 bolseiros.

Em termos de espaço, e em vir-
tude da actual situação de congela-
mento de contratação de docentes, o
DQ atingiu um estado estacionário,
que permite um ratio espaço de in-
vestigação/docência adequado e acei-
tável.

ESTRUTURA DO DQ

O Departamento de Química da
FCT/UNL constitui uma unidade or-
gânica permanente da Faculdade de
Ciências e Tecnologia da Universida-
de Nova de Lisboa, vocacionado para
o ensino, a investigação científica e
prestação de serviços em áreas da
Química, da Bioquímica e da Enge-
nharia Química com as finalidades
gerais previstas na lei e nos estatutos
da FCT.

O Departamento integra quatro
Secções: Química-Física e Inorgânica,
Química Orgânica, Engenharia Quí-
mica e Bioquímica e um Centro de
Investigação (Centro de Química
Fina e Biotecnologia (CQFB) da
FCT/UNL) cabendo-lhe o papel de
promover e harmonizar a investiga-

ção interdisciplinar no âmbito do De-
partamento.

O Conselho do Departamento
(CD), com a sua Comissão Coorde-
nadora e a Comissão Executiva, tem
competências bem definidas em re-
gulamento. Este Conselho é consti-
tuído pelos doutores, como membros
permanentes, e por membros não
permanentes eleitos de entre os res-
tantes docentes e investigadores, de
cada Secção, não excedendo o seu
número em um por Secção. A Co-
missão Coordenadora, integra o Pre-
sidente e um Professor Catedrático
ou Associado, por cada Secção, eleito
pelos membros da mesma e tem as
competências que lhe forem delega-
das pelos conselho de Departamento.

O Centro de Química Fina e
Biotecnologia (CQFB), com regula-
mento próprio, é uma unidade de in-
vestigação criada junto do Departa-
mento de Química da FCT/UNL
(apoiada inicialmente pelo Programa
Ciência e Contrato Plurianual com a
JNICT). É, actualmente, constituído
pelas seguintes áreas de investigação:
A- Síntese Selectiva e Química Estru-

tural
B- Química Bio-Orgânica e Analítica
C - Química de Produtos Naturais e

Síntese Orgânica
D - Termodinâmica e Processos de

Separação
E - Química Bio-Inorgânica e Enge-

nharia de Proteínas
F - Fotoquímica e Química Supramo-

lecular
G - Engenharia de Reacções em Quí-

mica Fina
H - Engenharia Bioquímica e de Pro-

cessos
I - Bioquímica-Física de Proteínas
J - Aspectos Bioquímicos e Biofísicos

do Transporte Biológico

As Comissões Pedagógicas das li-
cenciaturas ministradas pelo departa-
mento têm como missão gerir a rela-
ção entre o corpo discente e docente,
estando atentas ás necessidades pe-
dagógicas e de formação, propondo
alterações curriculares genéricas e
pugnando para que, em cada mo-
mento, os estudantes recebam o me-
lhor curso possível, dadas as circuns-

tâncias. São compostas por dois dou-
torados, dois não-doutorados e qua-
tro estudantes das respectivas licen-
ciaturas. A Comissão Pedagógica da
Licenciatura em Química Aplicada
tern, ainda, um membro doutorado
pertencente à Secção Autónoma de
Biotecnologia, efectivamente envol-
vido no Ramo de Biotecnologia desta
licenciatura.

Biblioteca Departamental

A FCT tem uma Biblioteca Cen-
tral situada no campus do Monte de
Caparica coordenada por um Direc-
tor e Coordenadora Bibliotecária.
Esta Biblioteca encontra-se agora em
fase de expansão com a criação de
extensões, regidas pelo regulamento
da Biblioteca Central e que vão per-
mitir aumentar o espaço de arquivo
e de salas de leitura e consulta. Uma
destas extensões situa-se no Edifício
Departamental servindo as áreas de
Química, Ambiente e Biotecnologia.
Segue-se a criação das extensões nas
áreas de Informática e Matemática.

Em particular, a extensão exis-
tente no Edifício Departamental está
numa fase de informatização e o seu
espólio foi, recentemente, muito enri-
quecido pela doação de parte das exis-
tências da Biblioteca da Quimigal,
agora integradas com os periódicos
que cobrem os interesses da Química,
Ambiente e Biotecnologia. Um esfor-
ço está a ser desenvolvido no sentido
de, numa fase posterior, ser possível o
acesso a bases de dados internas e ex-
teriores. A Biblioteca é também utili-
zada para exposições temporárias bi-
bliográficas exteriores à Faculdade.

ENSINO NO DQ

O DQ tem a seu cargo a respon-
sabilidade de gerir as Licenciaturas
de Química Aplicada e Engenha-
ria Química.

No seu início, a Universidade
Nova de Lisboa e, consequentemen-
te, as Faculdades que lhe iriam per-
tencer, estava pensada para ser um
campus com uma grande interacção
entre as diversas áreas/Faculdades
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existentes. Os alunos poderiam fre-
quentar um curso determinado e,
como em alguns países, ter discipli-
nas noutras áreas do saber. Este
plano nunca foi efectivamente con-
cretizado, por vicissitudes várias, mas
esta interdisciplinaridade, bem como
o seu sistema de créditos, ainda se
reflectem hoje na organização dos
dois cursos ministrados pelo Depar-
tamento de Química.

Os alunos do DQ dispõem da
possibilidade de solicitar Aconselha-
mento Pedagógico se tal desejarem.
O Aconselhamento aos alunos é
prestado por quatro professores do
departamento, sendo dois deles os
Presidentes das Comissões Pedagógi-
cas das Licenciaturas, com a função
de esclarecer dúvidas postas pelos
alunos sobre o conteúdo curricular
das disciplinas, articulação entre elas
e sua importância na formação esco-
lar e profissional dos alunos. Este
modelo de aconselhamento é facul-

tativo, devendo ser solicitado pelos	 • Licenciatura em Química Aplicada
alunos interessados. 	 A Licenciatura em Química Apli-

cada surgiu em 81/82 como reflexo
da necessidade de se complementar a
formação clássica em Química, Biolo-
gia e Bioquímica, abordando aspectos
inovadores no domínio da Química
Orgânica e Biotecnologia. Estas eram
e são áreas de ponta, o que continua
a justificar uma orientação privilegia-
da dos licenciados para o campo de
investigação sem, contudo, deixar de
ser conjugada com uma boa integra-
ção na indústria. A licenciatura está,
assim, organizada em três anos de
formação básica que conduzem a dois
ramos de especialização, com a dura-
ção de dois anos.

O perfil do curso dá um grande
ênfase â componente laboratorial e
aposta fortemente na interdisciplinari-
dade entre as diversas áreas científicas.

Através de um esforço empenha-
do que vem sendo desenvolvido
desde o início da licenciatura é possí-
vel, actualmente, ter â disposição dos
alunos um conjunto de material de
laboratório, instrumentação vária e
espaço físico que possibilita a execu-
ção efectiva, por parte dos alunos, de
Aulas Práticas de Laboratório. No
novo edifício que ocupamos, estas
podem ter, excepcionalmente, ate aos
oito grupos por sessão - 24 alunos,

Organização da Licenciatura em Química Aplicada

A licenciatura está, como já foi dito, dividida em Tronco Comum e Ramos que se passam a

descrever.

Tronco comum - Areas Científicas

Química
Biologia

Matemática

Física

Ciências Humanas

Ramo de Química Orgânica - Areas Científicas:
Obrigatórias:	 Química Orgânica/Química Orgânica de Produtos naturais

Tecnologia Química

Química, Matemática

Física, Biologia

Ciências Humanas e Sociais

Opcionais:	 Tecnologia Bioquímica
Engenharia Química

Bioquímica e Biologia

Matemática, Informática

Ramo de Biotecnologia - Areas Científicas:
Obrigatórias:	 Química

Matemática
Física
Bioquímica

Biologia

Tecnologia Bioquímica
Tecnologia Microbiana
Engenharia Genética
Ciências Humanas e Sociais

Opcionais:	 Química Orgânica / Química dos Produtos Naturais
Matemática, Informática

Tecnologia Química
Bioquímica, Biologia
Engenharias
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sendo seis grupos o mais habitual, até
ao 3° ano da licenciatura. Nas cadei-
ras dos Ramos a organização é, obvia-
mente, diferente e mais particular.

Neste momento o numerus clau-
sus para a Licenciatura estabilizou e é
de 60 alunos.

A Licenciatura de Química Apli-
cada é um curso vocacionado para a
investigação e indústria em áreas
inovadoras tais como:

Indústria de Fermentação Química Fina (Sínteses)

Indústria Farmacêutica
	

Fotoquímica

Indústria Alimentar
	

Química Bioinorgânica

Indústria de Perfumaria
	

Química Orgânica Estrutural

Processos Separativos
	

Microbiologia

Engenharia Genética
	

Biologia Molecular

Tecnologia Enzimática
	

Análises Químicas

Tecnologia Ambiental

Saídas Profissionais:

A licenciatura está pensada em
termos de saídas profissionais nas áreas
das Indústrias de Sector Químico, Bio-
tecnológico e afins (Indústrias Fermen-
tativas, Alimentares, Farmacêuticas,
Agroquímicas, Cosmética), Serviços
Públicos, Laboratórios de Análises,
Controlo de Qualidade, Empresa de
Consultadoria, Ensino e Investigação.

Ensino - Licenciatura

O ensino da área da Química
aplicada na FCT-UNL, com dois
ramos diversificados, permitiu dar
uma personalidade forte ao ensino
da Química na FCT, imediatamente
reconhecida no exterior. Estes tópi-
cos são complexos e têm uma forte
componente interdisciplinar. Assim,
o curso foi desenhado no sentido de
permitir flexibilidade, introduzindo
cadeiras de opção adequadas e sem-
pre baseado num sistema de créditos
o que permite, dentro do possível
uma licenciatura mais "por medida"
que por "pret-a-porter".

Nos três primeiros anos é for-
necida informação básica nas áreas
da Química (Inorgânica, Analítica e
Química-Física), Física, Matemática,
sendo introduzidos conceitos de
Bioquímica e Biologia. É de realçar

a utilização efectiva de equipamen-
to analítico e instrumental (poten-
ciómetros, condutímetros, espectro-
fotómetros UV-vísivel, infraverme-
lhos, magnetoquímica, cromatogra-
fias e técnicas electroquímicas vá-
rias). A partir do 4° ano os alunos
podem optar pelos ramos de Quími-
ca Orgânica e Biotecnologia. O
ramo de Química Orgânica propor-
ciona aos alunos uma formação bá-
sica em síntese orgânica, mecanis-
mos reaccionais, análise estrutural,
com forte implicação na área dos
produtos naturais. O Ramo de Bio-
tecnologia está vocacionada para as
áreas múltiplas da biologia molecu-
lar, tecnologia de enzimas, reactores
biotecnológicos e informação nas
áreas de processos relacionados com
as bio-indústrias. Nestes dois últi-
mos anos os alunos ingressam em
tópicos mais especializados e dirigi-
dos, em que técnicas sofisticadas da
área da biologia molecular são cor-
rentemente utilizadas e métodos es-
truturais são aplicados como resso-
nância paramagnética electrónica
(RPE) e ressonância magnética nu-
clear (RMN). No último ano os alu-
nos podem optar pela realização de
estágio curricular (em adição a ca-
deiras do 10° Semestre) que lhes
permite um contacto real com um
grupo de investigação ou uma in-
dústria. Tem sido encorajada, pela
Comissão Pedagógica da LQA, a
saída dos alunos da FCT para outras
unidades exteriores de investigação
ou industriais permitindo não só o
contacto com o mundo exterior mas
também que esse mundo possa re-
conhecer as competências dos alu-
nos formados no DQ/FCT/UNL.

• Licenciatura em Engenharia
Química

A formação de licenciados com
perfil de Engenheiro Químico ini-
ciou-se na FCT/UNL em 1977 como
Ramo de Processos Químicos da li-
cenciatura de Engenharia de Produ-
ção Industrial, mais tarde alterado
para Ramo de Engenharia Química
(1984). Finalmente, em 1986, ini-
ciou-se a licenciatura em Engenharia
Química como licenciatura autóno-

ma integrando desde logo os alunos
desde o 1° ano.

A licenciatura em Engenharia
Química da FCT/UNL tem uma es-
trutura curricular própria que a di-
ferencia de outras licenciaturas em
Engenharia Química oferecidas no
País. Mantém uma sólida formação
em Matemática (6 semestres lecti-
vos) e Física (2 semestres lectivos,
além de Química-Física e Termodi-
nâmica Química), apresentando
contudo um menor número de dis-
ciplinas de Química (10 semestres
lectivos) do que outras escolas de
engenharia. Pretende-se oferecer
uma boa formação em Química,
mais forte do que é tradicional em
cursos de escola Anglo-Saxónica,
mas cultivando desde o início uma
"cultura" de Engenharia Química.
Inovadora é a combinação, existen-
te desde o início, com a formação
em Gestão, através de um conjunto
significativo de disciplinas obrigató-
rias na área da gestão industrial e
planeamento (5 semestres lectivos)
e de disciplinas de opção (3 semes-
tres lectivos).

O curriculum escolar está orga-
nizado de uma forma que reflecte a
preocupação numa boa formação
interdisciplinar. O número de disci-
plinas leccionado por outros depar-
tamentos é elevado e os alunos
podem realizar as suas disciplinas de
Opção frequentando qualquer disci-
plina oferecida pela Universidade
Nova de Lisboa (até ao máximo de
7 unidades de crédito). De igual
modo tem sido estimulada a partici-
pação dos alunos no Programa
ERASMUS, o qual lhes permite a
realização de estágios no estrangeiro
e o contacto com realidades diferen-
tes do meio escolar.

A licenciatura integra no último
ano a disciplina de Projecto (2 se-
mestres lectivos) a qual permite aos
alunos utilizar os seus conhecimen-
tos de uma forma integrada estudan-
do o processo de fabrico e comercia-
lização de um produto, desde as fases
de análise de mercado, dimensiona-
mento e instrumentação da instala-
ção, e estudo de viabilidade econó-
mica.
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Por forma a complementar os
objectivos anteriores a secção de
Eng.a Química dispõe recentemente
de uma unidade piloto, constituída
por um reactor químico de 1 m3 de
capacidade (tipo tanque com agita-
ção), uma torre de destilação e res-
pectiva torre de refrigeração, cal-
deira eléctrica e permutador de
calor. É de realçar que todo o equi-
pamento é controlado por uma uni-
dade de controle ligado a um com-
putador. Desde modo, os alunos
podem efectuar aulas práticas reali-
zando testes de produção em regi-
me piloto.

Com o objectivo de preparar os
alunos para a sua futura inserção
no mercado de trabalho, tem sido
dedicada uma particular atenção
realização de visitas de estudo a di-
ferentes unidades industriais. Pre-
tende-se que os alunos adquiram
conhecimentos relevantes para as
disciplinas em que essas visitas são
inseridas (caso das disciplinas de
Indústrias Químicas, Bioenergética
Industrial, Tecnologia de Enzimas)
e que se apercebam de quais as
funções que o Engenheiro Químico
desempenha nessas unidades, quais
as suas responsabilidades, e quais as
perspectivas de carreira que se
abrem após a conclusão da sua for-
mação académica. Por esta razão, o
corpo docente da Secção de Enge-
nharia Química integra vários do-
centes convidados que mantêm ac-
tividade empresarial ou integram o
quadro de empresas, os quais lec-
cionam diferentes disciplinas do 4'
e do 5" ano da Licenciatura, tais
como Indústrias Químicas, Tecnolo-
gia de Plásticos e Projecto AA, per-
mitindo aos alunos o contacto com
docentes com outro tipo de expe-
riência profissional.

Organização da Licenciatura

A estrutura da licenciatura en-
globa as seguintes areas científicas
(entre parêntesis é indicado o nú-
mero de créditos necessários serem
obtidos em cada uma dessas áreas,
sendo o número total necessário
concessão do grau de Engenheiro de
154):

Areas Cientificas Obrigatórias:

Biotecnologia	 (7 créditos)
Ciências Humanas e Sociais	 (2 créditos)
Engenharia Industrial
	

(11 créditos)
Engenharia Química	 (44 créditos)
Física	 (8 créditos)
Matemática	 (23 créditos)
Informática	 (6 créditos)
Matérias Interdisciplinares	 (10 créditos)
Química	 (28 créditos)

Areas Cientificas Optativas
	 (15 créditos):

Biotecnologia/Agroindústria
Engenharia Industrial
Química
Tecnologia e Utilidades
Ambiente

(Nota: até ao limite de 7 unidades de crédito os
alunos poderão efectuar qualquer disciplina
cursada na Universidade Nova de Lisboa)

O curso de Engenharia Química
assegura uma formação para o de-
sempenho de funções nomeadamen-
te de:
- Concepção e desenvolvimento de

novos processos
- Projecto industrial
- Planeamento, optimização e con-

trolo da produção
- Controlo da qualidade e controlo

da poluição
- Manutenção e gestão de stocks
- Automação e segurança
- Direcção de produção
- Direcção fabril

Areas potenciais de emprego:
- Indústrias de Sector Químico e

afins:
* Produtos Químicos, Ácidos, Adu-

bos, Papel, Pesticidas, etc.
* Transformação de Plásticos, Resi-

nas, Tintas e Vernizes.
* Química Orgânica, Orgânica Fina

e Bioquímica.
* Petroquímica e Refinação de Pe-

tróleos
- Serviços Públicos e Empresas de

Serviços
- Gabinetes de Estudos e Projectos

de Engenharia
- Laboratórios de Engenharia e de

Investigação nas Empresas
Docência e Investigação no Ensi-
no Superior

Ensino - Licenciatura

Nos dois primeiros anos da li-
cenciatura de Engenharia Química
fornecida aos alunos uma formação
básica nas áreas da Química (Inorgâ-
nica, Orgânica e Termodinâmica), Fí-
sica e Matemática (Análise Matemá-
tica, Algebra e Estatística). No 3° se-
mestre os alunos podem optar pela
realização de cadeiras de índole ana-
lítica (Química Analítica I e Métodos
Instrumentais de Análise I) que lhes
proporciona o conhecimento e utili-
zação de diversas técnicas de análise
correntes. No 4° semestre, os estu-
dantes têm a sua primeira introdu-
ção à temática de engenharia quími-
ca através da cadeira de Fundamen-
tos dos Processos Químicos (os alu-
nos adquirem formação básica na
quantificação dos processos de fabri-
co através da realização de balanços
de massa e de energia). Nos 3' e 4°
anos do curso é dado grande ênfase
ao estudo das ciências de engenharia
(cadeiras de Fenómenos de Transfe-
rência e Transferência de Massa e
Processos de Separação); são estuda-
dos diversos processos de separação
(cadeiras de Operações Sólido-Flui-
do, Processos de Separação I e II), e
os conceitos associados a processos
envolvendo reacções químicas (ca-
deiras de Reactores Químicos), assim
como são fornecidas bases na área do
planeamento e controlo desses pro-
cessos. No Ultimo ano do curso, e
através de uma alteração curricular
efectuada recentemente, pretende-se
que o aluno tenha um número o
mais reduzido possível de disciplinas.
A intenção é a de os alunos se con-
centrarem nas cadeiras de Projecto
AA (2 semestres) e Laboratórios I. A
cadeira de Projecto constitui o culmi-
nar de toda a aprendizagem adquiri-
da pelo aluno ao longo do curso
através da sua utilização na realiza-
ção de um ante-projecto de uma
unidade fabril. A disciplina de Labo-
ratórios I tem como objectivo a in-
trodução dos alunos à investigação
científica, através da realização de
um trabalho de investigação original
de pequena dimensão, sob a orienta-
ção de um professor da secção de
Engenharia Química. Na medida do
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possível, os alunos são incentivados
a realizar projectos que apresentem
colaboração com outros laboratórios,
nacionais ou estrangeiros.

Número de Vagas actual: 40 alu-
nos

PÓS -GRADUAÇÃO

O Departamento de Química or-
ganiza, bianualmente, um Mestrado
em Química Orgânica Tecnológica
no qual estão envolvidos os docentes

residentes desta área assim como um
apreciável número de professores e
investigadores estrangeiros e nacio-
nais de outras Instituições.

INVESTIGAÇÃO

A investigação levada a cabo pelo
Departamento de Química é uma ac-
tividade com grande impacto no
campo científico quer pela diversida-
de quer pela qualidade do trabalho
desenvolvido, facilmente observável

pelo número de trabalhos científicos
publicados em revistas nacionais e
intercionais. As grandes áreas de in-
vestigação existentes são, generica-
mente, aquelas descritas anterior-
mente no ponto referente ao Centro
de Química Fina e Biotecnologia.

* Departamento de Química e Centro de Química

Fina e Biotecnologia, Faculdade de Ciências e Tec-

nologia, Universidade Nova de Lisboa,

2825 Monte da Caparica

http://www.dq.fct.twl.pt/

Plano Curricular aconselhado da Licenciatura em Química Aplicada
Tronco Comum — Disciplinal para 1997/98

1 g Semestre

Disciplina
Algebra Linear e Geometria Analítica
Análise Matemática I
Introdução à Química Física
Técnicas de Laboratório
Teoria da Ligação Química

•

Horas/semana
TP

3	 0
3	 0
2	 1
1	 1
2	 2

3
3

1 .5
3
O

U. C.
4
4
3
3

3.5

A. C.
Matemática
Matemática

Química
Química
Química
	 C.

22 Semestre

Disciplina
Química Inorgânica I
Análise Matemática II
Introdução Computadores e Program. (Opcional)
Física I
Química Orgânica AA
Opção C. H. S. (Opcional)

2
3
2
3
2

TF'

o
1

O
O
o

2
3
2
3
4

U. C.
3.5
4
3
4

3.5

A. C.
Química

Matemática
Informática

Física
Química
C. H. S.

32 Semestre

Disciplina
Probabilidades e Estatística B
Física Ill
Análise Matemática Ill (Opcional)
Química Analítica I
Química Orgânica AA
Opção C. H. S. (Opcional)

3
3
3
2
2

TF'
O
O
o

o
1

3
3
3
2
4

U. C.
4
4
4

3.5
3.5

A. C.
Matemática

Física
Matemática

Química
Química
C. H. S.

42 Semestre

Disciplina
Fundamentos dos Processos Químicos
Termodinâmica Química
Química Analítica II
Bioquímica I
Química Inorgânica II
Análise matemática IV (Opcional)
Computação (Opcional)
Opção de C. H. S. (Opcional)

TP
2	 0
3	 2
2	 1
2	 0
2	 0
3	 0
2

3
O
2
4
3
3
3

U. C.
3

4.5
3.5
3.5
3
4
3

A. C.
Tec. Qui.
Química
Química
Biologia
Química

Matemática
Informática

C. H. S.

cont.
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52 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Bioquímica II 2 0 4 3.5 Biologia
Métodos Instrumentais de Análise I 2 0 3 3 Química
Química Física 1 2 1 2 3.5 Química
Química de Produtos Naturais I 2 0 4 3.5 Química

62 Semestre

Disciplina T IP P U. C. A. C.
Métodos Instrumentais de Analise II 2 0 3 3 Química
Biologia Molecular 2 0 4 3.5 Biologia
Mecanismos das Reacções Químicas 2 2 2 4 Química
Microbiologia 2 0 4 3.5 Biologia
Química Física II 2 1 2 3.5 Química

Ramo Biotecnologia
79 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Genética Molecular 1 2 0 4 3.5 Eng. Gen.

Bioquímica Analítica 1 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.
Bioenergética Celular 1 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.
Tecnologia Microbiana 2 o 4 3.5 Tec. Mic

82 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Engenharia Genética 1 2 o 4 3.5 Eng. Gen.

Engenharia Genética 112 0 4 3.5 Eng. Gen.

Genética Molecular 11 2 o 4 3.5 Eng. Gen.

Fotossíntese e Produção Primária 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.

92 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Engenharia Bioquímica 2 o 4 3.5 Tec.Bioq.

Microbiologia Alimentar 2 0 4 3.5 Tec. Mic.
Microbiologia Industrial 2 0 4 3.5 Tec. Mic.

Opções

102 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Bioenergética Industrial 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.

Tecnologia de Enzimas 2 o 4 3.5 Tec. Bioq.

Estágio (Opção 1) 0 21 0 10.5 E. P. S. M.

Opções

Ramo de Química Orgânica
79 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Química Orgânica Avançada I 2 0 4 3.5 Q.0./P.N.

Equilíbrio Cinética e Mecanismos 2 0 4 3.5 Q.0./P.N.

Documentação e Informação 2 0 4 3.5 Q.0./P.N.

Opções

82 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Química Orgânica Avançada II 2 o 4 3.5 Q.0./P.N.

Análise Estrutural 1 2 o 4 3.5 Q.0./P.N.

Biossíntese dos Produtos Naturais 2 o 4 3.5 Q.0./P.N.

Processos e Desenvolvimento 2 0 4 3.5 Q.0./P.N.

Ciência de Polímeros (Opção) 2 o 3 3 Tec. Qui.

Opções
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92 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Química dos Produtos Naturais 11 2 0 4 3.5 Q.0./P.N.
Análise Estrutural II 2 o 4 3.5 Q.0./P.N.
Síntese Orgânica I 2 o 4 3.5 Q.0./P.N.
Opções

102 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Química dos Produtos Naturais III 2 o 4 3.5 Q.0./P.N.
Síntese Orgânica ll
Estágio (Opção 1)

2
o

o
21

4
o

3.5
10.5

QE..01)..s/p.	 .
M.
N

Opções

Opções Existentes *

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Inglês I (I) 0 2 0 1.5 C. H. S.
Inglês 11(P) 0 2 0 1.5 C. H. S.
Aspectos do Pensamento Contemporâneo (P) 4 0 0 4 C. H. S.
Aspectos do Pensamento Contemporâneo (1) 2 0 0 2 C. H. S.
Economia 1(1) 3 0 3 4 C. H. S.
Economia 11 (P) 3 o 3 4 C. H. S.
História da Ciência (I) 2 o 0 2 C. H. S.
História das Ideias em Química (P) 2 0 0 2 C. H. S.
Psicologia Educacional (I) 4 0 2 5 C. H. S.
Sociologia da Educação (P) 4 0 2 5 C. H. S.
Sociologia Industrial (I) 2 0 2 3 C. H. S.

Física Atómica e Molecular (P) 3 0 3 4 Física

Bioquímica Ecológica (I) 2 o 4 3.5 Biologia
Bio-Segurança e Bioltica 2 2 0 3.5 Biologia

Bioenergética Celular 1(1) 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.
Bioenergética Celular 11(P) 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.
Bioenergética Industrial (P) 2 o 4 3.5 Tec. Bioq.
Biofísica Inorgânica (P) 2 o 4 3.5 Tec. Bioq.
Bioquímica Analítica I (I) 2 0 4 3.5 Tec. Bioq.
Bioquímica Analítica  11 (P) 2 0 4 3.5 Tec. Biog.

Fotoquímica (P) 2 o 4 3.5 Química
Técnicas Cromatográficas (I) 2 o 4 3.5 Química
Química Orgânica Industrial (I) 2 o 4 3.5 Química
Biossíntese na Industria Química (P) 2 0 4 3.5 Química
Controlo da Qualidade (I) 2 0 4 3.5 Química
Química na Industria e Sociedade (P) 3 0 0 3 Química

Reactores Químicos 1(1) 2 o 3 3 Tec. Qui.
Transferência de Massa Process.Separação (P) 2 o 3 3 Tec. Qui.
Indústrias Químicas (I) 3 o o 3 Tec. Qui.
Project° AA (I+P) o 6 8 7 Tec. Qui.
Petroquímica (P) 2 0 3 3 Tec. Qui.
Ciência de Polímeros (P) 2 0 3 3 Tec. Qui.

Estágio 1(1) 0 105 0 3.5
Estágio 11(P) 0 105 0 3.5
Estágio 0 315 0 10.5

Nas Cadeiras de Estágio I, II e Estágio as horas indicadas são as totais. Nas outras, representam a carga semana.

* Entre parêntesis indicação da paridade.

A licenciatura obtém-se com um mínimo de 155 créditos.
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Plano Curricular aconselhado da Licenciatura em Engenharia Química
Disciplinas para 1996/97    

12Semestre  

Disciplina
Algebra Linear e Geometria Analítica
Análise Matemática I
Introdução A Química Física
Técnicas de Laboratório
Teoria da Ligação Química

Horas/semana
T	 TP
3	 0
3	 0
2	 0
1	 1
2	 2

P
3
3
3
3
0

U. C.
4
4
3
3

3.5

A. C.
Matemática
Matemática

Química
Química
Química

29- Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Química Inorgânica I 2 0 4 3.5 Química

Análise Matemática II 3 0 3 4 Matemática

Introdução Computadores e Programação 2 0 2 3 Informática

Física I 3 0 3 4 Física
Química Orgânica AA 2 0 4 3.5 Química

39 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Física III 3 0 3 4 Física

Análise Matemática III 3 0 3 4 Matemática
Química Orgânica AA 2 0 4 3.5 Química

Opção 1:
Química Analítica I 2 1 2 3.5 Química

Métodos Instrumentais de Análise I 2 0 3 3 Química

42 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Fundamentos dos Processos Químicos 2 0 3 3 Eng. Qui.

Termodinâmica Química 3 2 0 4.5 Química

Bioquímica I 2 0 4 3.5 Biotecn.

Análise Matemática IV 3 0 3 4 Matemática

Probabilidades e Estatística C 2 0 2 3 Matemática

59 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Ciências dos Materiais I 2 0 3 3 Mat.Inter.

Reactores Químicos I 2 0 3 3 Eng. Qui.

Fenómenos de Transferência 2 0 3 3 Eng. Qui.Desenho

Industrial 0 2 0 1.5 Matinter.

Operações Sólido Fluido 2 0 4 3.5 Eng. Qui.

69 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.
Química Física II 2 1 2 3.5 Química

Reactores Químicos II 2 0 2 3 Eng. Qui

Transferência de Massa e Proces. Separação 2 0 3 3 Eng. Qui

Computação 2 0 3 3 Informática

Opção 2

72 Semestre

Disciplina T TP P U. C. A. C.

Teoria de Sistemas 2 0 2 3 Mat. Inter.

Engenharia Económica 3 0 3 4 Eng. Ind.

Processos de Separação I 2 0 3 3 Eng. Qui.

Reactores Químicos III 2 0 3 3 Eng. Qui.

Sociologia Industrial 2 0 2 3 C.H.S.
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ensino

82 Semestre

Disciplina T TP	 P U. C. A. C.
Investigação Operacional B 2 0	 2 3 Eng. Ind.
Instrumentação e Controlo 2 o	 2 3 Eng.Qui.
Electrotécnica Geral 2 o	 2 3 Mat. Int.
Planeamento e Controlo de Qualidade 3 0	 3 4 Eng. Ind.
Opção 3

92 Semestre

Disciplina T TP	 P U. C. A. C.
Industrias Químicas 3 o	 o 3 Eng. Qui.
Processos de Separação II 2 o	 3 3 Eng. Qui.
Projecto AA o 3	 4 3.5 Eng. Qui.
Engenharia Bioquímica 2 o	 4 3.5 Biotecn.
Opção 4

102 Semestre

Disciplina T IP 	 P U. C. A. C.
Projecto AA o 3	 4 3.5 Eng. Qui.
Laboratórios I O O	 10 4 Eng. Qui.
Opção 5

Opções *:
Disciplina T TP	 P U. C. A. C.

História da Ciência (I) 2 O 2 C. H. S.
Economia da Empresa (I) 2 3 3 C. H. S.
Simulação em Eng. Química (I) 2 3 3 Eng. Qui.
Informação Científica e Técnica (P) 2 0 2 Mat. Int.
Bioenergética Industrial (P) 2 4 3.5 Biot./Agroind.
Engenharia Genética (P) 2 3 3 Biot./Agroind.
Microbiologia (P) 2 4 3.5 Biot./Agroind.
Microbiologia Alimentar (I) 2 4 3.5 Biot./Agroind.
Tecnologia de Enzimas (P) 2 4 3.5 Biot./Agroind.
Tecnologia Microbiana (I) 2 4 3.5 Biot./Agroind.
Análise de Custos Industriais I (I) 3 3 4 Eng. Ind.
Gestão de Stocks 1(11 3 3 4 Eng. Ind.
Métodos Quantitativos (I) 3 3 4 Eng. Ind.
Planeamento e Projecto de Instalações (I) 3 3 4 Eng. Ind.
Gestão Industrial (P) 2 2 3 Eng. Ind.
Energia e Combustão (P) 2.5 0 2.5 Tecn.Util.
Ciência de Polímeros (P) 2 3 3 Tecn.Util.
Tecnologia de Plásticos (I) 2 3 3 Tecn.Util.
Petroquímica (P) 2 3 3 Tecn.Util.
Análise de Sistemas e Simul. em Ambiente (I) 2 3 3 Ambiente
Impacte de Projectos no Ambiente (I) 2 3 3 Ambiente
Introdução aós Problemas do Ambiente (I) o o 2.5 Ambiente
Poluição da Agua (P) 2 3 3 Ambiente

* entre parêntesis indicação da paridade
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Supercrítico
T > Tc
P> Pc

Sólido

Líquido
C

Gás

n	 c as	 ex per	 me	 a

Uma Sonda Acústica para o Comportamento
Crítico ou quase Crítico
ANA I AGUIAR RICARDO*

O mundo que nos rodeia mos-
tra-nos que â temperatura ambiente
e pressão atmosférica, existem subs-
tâncias no estado sólido, líquido e
gasoso. Por outro lado, também é do
conhecimento geral que se arrefecer-
mos a água até O °C ela congelará e
que pelo contrario, se a aquecermos
até 100 °C entrará em ebulição e va-
porizar-se-á. Porém, se a pressão se
alterar, as temperaturas a que a água
sofrerá estas mudanças de fase serão
diferentes. A representação genérica,
num gráfico a duas dimensões, das
condições de pressão e temperatura a
que um composto puro sofre mu-
danças de fase está representada na
fig. 1. Aparecem assim delimitadas
pelas linhas de congelamento e de
ebulição as regiões das fases sólida,
líquida e gasosa. Aparece ainda um
ponto único, no qual as três fases
podem coexistir na presença umas
das outras, que se designa por ponto
triplo; no extremo da linha de equilí-
brio líquido-vapor surge um ponto,
C, de coordenadas (Tc, Pc) que iden-
tifica as condições em que as fases 11-
quida e gasosa deixam de ser distin-
guíveis, e que se designa por "ponto
crítico". Surge uma continuidade
entre as fases líquida e gasosa e
torna-se evidente a possibilidade de
construir um trajecto para passar de
uma fase â outra sem que para tal
haja uma transição de fase brusca.

Fig. 1 - Diagrama pressão - temperatura para um

composto puro. C é o ponto crítico (definido por

Pc e Tc) onde desaparece a distinção entre as fases

líquida e gasosa.

Quando um fluido se encontra
nas condições de pressão e tempera-
tura superiores aos valores críticos
(zona sombreada na fig. 1) diz-se Hui-
do supercrítico. Os fluidos supercríti-
cos apresentam algumas proprieda -
des corn valores intermédios entre os
de um gás à pressão atmosférica e os
de um líquido. Este facto, aliado â
sua alta compressibilidade, confere-
lhes características únicas e possibili-
ta aplicações particularmente interes-
santes para aquelas substâncias cujo
ponto crítico se encontra próximo da
temperatura ambiente.

Os fluidos supercríticos têm-se
tornado cada vez mais interessantes
dada a sua crescente utilização como
meios reaccionais e em processos de
extracção (1). No entanto, têm-se
encontrado alguns obstáculos quan-
do se pretende passar de processos â
escala laboratorial para aplicações a
nível industrial. Não se pode optar
por realizar um dado processo em
condições supercríticas só por ser
"divertido" e inovador; comercial-
mente a utilização de meios supercrí-
ticos tem de oferecer vantagens reais.
Os processos supercríticos estão mui-
tas vezes restritos a áreas apertadas
dos diagramas de fase, devido ao
comportamento e propriedades do
sistema soluto-solvente, o que impli-
ca que é necessário um controle
muito mais apertado e um dimensio-
namento mais cuidado dos processos
a desenvolver nestes fluidos. Não
existem muitos métodos acessíveis
para prever com alguma exactidão as
propriedades do solvente que se uti-
liza num dado processo supercrítico,
pelo que é premente a necessidade
de desenvolver técnicas de determi-
nação de condições críticas.

Infelizmente existem poucas
sondas não invasoras para determi-
nar o comportamento de sistemas
perto do ponto crítico; em parte, este
problema deve-se ao facto da maior
parte das propriedades físicas não
apresentarem nenhuma variação
brusca próximo do ponto crítico.
Uma excepção é a compressibilidade
isotérmica de um fluido que se torna
excepcionalmente grande na vizi-
nhança do ponto crítico, com corres-

pondente diminuição da velocidade
do som (2). Sabe-se que a compressi-
bilidade isotérmica de um fluido
afecta a propagação do som através
do fluido. À medida que a compressi-
bilidade aumenta é natural que a
propagação do som se torne mais di-
fícil. No ponto crítico a compressibili-
dade isotérmica (a taxa de variação
da densidade com a pressão, a tem-
peratura constante) é infinita e a ve-
locidade do som terá um mínimo ab-
soluto.

A medida de velocidade do som
em fluidos supercríticos tem uma
longa história. Poderá mesmo dizer-se
que a história mais antiga remonta já
ao inicio do século passado e se pas-
sou com o Barão Cagniard de La Tour
que determinou experimentalmente
o ponto crítico de um fluido (3).

Sabia-se na época, princípio do
séc. XIX, que utilizando a marmita
de Papin era possível elevar a tempe-
ratura de líquidos muito acima do
seu ponto de ebulição normal; o
pensamento corrente era que "a
compressão interior que aumenta
com a temperatura deverá ser um
obstáculo â evaporação total do lí-
quido (...)". O Barão Cagniard de La
Tour pensando que apesar desta
compressão deveria haver um limite
para lá do qual o líquido teria de pas-
sar obrigatoriamente para o estado
de vapor, realizou a seguinte expe-
riência para verificar esta sua teoria:
construiu uma pequena marmita de
Papin muito espessa, feita com o
cano de uma espingarda; nesta mar-
mita introduziu álcool a 36 °C e uma
esfera de sílex. Foi aquecendo e veri-
ficando o barulho que a bola de sílex
fazia ao rolar no interior da marmita.
Ao atingir determinado ponto, a alte-
ração do som provocado pela esfera
levou-o a concluir que não existia
qualquer líquido no interior da mar-
mita. Estava assim determinado, pela
primeira vez e por medidas acústicas
o ponto crítico de um fluido!...

Uma técnica experimental com
grandes potencialidades poderá ser
uma técnica acústica já que como se
explicou acima, assenta na medida
de uma propriedade que apresenta
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téc nicas 	 ex pe r i me nt a is

uma atenuação brusca perto do
ponto crítico. As primeiras medidas
de propriedades acústicas foram pu-
blicadas em 1920 (4) apesar de al-
guns métodos acústicos terem sido
investigados pelo fim do século pas-
sado (5). Contudo, a maior parte dos
trabalhos desenvolvidos tinha como
objectivo a determinação de proprie-
dades termodinâmicas como coefi-
cientes do virial acústicos (6) e não,
em particular, parâmetros críticos.
Só na década de 80, é que se iniciou
um estudo exaustivo de aplicação de
métodos acústicos à medida de parâ-
metros críticos (7).

Estas experiências pioneiras
mostraram que a determinação acús-
tica de parâmetros críticos de subs-
tâncias puras não só era possível
como permitia uma precisão melhor
ou equivalente à conseguida com
métodos visuais. Os métodos visuais
consideram que se atinge o ponto
crítico líquido-vapor quando se dá o
desaparecimento do menisco de se-
paração das duas fases. Na vizinhan-
ça do ponto crítico a diferença de
densidades entre a fase líquida e a
fase vapor tende a desaparecer, o
que faz com que a determinação das
condições em que se dá o desapare-
cimento do menisco seja influencia-
da pela subjectividade do experi-
mentador, o que pode conduzir a
erros substanciais. Quando se pre-
tendem determinar pontos críticos
de sistemas multicomponentes a
questão torna-se ainda mais pre-
mente.

Na fig. 2 está representada uma
sequência de fotografias onde se
mostram as observações feitas na de-
terminação visual de um ponto críti-
co. Para tal utilizou-se uma célula de
safira (material transparente e resis-
tente a alta pressão) contendo dióxi-
do de carbono líquido até cerca de
2/3 de altura. A sequência de foto-
grafias foi obtida a temperaturas
crescentes da esquerda para a direita;
assim, na primeira fotografia, a tem-
peratura é inferior à temperatura crí-
tica e pode observar-se o menisco de
separação entre as duas fases líquida
e gasosa. Se aumentarmos a tempe-
ratura o menisco descerá devido ã

vaporização de algum dióxido de
carbono líquido e tornar-se-á mais
ténue até que desaparecerá mesmo.
Na segunda e terceira fotografias a
temperatura é próxima da tempera-
tura crítica e aparecem os fenómenos
ópticos característicos do ponto críti-
co. A quarta fotografia, já a uma
temperatura ligeiramente superior ã
temperatura crítica, corresponde ao
momento em que se pôs em funcio-
namento o sistema de agitação do
fluido dentro da célula. O alaranjado
dispersa-se por toda a célula e desa-
parece gradualmente como se obser-
va na quinta fotografia (8).

Perante a semelhança entre as
fotografias obtidas na vizinhança do
ponto crítico apetece certamente
perguntar: qual a fotografia que re-
presenta realmente o ponto crítico?

Ao contrário do método visual
que apresenta as dificuldades que se
acabaram de referir, a determinação
de um ponto crítico com um método
acústico é objectiva e portanto deve
fornecer dados com uma precisão su-
perior.

O comportamento acústico de
um fluido vai-se alterando consoante
as condições de pressão e temperatura
a que se encontra e, de uma forma
acentuada, quando ocorre uma transi-
ção de fase. Quando esta ocorre, a
compressibilidade do fluido apresenta
uma variação brusca, pelo que a velo-
cidade do som nesse meio sofre tam-
bém uma alteração significativa.

A maior parte das experiências
acústicas descritas na literatura, apli-
cadas ao estudo de diagramas de
fase, são medidas de elevada precisão
e a instrumentação envolvida é nor-
malmente muito sofisticada. Quando
o objectivo é determinar pontos críti-
cos, o método acústico de medida
pode ser consideravelmente simplifi-
cado, bastando para tal identificar a
região P-T em que a velocidade do
som apresenta um mínimo absoluto.

MÉTODO EXPERIMENTAL

Um método bastante simples e
recentemente desenvolvido (9,10)
para determinação de pontos críticos

Fig. 2 - Célula de safira contendo dióxido de

carbono perto do ponto crítico. A sequência de

fotografias foi obtida a temperaturas crescentes da

esquerda para a direita. Na segunda e terceira

fotografias a temperatura é próxima da temperatura

crítica e aparecem os fenómenos ópticos

característicos do ponto crítico. A quarta fotografia

já a temperatura ligeiramente superior ã

temperatura crítica corresponde ao momento em

que se pôs em funcionamento o sistema de agitação

do fluido dentro da célula. O alaranjado dispersa-se

por toda a célula e desaparece gradualmente como

se observa na quinta fotografia. (Reproduzido de

Colóquio/Ciências, NÚMERO 16, Fundação

Calouste Gulbenkian.)

baseia-se na emissão de um pulso
por um microfone (transdutor pie-
zoeléctrico) através da solução, que é
detectado por um outro transdutor
equivalente que se encontra fisica-
mente separado da fonte do pulso.

Mede-se o intervalo de tempo
necessário para o pulso percorrer a
distância que separa os dois transdu-
tores, emissor e receptor; este
"tempo de atraso" é inversamente
proporcional à velocidade do som no
fluido.

Célula e instalação de medidas
acústicas

Introduz-se o fluido que se pre-
tende estudar na célula acústica. A cé-
lula é uma cruz de aço inox com um
volume interno aproximado de 2 cm3.
Em duas posições da cruz diametral-
mente opostas estão colocados os
transdutores, noutra entrada encon-
tra-se o termopar e a quarta posição
serve para entrada e saída do fluido.
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Fig. 3 - Representação esquemática da instalação de medidas acústicas. C - célula acústica; Amp. - amplificador;

Comp.- compressor; GP - gerador de pulso; P - indicador de pressão; Osc. - osciloscópio; TO - termómetro

digital.

A onda acústica é gerada na cé-
lula por aplicação de um pulso de
uma certa voltagem, utilizando um
gerador de pulsos, a um dos transdu-
tores piezoeléctricos; o segundo
transdutor actua como detector/mi-
crofone. O sinal acústico recebido por
este último é primeiro amplificado e
levado então ao osciloscópio. No os-
ciloscópio mede-se o tempo de atraso
entre o pulso inicial enviado e o pri-
meiro máximo da resposta acústica.

Na fig. 3 representa-se esque-
maticamente a instalação de medidas
acústicas e na fig.4 está representado
um sinal típico tal como se observa
no osciloscópio.

À medida que nos aproximamos
da linha de equilíbrio líquido-vapor
há uma atenuação da amplitude do
sinal e um aumento do atraso. No
ponto crítico o intervalo de tempo
entre a emissão e recepção da onda
acústica é máximo.

Condensação Retrógrada - Um Fenómeno Não Ortodoxo

A forma das superfícies que re-
presentam os diagramas de fases de
misturas multícomponentes e as pro-
jecções dessas superfícies em espaços a
duas dimensões como por exemplo no
espaço (p,T) evidenciam comporta-
mentos inacreditáveis ou no mínimo
invulgares para um observador
comum.

Estamos habituados a ideia de
que seja possível condensar um gás por
compressão, mas não nos parecerá
nada razoável pensar em obter um gás
a partir da compressão de um líquido,
ou ainda conseguir obter um líquido
aquecendo um gás a uma dada pres-
são...

Analisemos uma curva (p,T) para
uma composição constante como re-

presentado na figura abaixo (a). Nesta
curva, A representa o ponto  à pressão
máxima, B o ponto à temperatura ma-
xima eCéo ponto crítico que não
coincide, como se vê, nem com a má-

o
Ic

cn

xima pressão nem com a maxima tem-
peratura. Se uma mistura com esta
composição for comprimida isotermi-
camente a uma temperatura inferior a
C então ocorre uma condensação nor-
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Fig. 4 - Medida acústica típica. a) CO, líquido;

b) CO2 gasoso. Reparar nas diferente escalas

utilizadas (10).

A localização no espaço P-T da re-
gião crítica é conseguida realizando
medidas de tempos de atraso do pulso,

a temperatura constante, à medida que
se aumenta a pressão e repetindo-se o
processo para diferentes temperaturas.

Representando num gráfico os
tempos de atraso observados (to) em
função da pressão para as diferentes
temperaturas na vizinhança do ponto
crítico determinam-se as condições de
pressão e temperatura para as quais o
tempo de atraso atinge o seu valor
máximo - o ponto crítico.

Na fig. 5 apresentam - se os re-
sultados obtidos para o CO2; é de
realçar que os tempos de atraso va-
riam 30% com uma oscilação de
temperatura de apenas 2 K, e mais
de 250% na gama de pressões 7 -
10 MPa (10).

Aplicação a Sistemas
Multi-Componentes

Este método simples de medidas
acústicas pode ser utilizado quer

para determinar dados de equilíbrio
líquido-vapor de componentes puros
tal como foi descrito anteriormente,
quer para sistemas binários. Kordi-
kowski et al. (10) aplicou o método
ao estudo do equilíbrio líquido-vapor
de misturas binárias de refrigerantes
(como CF3CH2F) com CO2 ou com
C2H6. Após mostrarem que os resul-
tados obtidos para componentes
puros estão de acordo com valores
da literatura, os autores determina-
ram as linhas críticas dos sistemas bi-
nários estudados e verificaram que o
composto fluorado adicionado só
modificou marginalmente os parâ-
metros críticos dos solventes de par-
tida. Com tracções molares ate 10 %
verificou-se um pequeno aumento
da pressão crítica (ou mesmo uma li-
geira redução no sistema com C2H6)
e um aumento da temperatura críti-
ca com uma magnitude de alguns
Kelvin em relação às temperaturas

mal - a primeira gota de líquido apare-
ce quando se atinge a linha dos pontos
de orvalho (p.o.); comprimindo mais,
aparecerá maior quantidade de líquido
e a quantidade de gás presente vai di-
minuindo até que desaparece a última
bolha de gás no ponto de bolha (p.b.).
O trajecto representado ponteado
preto representa a compressão que se
acabou de descrever.

O ponto crítico C, por definição,
é o ponto de encontro das linhas de
pontos de bolha e de pontos de orva-
lho. Se imaginarmos agora uma com-
pressão a uma temperatura superior â
temperatura crítica mas inferior â
temperatura de B, nunca ocorrerá
uma condensação completa. Uma
compressão isotérmica entre C e B
cortará necessariamente o "loop"
(p,T) em dois pontos de orvalho dife-
rentes como se vê no trajecto repre-
sentado macejado vertical na curva

(a). Nesta compressão a quantidade
de líquido aumentará até um valor
máximo e tornará a diminuir até ao
segundo ponto de orvalho. Esta eva-
poração do líquido resultante de um
aumento de pressão a temperatura
constante é o oposto ao comporta-
mento normal de uma mistura e ao
que acontece invariavelmente com
uma substância pura. Foi este fenó-
meno que Kuenen [13] designou por
CONDENSAÇÃO RETROGRADA.

Se a ordem relativa dos pontos
for C, A, B tem-se também condensa-
ção retrógrada entre dois pontos de
orvalho, como é evidente na curva
(b). Quando é possível numa mistura
terem-se isotérmicas que atravessam
dois pontos de orvalho diz-se que
apresentam um comportamento retró-
grado do 1 0 tipo.

Se pelo contrário se tiverem iso-
térmicas que passem por dois pontos

de bolha considera-se que têm um
comportamento retrógrado do 2° tipo.
Este comportamento é menos vulgar
mas ocorre se a ordem dos três pontos
designados for A, B, C como se repre-
senta na curva (c).

Analogamente, evidenciam-se
comportamentos não ortodoxos quan-
do se varia a temperatura a que se en-
contram estas misturas mantendo a
pressão constante. Isobáricas retrógra-
das (linhas horizontais a tracejado)
podem unir um par de pontos de or-
valho, caso em (b), ou um par de pon-
tos de bolha, caso de (a) e (c). Quer
dizer assim, que ao aquecermos uma
mistura que se encontra a uma pres-
são superior à pressão crítica, aparece-
rá gás no ponto de bolha, continuando
a aquecer, a quantidade de gás pode
aumentar e voltar depois a diminuir
até desaparecer completamente no se-
gundo ponto de bolha.
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símbolos • representam pontos críticos ternários; os símbolos não preenchidos representam pontos críticos

binários, O CO + C2H4, H CO + CH3CHCH2 (11) e A	 + CH3CHCI-12 (12).

críticas do CO2 e do C2H6. Estas con-
clusões permitiram concluir que
CF3CH2F é um bom modificador a
utilizar em extracções supercríticas
com estes solventes, pois reúne duas
vantagens importantes: por um lado
é um bom solvente para componen-
tes polares, por outro, não altera de
forma significativa os parâmetros crí-
ticos do solvente supercrítico onde
foi introduzido.

Outro sistema multi-componen-
te que foi estudado pelo método
acústico (11) foi o sistema CO +
C2H4 + CH3CHCH2; este sistema ter-
nário é actualmente utilizado na
produção de polímeros alifáticos de
policetonas.

Uma dificuldade suplementar
quando se estudam misturas terná-
rias é que não é possível a repre-
sentação gráfica dos pontos experi-
mentais, já que são necessárias 4
coordenadas para definir um ponto
- temperatura, pressão e duas frac-
ções molares. Tem portanto de se
encontrar uma forma de converter
a informação a 4 dimensões em
apenas 3. A melhor forma é repre-
sentar os dados da mistura ternária
crítica num "cubo de fases", como
ilustrado na fig. 6. Esta representa-
ção resulta numa forma simples de
comparar dados experimentais, já
que os dados relativos a misturas
ternárias são mais facilmente deter-
minados utilizando a metodologia
"quasi-binária", em que a relação
entre dois componentes é mantida
constante.

O conhecimento da superfície
crítica desta mistura ternária é es-
sencial para optimizar a síntese des-
tes polímeros pois a mistura reac-
cional tem de ser homogénea por
forma a produzir o polímero com
elevado rendimento. A superfície
crítica determinada para este Ulti-
mo sistema ternário tem um máxi-
mo na pressão que é bem pronun-
ciado e que é resultado das diferen-
ças químicas entre o CO e os alce-
nos. Os autores só puderam deter-
minar parcialmente a superfície crí-
tica e parece pouco provável que
haja um máximo global na pressão.
Misturas quasi-binárias com razões
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18%C21-14 + 40%CH3CHCH2 . C representa o ponto

crítico; p.b. representa a linha de pontos de bolha

e p.o. representa a linha de pontos de orvalho.

C2H4:CH3CHCH2 de 3:1 caem numa
linha continua e direita que liga o
ponto crítico do CO com o ponto
crítico da mistura quasi-binária. A
pressão crítica apresenta variações
rápidas com a composição e com a
temperatura o que tem consequên-
cias na produção industrial dos po-
límeros alifáticos de policetonas;
assim, é necessário um controle
preciso de todos os parâmetros de
reacção, principalmente quando se
pretende produzir polímeros com
elevado conteúdo de CH3CHCH2,
pois verificou-se que as alterações
mais drásticas no diagrama de fases
ocorrem nas regiões de maior frac-
ção molar de propeno.

Para a mistura ternária, de
composição próxima à utilizada na
produção dos polímeros referidos,
42°/000 + 18%C2H4 + 40°/oCH3
CHCH2 realizaram-se medidas acús-
ticas em isotérmicas fazendo gran-
des varrimentos de pressão. As me-
didas realizadas a temperaturas su-
periores à temperatura crítica mos-
traram alterações do sinal acústico
observado no osciloscópio. Conse-

guiu-se identificar o processo de
condensação retrógrada que ocorre
neste sistema. A representação grá-
fica das linhas de bolha e de orvalho
obtidas para esta mistura estão na
fig. 7; na mesma figura está também
identificado o ponto crítico determi-
nado.

CONCLUSÃO

O método acústico aqui descrito
quando utilizado em sistemas multi-
componentes permite a determina-
ção de parâmetros críticos de mistu-
ras de fluidos e evidencia alguns
comportamentos invulgares que
podem ocorrer na região do ponto
crítico. A previsão de propriedades
na região crítica ou quase-crítica
difícil e sabe-se que os modelos teó-
ricos de fluidos se têm mostrado in-
capazes. É natural assim, que se
aguarde com alguma expectativa os
futuros desenvolvimentos desta téc-
nica e se estudem as suas potenciali-
dades de aplicação a outras misturas
e a sistemas heterogéneos, que são
actualmente objecto de grande estu-
do, como microemulsões em CO2 su-
percrítico.

Aguardemos, para ver se será
no final do séc. XX ou já no séc. XXI
que as técnicas usuais de monitori-
zação de diagramas de fases, que
surgiram no séc. XIX com van der
Waals e seus seguidores, e que
ainda continuam na sua essência
inalteradas, serão ou não revolucio-
nadas.
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A. EMÍLIO AZEVEDO
CAMPOS

Al- Flash
Chromatography - ISCO,
Inc.
O novo sistema para "Flash
Chromatography" pemite uma
separação rápida e automática
de compostos orgânicos, para
técnicas de química clínica,
agroquímica e outra aplicações
que necessitem a purificação de
produtos orgânicos em quanti-
dades de amostra do miligrama
ao grama. O detector UV/ VIS
com registador interno, tem
uma dinâmica até 200AU, ideal
para manter os picos dentro da
escala de registo, em soluções de
alta concentração. A bomba
inerte (sem válvulas) é compatí-
vel com todos os solventes mais
usados para cromatografia líqui-
da em colunas de sílica. O colec-
tor de fracções de alta capacida-
de e programável, pode utilizar
desde tubos de ensaio até garra-
fas de 400 ml, e actua tambem
como controlador, desligando o
sistema no fim da análise.

A2 - Novo Sistema de
Cromatografia lónica
para Análises Ambientais
O sistema de cromatografia
iónica "Quick- Chem" da
empresa Lachat Instruments
(USA), é baseado na supressão
química e na regeneração auto-
mática interna. O IC efectua as
análises de águas para as nor-
mas ISO e EPA. 0 sistema está
disponível no modelo base eco-
nómico, que pode ser expandi-
do e completamente automati-
zado. Pode também ser comple-

mentarizado com um sistema
FIA (Análise por Injecção de
Fluxo), que utilizando diversos
periféricos do cromatógrafo
iónico, auto-sampler, diluidor,
bomba, computador, etc., possi-
bilitam uma máxima flexibilida-
de e rentabilidade.

A3 - Espectrometros
ICP-AES da Varin Liberty
Serie II
Os espectrometros ICP-AES pro-
porcionam extraordinários limi-
tes de detecção para todos os
elementos, mesmo nas mais difí-
ceis amostras. Proporciona-lhe:
* Uma nova fonte RE de alta-
eficiência permitindo obter
excelentes resultados com sol-
ventes orgânicos difíceis, massas
fundidas ou digestos oleosos.
* Um sistema de plasma de
visão axial que lhe proporciona
o limite de detecção que neces-
sita mesmo nas condições mais
difíceis.
* Um sistema optic° rápido e de
alta resolução para minimizar
interferências espectrais.
* o novo software de operação
Plasma 96 apresenta pela primei-
ra vez a "Work-Sheet ICP", em
ambiente Windows 95, propor-
dona a flexibilidade procurada e
é de uso extremamente fácil.

A4 - AA nunca foi tão
fácil
Agora pode preparar as suas
amostras pelo menos três vezes
mais rapidamente do que a nor-

mal preparação manual, cortar
ao meio o tempo gasto em
diluição da amostra e produzir
resultados de fácil compreensão
para um laboratório sobrecarre-
gado.
O dispositivo VARIAN designa-
do por SIPS (Sample Introduc-
tion Pump System) elimina a
tarefa de múltiplas preparações
de padrão e proporciona uma
rápida e precisa diluição de
todas as amostras.
Constituido por SpectrAA-200 e
SIPS, o sistema integra todas as
funções para produzir todos os
resultados rapidamente numa
simples folha.

B. ILC

Bi- TurboChrom
4 Client/ Server Sistema
de Tratamento de Dados
de Cromatografia
Uma nova estratégia para
manusear dados de cromatogra-
lia.
Nos laboratórios actuais, é
necessária uma estratégia infor-
mática rápida e eficaz, adequa-
da ao crescente volume de
dados cromatográficos .. uma
estratégia que utiliza uma inter-
face gráfica do utilizador com
um ambiente controlado de
gestão de informação.
O novo Software TurboChrom
Client/ Server da PE Nelson
garante a cada laboratório uma
solução ideal. O software distri-
bui e gere a informação de uma
organização completa, enquan-
to processa os dados com outros
equipamentos ou utilizadores
distantes fisicamente.
O software é compatível com
todos os GC's e LC's do merca-
do, o Turbo Chrom Client/ Ser-
ver é a melhor solução para um
ambiente multitarefa e multi
utilizador.

B2 - Novo Espectrofotó-
metro de Absorção
Atómica Aanalyst 100
e Aanalyst 300
Com a introdução do Espectro-
fotómetro de Absorção Atómica
Aanalyst 100 e Aanalyst 300, a
Perkin Elmer tornou a marcar
pontos. Em resposta directa às

solicitações dos utilizadores,
desenvolveu um sistema novo-
com elevadas performances, fle-
xibilidade, automatismo e fiabi-
lidade necessárias às necessida-
des específicas. O Aanalyst 100
e 300 partilham muitas caracte-
rísticas, incluindo a pesquisa
automática do comprimento de
onda e selecção de fenda, o sis-
tema óptico, um grande com-
partimento de amostra, suporte
para 6 lâmpadas motorizado e
um novo sistema de queimador.
Os dois equipamentos utilizam
as novas lâmpadas de cátodo
oco, sem cabo e o nebulizador
totalmente inerte com orifícios
em safira.
O Aanalyst 300 é totalmente
automatizado, permitindo aná-
lise sequencial multielemento,
tem corrector de deutério e
caixa de gases automática.
Todas as funções são controla-
das pelo software AAWINLAB.
No modelo Aanalyst 100, todos
os parâmetros, excepto os flu-
xos de gás, são controlados pelo
teclado e Display alfanumérico.
Os acessórios opcionais incluem
amostrador de chama AS90/91,
a câmara de grafite HGA 800 e
Amostrador Automático e o sis-
tema FIAS para análise automá-
tica de mercúrio e Hidretos.

B3 - Paragon 500 FTIR - A
Solução para as Análises
de Rotina
Hoje vários laboratórios de con-
trolo de qualidade e escolas têm
necessidade das características
de um espectrometro de FTIR.
Fiabilidade, facilidade de utili-
zação, versatilidade e robustez
devem ser obtidas a um custo
reduzido.
Com o Paragon 500, baixo
custo e elevadas performances
não são especificações incompa-
tíveis. Baseado no Paragon
1000, inclui o interferómetro
Dynascan de alta estabilidade e
imune â vibração. O banco
óptico elimina problemas de ali-
nhamento dinâmico, e tem
uma resolução de 0,8 cm-I. Em
adição à óptica, é selada e exci-
cada.
O sistema de controlo e trata-
mento de dados é integrado no
equipamento.
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C. LABORTEQUE

Cl. Novos Eléctrodos
Selectivos (ISE)
Radiometer
Agora, todos os eléctrodos
selectivos da Radiometer são
de enroscar no respectivo cabo.
De acordo com os medidores
utilizados, estão disponíveis
cabos com ficha BNC, DIN,
USA, Lemo e Radiometer tipo
7, que podem ser utilizados
com qualquer dos seguintes
eléctrodos:
Br-, Ca2+, Cl-,	 Cu2+, F-,
K+, NH4+, NO3; Pb, S2"
(Ag).

C2. P. S. Analytical
- Sistemas de detecção
por Fluorescência
Atómica
A P. S. Analytical, líder em
sistemas de análise de Mercú-
rio por fluorescência, completa
a sua gama com um sistema
capaz de analisar hidretos, na
gama 5-10 p. p. t. Por uma sim-
ples mudança na fonte lumino-
sa, pode-se alternar entre deter-
minações de Arsenio, Selénio,
Telúrio, Antimónio e Bis-
muto, com a mais elevada pre-
cisão.
Estão já validados métodos ana-
líticos para águas, efluentes,
lamas e muitas outras matrizes,
incluindo as petroquímicas.

C3. Novos Aparelhos
Portáteis Radiometer.
A Radiometer acrescenta
agora ã sua gama de equipa-
mentos, 5 novos modelos por-
táteis para pH, iões, condutivi-
dade e oxigénio dissolvido.
Todos têm um display alfanu-
mérico para mais fácil utilização
e um design ergonómico,
pesando cerca de 450 g.
O modelo mais simples,
PHM202, faz leituras com 2
casas decimais, tem compensa-
ção de temperatura e calibração
a 2 pontos.
Quando se pretenda memorizar
resultados, tem-se o modelo
PHM203, que permite armaze-
nar 50 valores na memória.

Além disso, pode ser calibrado a
3 pontos.
Para determinações de iões,
tem-se o modelo PHM205, que
permite ler directamente em
unidades de concentração, na
gama 0,001 a 19999. As calibra-
ções são a 3 pontos e as leituras
de pH são feitas com 3 casas
decimais. A memória permite
guardar 50 resultados.
Para a condutividade, o modelo
CDM206 faz leituras na gama
0.00 mS a 199,9 mS e TDS na
gama 0,00 mg/1 a 199,9 mg/L.
Corrige a temperatura a 20 ou
25° C e tem memória para 10
resultados.
O oxigénio dissolvido pode ser
determinado com o modelo
0XM208, na gama 0,0 a 200%
ou 0,00 a 20,00 mg/L.

C4. Novo Titulador
de pH-stat Radiometer
O novo titulador de pH-stat,
modelo PHM290, tem um dis-
play alfanumérico 2x16 caracte-
res, para orientação do operador
durante a programação dos
métodos e leitura dos resultados.
Mede pH/mV e controla titula-
ções a ponto final e a pH-stat
com 2 algoritmos de regulação
da velocidade de adição, (de
acordo com a capacidade tam-
pão da amostra).
Tem memória para 5 métodos
completos, com 9 calibrações, 9
valores de pH/mV ou 9 valores
de volume de titulante por cada
método.
Para além do eléctrodo e sensor
de temperatura, permite liga-
ções a uma autobureta
ABU901 (precisão 1,0 ml ou
0,1 ml) ou válvula magnética
MNV1, impressora ou PC e
ainda registador analógico.
É fornecido com um software
que permite transferir todos os
pontos para uma folha de cál-
culo (Excel ou Lotus 123),
visualização das curvas de titu-
lação em tempo real e cálculos
automáticos.

C5. Novos Fornos
de Hibridação
da marca FOTODYNE
Com esta nova gama de fornos
de hibridação da FOTODYNE

elimina-se a necessidade de
utilizar banhos de agitação,
agitadores orbitais e sacos de
plástico, permitindo uma
maior precisão de temperatura
e menor risco de contamina-
ção.
Devido â variedade de sistemas
de rotação é possível trabalhar
com frascos de hibridação de
vários tamanhos, com um
único forno.

D. ROTOQUÍMICA

ItJCHI 	'I
BOCH1 Beaker flask

ex.:re-wide
and err.as

flask

Dl. Frascos
de Evaporação BUCHI
O frasco de evaporação com
boca extra-larga, patente
BUCHI, permite a extracção
com grande facilidade de sóli-
dos e produtos viscosos, evitan-
do também a formação de
espumas durante a destilação e
permitindo ainda a fácil limpeza
do seu interior.
Existe em dois tamanhos de
1500 ml e 450 ml com capaci-
dades de trabalho de 500 ml a
150 ml.

D2. Lavador de Gases
BUCHI modelo B-412
Para a extracção e neutralização
de vapores ácidos resultantes da
análise de Kjedahl, pode-se
ligar a qualquer unidade de
reacção química.
O sistema é constituído por
frasco de lavagem de gases com
uma solução alcalina, passando
em seguida por filtros que
retém a maioria de partículas
tóxicas assim como gases resi-
duais, protegendo assim o meio
ambiente e bomba de ar com
caudal de 20 L/min.

D3. Mini Spray
Dryer BUCHI B-191
Unidade de secagem rápida
pode ser usada como sistema
experimental ou piloto.
Necessitando apenas de 50 a
100 ml de uma solução ou sus-
pensão para a obtenção de
resultados.
A solução ou suspensão são
convertidas em pó numa sim-
ples operação com uma capaci-
dade de evaporação de 1,5
L/hora de H20.
Controlado por microprocessa-
dor permite regular a tempera-
tura automaticamente assim
como todo o processo de seca-
gem.
Concebido para fácil operação e
desmontagem para limpeza.
Tern como principais campos de
aplicação as indústrias farma-
cêuticas, de plásticos, cerâmica,
alimentação, polímeros e resi-
nas, pigmentos, extractos de
plantas, etc.

D4. Viscosímetros
Rotativos FU NG I LAB
Os viscosímetros rotativos Fun-
gilab com leitura digital em cP
(mPa. ․ ), podendo-se acoplar
uma grande variedade de sen-
sores para uma gama larga de
medições entre 1,6 cP e
1.060.000 Poises.
Equipados com um grande
número de velocidades selec-
cionáveis, ajuste dos vários
parâmetros (velocidade, sensor
usado, leitura em cP ou P, per-
centagem de escala) através de
teclas estanques ‘is poeiras e
líquidos, protecção contra
aumentos bruscos de tensão
com paragem as 200 rpm quan-
do existe risco de danos no
motor, sistema de AUTO-TEST
com indicação acústica e visual
em caso de funcionamento
incorrecto e mensagem de erro
no visor digital corn indicação
acústica, quando a viscosidade
do produto supera o fundo da
escala da combinação sensor/
velocidade seleccionada.
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D5. Espectrofotómetros
CECIL
Espectrofotómetros CECIL séri-
es 1000, 2000 e 3000, para tra-
balhos de rotina, investigação)
ou educação na gama de visível
e ultra-violeta, são caracteriza-
dos pela sua fácil operação, ver-
satilidade e reproductibilidade.
Modelos com ou sem Scanning
e gama de medição desde 190
nm a 1000 nm.
Podendo integrar diversos aces-
sórios tais como impressora,
termostatização ou agitação de
células ou ainda software para
controle por PC.
Equipados com sistema de
detecção de picos, lâmpada de
deutério com arranque automá-
tico na gama de UV.

E. SOQUÍMICA

El. Headspace
Modelo 7694
E da Nossa Representada
HEWLETT- PACKHARD
- De baixo preço
- Tempo de aquecimento cons-
tante
- Percurso da amostra em Ni
- Automação para 12 amostras
- Interface para GC de qualquer
marca
- Agitação dos vials
- Teclado de controlo

E2. Sistema LS/ MSD
Série HP 1100
da Nossa Representada
HEWLETT- PACKHARD
(Sistema de Bancada)
- Ionização química positiva e
negativa
- Possibilidade de escolha entre
API- ES e APCI
- In- source fragmentation
- Peso molecular e informação
estrutural

E3. Espectrofotómetro
de UV/ VIS Modelo 3010
da Nossa Representada
HITACHI
- Largura de banda seleccioná-
vel

- Controlado por PC
- 190 a 900 nm

E4. Titulador Automático
Modelo 726 da Nossa
Representada METROHM
- Titulações de ponto final e KF
- Titulações ácido/ base
- Titulações em meio não aquoso
- Titulações amperométricas
- pH, u/ mV T/ °C
- Determinação de pK e HNP
- Ligação a PC
- Ligação a amostrador automá-
tico

E5. EFTA - O Novo
Analisador Automático
para Voltametria
(Tace- Analysis) da Nossa
Representada METROHM
- Usci cie um eléctrodo "Multi-
Mode" ou "Solid-State"
- Aplicações semi- on- line
- Determinações a níveis de ppt
- Injecção simples ou múltipla
com autosampler
- Electrólito seleccionável
- Preconcentração de iões via
electrólise ou adsorsão.

F. UNICAM

Fl. Novo GC MS com
a Sensibilidade FID
e do [CD
O novo Cromatografo de
Gases com Espectrometria de
Massa - Modelo GCQ, com
com tecnologia Ion Trap, da
nossa representada exclusiva
Finnigan, combina as capaci-
dades e vantagens do quadro-
polo e as do ion trap, resol-
vendo problemas analíticos
num sistema com um detector
universal, que supera as capa-
cidades do detector FID, ou
ate o ECD ou os NPD ou FPD.
Inclui ainda a nova e versátil
técnica ECD - Mscom os bene-
fícios da sensibilidade da cap-
tura electrónica e a informa-
ção da espectrometria de
massa. O GCQ incorpora tam-
bem as vantagens do MS MS
para a identificação positiva
de componentes.
O modo ULTRA SIM supera o
modo de varrimento SIM ate
agora conhecido com níveis
ultratraço de detecção mesmo
em matrizes complexas.

F2. Novo HPLC
com Espectrometria
de Massa "Ion Trap"
Finnigan - Modelo LCQ
O novo Cromatografo líquido
com detector de espectrometria
de massas - Mod. LCQ -
extremamente simples de utili-
zar e muito robusto, inclusivé
não são necessárias ferramen-
tas especiais ou complicados
procedimentos para a sua
manutenção. A optimização do
sistema é automática. Existe
ainda uma potente instalação
de tratamento de dados com
software para processar toda a
informação de forma rápida e
muito simples.
Podemos fornecer informação
sobre as novidades que se
encontram neste sistema, ou
aplicações especificas como
sequenciação de proteínas,
produtos farmacêuticos, etc..

F3. Tecnologia de
MicroOndas para
Melhorar a
Productividade
do Seu Laboratório
O tempo de preparação de
amostras é uma das restrições
mais importantes na productivi-
dade do laboratório.
Os novos sistemas para digestão
em vaso fechado da MILESTO-
NE permitem atingir pressões
até 1500 psi (110 bar). No
mesmo vaso pode evaporar os
ácidos mais concentrados e
perigosos protegendo o ambien-
te e o operador assim com evita
a transferência de amostra. Este
conceito de Processador de
Amostras é o mesmo que é
apresentado no método de
digestão da EPA IV 3052.
Ainda existem muflas por
microondas que diminuem
drasticamente os consumos de
energia eléctrica e reduzem bas-
tante o tempo de calcinação das
amostras. Para a determinação
da húmidade existem inúmers
vantagens em termos de pro-

ductividade e qualidade, como
determinar o conteúdo de água
de 6 amostras em menos de 15
minutos.

F4. Novos Sistemas
de Cromatografia
Líquida da TSP
(EX Spectra Phisycs)
As novas bombas apresentam
uma estabilidade nunca antes
conseguida nesta gama de
produtos. Para as complemen-
tar há uma completa gama de
detectores com alta perfor-
mance e amostradores auto-
máticos para melhorar a pro-
ductividade do seu laborató-
rio.
Também a TSP oferece um
extensivo serviço de validação
do cromatógrafo seguindo o
modelo de qualificação.

F5. Novos Eléctrodos
de Iões Selectivos
Combinados
A ORION lançou recentemen-
te uma linha completa de eléc-
trodos e iões selectivos combi-
nados. O eléctrodo do ião e o
da referência ficam agora
numa só unidade, com todas
as vantagens dos eléctrodos
combinados. Uma barra de
agitação magnética pode ser
incorporada ao eléctrodo para
uma agitação mais correcta e
garantir resultados mais cor-
rectos. Peça gratis o "Guia para
a análise de Iões Selectivos",
com informação sobre a teoria
di ISE.
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PARA INFORMAÇÕES MAIS DETALHADAS soi3RE OS NOVOS PRODUTOS RECORTE AS FICHAS
QUE LHE INTERESSAREM E ENVIE DENTRO 1)F UM SOBRESCRITO PARA A MORADA RESPECTIVA

EMÍLIO DE AZEVEDO
CAMPOS, Lda

Rua Antero de Quental, 17 - l° e 2°
1100 LISBOA

Tel. (01) 885 01 94
Fax (01) 885 13 97

Pretendo informações sobre
o(s) produto(s):

A.1
A.2
A.3
A.4 0

ILC
Instrumentos de Laboratório

e Científicos, Lda.

Rua Dr. Alvaro de Castro, 77
1600 LISBOA

Tel. (01) 796 21 72
Fax (01) 793 70 35

Pretendo informações sobre
o(s) produto(s):

B.1
B.2
B.3

LABORTEQUE, Lda.	 ROTOQUÍMICA

Rua das Chagas, 20
	

R. Evora, lote 39 - 1, 2° Dir.
1200 LISBOA
	

Sala 1, Pai do Vento
Tels. (01)342 17 58
	

250 ALCABIDECHE
Fax: (01) 342 31 85
	

Tels. (01) 486 68 51

Pretendo informações sobre
	

Pretendo informações sobre
o(s) produto(s): 	 o(s) produto(s):

C.1
	

D.1
C.2
	

D.2
C.3
	

D.3
C.4
	

D.4
C.5 0
	

D.5

SOQUÍMICA
Soc. de Representações

de Química, Lda.

Rua Coronel Santos Pedroso, 15
1500 LISBOA

Tel. (01)716 51 60
Fax (01)716 51 69

UNICAM
Sistemas Analíticos, Lda.

Estrada da Rocha, n°2 - A
Apartado 47

2795 LINDA-A-VELHA
Tell. (01) 414 24 80 / 88

Fax (01) 414 20 06

Pretendo informações sobre
	

Pretendo informações sobre
o(s) produto(s):	 o(s) produto(s):

E.1
	

E.1
E.2
	

F.2
E.3
	

F.3
E.4
	

F.4
E.5
	

F.5
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Nome

Morada

Nome

Morada

Telefone	 Telefone

Fax	 Fax

Nome	 Nome

Morada	 Morada

Telefone	 Telefone

Fax	 Fax

Nome	 Nome

Morada

Telefone

Morada

Telefone

Fax	 Fax
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Anos de árduo estudo

Ou, apenas uma hora para se
familiarizar com o sistema Dr. Lange

FL3 L4NGE A Dr. Lange oferece um sistema de
análises expedito, isto 6, equipa-
mento e reagentes de fácil utili-

zação em todas as situações. Bons
exemplos disso são as novas cuve-
tes teste para TOC, BOD e Azoto
Kjeldahl.

É caracteristica comum a todos os
métodos de análise Dr. Lange a
alta precisão de resultados, obti-

dos eni pouco tempo e a baixo
custo.
Não perca mais tempo e dinheiro:
Contacte a LABNORMA.

Quanto do seu Tempo é necessário
investir na Análise de Aguas?

LABNORMA - EQUIPAMENTO DE CONTROLO DE QUALIDADE E INVESTIGAÇÃO, LDA.
Sede: Rua Infantaria Dezasseis, 41-2° 1250 Lisboa Tel. (01) 384 01 26/7 • Fax: (01) 385 62 62
Del. Norte: Rua Fonseca Cardoso, 39 S/Lj Esq. • 4000 Porto • Tel. (02) 208 40 03/4 • Fax: (02) 208 40 05
Futura Sede: Est. Nac. 249.4 - Urb. Ind. da Abóboda, Lt. 3 - 2775 Parede • Tel. (provisório): (01) 445 58 65
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maté	 as.
	, Análise e	 undos.

Não necessita de retirar
amostra dos sacos.
Pré-calibrado para
um grande número
de compostos.

Bag Sam
FT-IR/NIR i

analisar
pegajosas. A
fica comida n

plástico desca
Não há nada a limpar

após a análise.

e Proces
NetWOrk.TM
Para a monitorização

e processos batch ou
ntínuos.
é 8 processos podem
r analisados

imultaneamente em
ocais distintos ligados
por fibra óptica.

Work2.-iTM
Para a monitorização

de processos batch ou
continuos.

O seu desenho
compacto permite uma
económica integração

no processo.

PAR AL AB 

ESPECTRÓMETROS FT-IR e FT-NIR

Investiga ão e Desenvolvimento

Equipamentos Industriais

e de Laboratório, Ida

BOMEM
ISO 9001 REGISTRED

Rua do Bonjardim, 372, 4000 PORTO
Tel.: 02- 208 7740 - 208 3223

Fax: 02- 208 3247
E-mail: paralab@mail.telepac.pt
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