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O Quimica tem uma nova equipa edito-
rial e com ela inicia-se mais um ciclo da
vida do Boletim da Sociedade Portugue-
sa de Quimica. Desde o seu langcamen-
to, o boletim tem sido o espago comum
de discussao, troca de ideias e de infor-
macéo dos sécios da SPQ. Por detras da
natureza, mais ou menos técnica, cien-
tifica ou educacional de cada artigo, ou
secgdo, estd sempre alguém cuja inter-
secgdo com o leitor (quase uma cumpli-
cidade) se pode encontrar algures no
dominio da Quimica. Esta publicagéo foi
feita pelos soécios e para os socios da
SPQ. As suas pdaginas devem ser um re-
lato vivo das inimeras actividades leva-
das a cabo por todos aqueles que vo-
luntariamente e das mais diversas
maneiras contribuem para a misséo da
SPQ. E com 0 mesmo espirito voluntario
que essas accdes séo levadas a cabo
elas devem ser transmitidas ao Quimica
para se darem a conhecer aos demais
sécios. O corpo editorial agora constituf-
do procurou através dos seus membros
reunir sensibilidades de varios quadran-
tes, ndo exclusivamente ligadas ao meio
universitario. Mas, a natureza voluntéaria
da sua participagdo implica que os re-
cursos editoriais sdo escassos e estéo li-
mitados sobretudo a equipa editorial e
aos eventuais colaboradores. Por isso,
TODOS os sécios cada um por si, ou em
grupo, tém de ser os principais contri-

buintes para os contetidos das NOSSAS
paginas.

0 nosso papel é sobretudo manter aber-
tos os canais de comunicagdo, e dar
forma ao conteddo, facilitando a sua pu-
blicagdo. Vamos tentar estar alerta e
atentos aos episédios mais importantes,
as movimentacdes mais interessantes,
aos novos problemas e a todas as ques-
tdes que nos motivam, mas contamos
mesmo assim com a vossa valiosa con-
tribuicdo. Sobretudo nos dias de hoje,
estando todos a distancia de um sim-
ples e-mail € bem mais facil fazer ouvir
a nossa voz. Considerem para este efei-
to aberta a seccéo "Cartas ao Editor"
onde através das vossas cartas espera-
mos que nos facam chegar temas da
actualidade com interesse para o Qui-
mica.

Neste nUmero a equipa estd ainda a
ambientar-se e por isso foi tentado um
exercicio de manutengdo acompanhado
de ligeiras alteracdes. Aos leitores de as
descobrirem e se acharem por bem, di-
zerem-nos o que pensam. Este nimero
corresponde também a entrada em fun-
¢cbes dos novos corpos directivos da
SPQ para o triénio 2004 -2006. As men-
sagens de acolhimento do novo Presi-
dente e Secretario Geral, podem ser
lidas no interior. No seguimento é tam-



bém indicada a constituicdo nos novos
corpos directivos.

Os destaques foram para a grande reu-
nido que é o Encontro Nacional, que
desta vez decorreu em Coimbra, organi-
zado pelo colega Doutor Sérgio Seixas
de Melo, do Departamento de Quimica
da UC. Paralelamente ao Encontro de-
correu uma interessante exposicdo que
pode agora ser visitada, por via do cor-
respondente artigo no interior deste nd-
mero. Noutra perspectiva, um dos arti-
gos de fundo chama a atencdo para os
cinquenta anos da introdugdo definitiva
dos métodos de Monte Carlo (1953) e
da dindmica molecular (1957) na simu-
lacdo computacional. Outros artigos e
algumas das habituais secgbes comple-
tam o presente ndmero.

N&o podemos deixar de reconhecer
que o legado do anterior corpo editorial
¢ extremamente valioso e a responsabi-
lidade de o manter enorme. A actual
equipa agradece reconhecidamente na
pessoa do anterior editor o Prof. Fer-
nando Pina os simpéticos votos de su-
cesso, mas agradecemos sobretudo o
empenho e a disponibilidade em pro-
mover uma transi¢do eficaz e facilitada.
Tentaremos manter, e se possivel, valo-
rizar tamanha heranga.

Joaquim Lufs Faria
boletim@fe.up.pt
WWW.spg.pt

Nota: Cartas ao editor discutindo material
publicado em ndmeros recentes do Quimi-
ca, ou de interesse genérico em quimica
nas suas varias vertentes, podem ser sub-
metidas por correio electrénico ou conven-
cional (ao editor, Departamento de Enge-
nharia Quimica - FEUP, Rua Dr. Roberto
Frias, 4200-465 PORTO). A recepgdo das
cartas ndo é acusada, nem os autores con-
sultados para a sua publicagdo, podendo
ser editadas para publicacdo em parte, ou
no todo, de acordo com as disponibilidades
de espago.

Boletim da SPQ - Orientacgéo Editorial

Quimica, o Boletim da Sociedade Portu-
guesa de Quimica, versa todos os as-
suntos relacionados com a Quimica, e
em particular todos aqueles que dizem
respeito a Quimica em Portugal.

Quimica publica entrevistas, reporta-
gens, artigos solicitados e propostos,

noticiario, recensdes de livros e outras
publicagdes e correspondéncia dos lei-
tores.

E dada preferéncia a artigos de caracter
relativamente geral e escritos de modo a
despertar interesse a um vasto leque de
leitores.

Normas de Colaboracdo e Instrugdes para os Autores

1. Os artigos devem ser enviados por
correio electrénico, para o enderego do
Quimica, boletim@fe.up.pt. Em alterna-
tiva, podem ser enviados dois exempla-
res impressos dirigidos ao cuidado de
Joaquim Luis B. M. Faria, Editor do Qui-
mica, Departamento de Engenharia Qui-
mica, Faculdade de Engenharia da Uni-
versidade do Porto, Rua Dr. Roberto
Frias, 4200-465 PORTO.

2. O corpo editorial acusara a recepgdo
das colaboragdes propostas e os textos
serdo apreciados por um ou mais ava-
liadores. Com base nas apreciagGes ob-
tidas, sera decidida a aceitagdo, recusa
das colaboragdes propostas, ou even-
tualmente a revisdo dos textos pelos au-
tores antes de tomar uma decisdo defi-
nitiva.

3. Os artigos devem conter um resumo
de 50 a 100 palavras com a descricdo
do respectivo contetido. Salvo casos ex-
cepcionais, os textos ndo devem exce-
der cerca de 36 000 caracteres (5 a 6
paginas da revista, incluindo as figuras).
As figuras deverdo ter a qualidade indis-
pensavel a uma boa reproducéo grafica.

4. Os artigos devem seguir, tanto quan-
to possivel, as recomendacbes da

IUPAC quanto a nomenclatura e unida-
des.

5. Na Bibliografia, a indicacéo abrevia-
da de artigos deve obedecer a conven-
¢do autores — volume — ano — pagina,
por exemplo, E. Martinho, J. C. Oliveira,
Quimica (Boletim da Sociedade Portu-
guesa de Quimica) 83 (2001) 55. A in-
dicag8o de livros deverd seguir a con-
vengao autor — titulo — editor — editora —
ano, por exemplo, T. J. Meyer, H. Taube,
in Comprehensive Inorganic Chemistry,
Vol. 1, G. Wilkinson, R. D. Gillard, J. A.
McCleverty (eds.), Pergamon Press, Ox-
ford, 1987, p.331.

6. Em casos especiais, sujeitos a con-
cordéncia da Direccéo da Quimica, as
contribuicBes poderdo ser publicadas
em inglés, ou noutra lingua estrangeira,
devendo entdo conter um resumo su-
plementar em portugués.

7. No caso dos autores desejarem corri-
gir as provas dos textos aceites para pu-
blicagdo, deverdo indica-lo expressa-
mente quando da submissdo do texto.

8. A inobservéncia de qualquer das nor-
mas de colaboragdo podera levar a de-
volug8o do texto recebido.




Caros sécios da Sociedade
Portuguesa de Quimica,

Foi com grande satisfacéio que recebi o
mandato para servir a SPQ no préximo
trienio de 2004 - 2006. A todos os socios
dirijo a minha primeira saudacdo como
Presidente da nossa Sociedade.

A SPQ é uma grande sociedade cientifica
que congrega quimicos exercendo as
suas actividades no ensino, na investiga-
¢do cientifica e desenvolvimento tecnolo-
gico, na industria e no comércio e servi-
¢os. Todos nés esperamos da Direcgéo,
agora eleita, empenho, determinacédo e
dinamismo para encarar 0s novos desa-
fios que se avizinham. Serd um perfodo
dificii que encaramos com tranquilidade,

porque sabemos poder contar com a
vossa ajuda para fortalecer a SPQ.

Assim sendo, serd dada continuidade a
nossa representacdo na [UPAC e na
FECS. Continuaremos a divulgar as re-
vistas Europeias, Chemistry — A Euro-
pean Journal, EurJOC, EurJIC, Chem-
PhysChem e ChemBioChem, que fazem
parte de um consércio editorial que inte-
gra a SPQ. Quero apelar aos investiga-
dores Portugueses para que considerem
a publicacdo dos seus trabalhos nestas
revistas, contribuindo para engrandecer
a Quimica Europeia. Daremos continui-
dade & realizagdo do Encontro Nacional
e dos Encontros Temaéticos, para que em
conjunto partilhemos dificuldades e su-
€essos Na ciéncia, no ensino e na activi-
dade industrial. Empenhar-nos-emos
ainda na discussdo da reforma do ensi-
no da Quimica e da Engenharia Quimica
no contexto do Tratado de Bolonha.

Nao esqueceremos o Ensino Secundério
e acompanharemos com a devida aten-
¢d0 e preocupacdo as reformas em
curso, tentando intervir no sentido de in-
fluenciar escothas que conduzam a me-
lhoria do ensino da quimica e das cién-

cias em geral. Empenhar-nos-emos na
realizacdo das Olimpladas de Quimica,
com vista & nossa participagdo na Olim-
piadas Ibero-Americanas e Internacio-
nais. Dinamizaremos o intercambio entre
os docentes do ensino superior e do ba-
sico e secundario. Aumentaremos a ofer-
ta e a divulgagdo da carteira de confe-
réncias para os agrupamentos de escolas
e patrocinaremos a sua realizagao.

Iniciaremos a discusséo sobre as saidas
profissionais para os licenciados em Qui-
mica e Engenharia Quimica. lgualmente
importante seré a realizagdo do Encontro
de Quimica Industrial, onde discutire-
mos a aproximacao entre a investigacdo
e 0 desenvolvimento tecnolégico e as ne-
cessidades e oportunidades no seio das
empresas.

£ com o empenho de todos os socios
que formam a nossa comunidade que,
dando continuidade ao trabalho desen-
volvido nos Ultimos anos, esperamos tor-
nar a SPQ mais interveniente, para que
possa contribuir para a melhoria da Qui-
mica Portuguesa.

José Gaspar Martinho
Presidente 2004-2006

Mensagem do Secretario Geral
Eleito

A Quimica € uma Ciéncia de importan-
cia central na sociedade moderna, e
uma das maiores responsdaveis pela
qualidade de vida de milhdes de seres
humanos. Claro que a Quimica por si s6
ndo resolve as situagbes de pobreza e
de falta de liberdade. No entanto sem a
Quimica nenhuma sociedade civilizada
poderia existir.

Apesar de todos os beneficios que a
Quimica traz para a vida do dia a dia,
muitos, talvez a maioria dos cidadaos,
fazem um jufizo negativo da Quimica. A
nossa Sociedade Portuguesa de Quimi-
ca vai ter uma actividade de esclareci-
mento da opinido publica, procurando
mostrar o que é realmente a Quimica, 0s
beneficios que nos traz, sem ignorar 0s
maleficios se for mal usada.

Neste mandato pretendemos continuar
as accgbes que t&m vindo a ser desen-
volvidas nos Gltimos anos pelos colegas
que &m dirigido a Sociedade Portugue-
sa de Quimica.

Procurar-se-a evitar concentrar toda a
actividade da SPQ em Lisboa, manten-
do a descentralizagdo e incentivando-a
se necesséario. Especial atencéo seré
dada aos ensinos basico e secundario,
porgue € nessas frentes que se joga o
futuro da Quimica em Portugal. A SPQ

continuara a investir na organizacéo das
Olimpiadas da Quimica porque tem sido
um excelente modo de incrementar o
interesse pela Quimica nas camadas
mais jovens.

O boletim da SPQ vai continuar com
uma equipa renovada.

Procurar-se-4 manter e se possivel au-
mentar a organizacdo de encontros
cientificos, e manter os contactos e
compromissos com outras organizagtes
congéneres internacionais.

E nosso objectivo aumentar o nimero
de sécios, dinamizando pequenos nu-
cleos de activistas da SPQ junto das es-
colas secundérias e Departamentos de
Quimica das Universidades e dos Insti-
tutos Politécnicos.
Fernando Pina
Secretério Geral 2004-2006
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Quadro 1 — Encontros em 2001

data nome local Pres. Comissdo Organizadora obs
6-7 Abril Q. Inorgénica Monte Real Baltazar de Castro 5°
8-11 Maio Q. Alimentos Porto (U. Catdlica) Xavier Malcata, Alcina Morais 5°
11-12 Maio Fotoquimica Monte de Caparica Fernando Pina 6.°
18-19 Maio Catdlise Leiria José Luis Figueiredo he
8 Setembro Glucidos Lisboa (FCUL) Amélia Rauter 4°
12-14 Setembro Q. Fisica Faro Jodo Brandao 5°
26-28 Setembro Q. Orgéanica Coimbra Rocha Gonsalves, Teresa Melo 4°
29-30 Outubro Ensino Aveiro Isabel Martins 2.°
8-9 Novembro Q. Analitica Lisboa (ISEL) Filomena Camdes 2°
10-12 Dezembro Cromatografia Lisboa (T. Tombo) José M. Nogueira 27°
13-15 Dezembro Radicais Livres Porto (F. Farmécia) Fernanda Borges, Jodo Paulo Telo 5°
Quadro 2 -~ Encontros em 2002
data nome local Pres. Comissdo Organizadora obs
25-27 Margo Enc. Nacional Aveiro Ferrer Correia, Jodo Rocha 18.°
25 Nov. Simp. de QO Braga T. Pinho e Melo -
Quadro 3 — Encontros em 2003
data nome local Pres. Comissdo Organizadora obs
30-31 Maio Catélise Evora (UE) Peter Carrott 6.°
e Materiais Porosos
22-25 Junho Quimica de Alimentos Lisboa (IPIMAR) Narcisa Bandarra 6.°
1-4 Julho Quimica Orgénica Aveiro (UA) Artur Silva 5°
31 Ag.~3 Set. Quimica-Fisica Lisboa (FCUL) Fernando Fernandes 6.°
7-10 Setembro Glucidos (Glupor 5) Covilha (UB1) M. Isabel Ismael 5.°
18-19 Novembro Quimica Analitica Porto J. Costa Lima 3°
20-21 Novembro Ensino e Esposende Jodo Paiva, Duarte Costa Pereira 3°
Divulgacao da Quimica
15-17 Dezembro Cromatografia Lisboa (T. Tombo) J. M.-F. Nogueira 3°
Quadro 4 - Encontros Internacionais
data nome local Pres. Comissao Organizadora obs
2-7 Set. 2001 Eurocarb XI Lisboa Amélia Rauter
4-8 Set. 2001 V! ECRICE Aveiro A. Cachapuz 2.°
10-12 Out. 2001 Ass. Geral FECS Porto J Ferreira Gomes e
21-23 Nov. 2001 Luso-Galego La Corufia (Espanha) Col. Ofic. Quim. Galicia 15.°
11-14Jun. 2002 Pigments in Food Lisboa J. Empis —
16-21 Set. 2002 i1'Congresso Coimbra M. Paula Marques
Ibérico de Espectroscopia
11-14 Jun. 2003 FIGIPS7 Lisboa Rita Delgado e
10-12 Jul. 2003 In Vino Aveiro lvonne Delgadillo —

15-20 Set.-2003

23-26 Set. 2003

6 Jan. 2003

Analytica Scientia 1l

| Encontro

S. de Compostela (Espanha)

ibérico’de Fotoquimica

2.° Encontro

Sintra

Luso-Brasileiro de RMN
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figura 1 Niimero de escolas participantes em cada edicdo das olimpladas

de Quimica

figura 2 Numero médio visitantes didrios do sitio da SPQ em cada més

1. O que nos propusemos fazer

Transcreve-se o Programa de Acgdo
2001-2003

A Sociedade Portuguesa de Quimica é
desde ha bastantes anos uma das mais
dindmicas e participadas sociedades
cientificas do pais. A sua actividade
tem-se desenrolado a um excelente
nivel, o que se por um lado facilita a ta-
refa de uma nova Direccéo, que pode
tirar partido dessa boa condicgo inicial,
por outro lado representa uma respon-
sabilidade maior, dado que as perdas
podem também ser grandes em caso de
gestao incorrecta.

Conscientes destes factos, propomo-nos
manter, e se possivel melhorar, a activi-
dade da SPQ nas seguintes areas:

i) Organizagdo de encontros regulares
(incluindo o Encontro Nacional, e os
encontros de Divisdes e Grupos da
SPQ, e ainda do Encontro Luso-Ga-
lego), e respectivas estruturas de
apoio, e dinamizagdo de outras acti-
vidades no &mbito das Divisdes e
Grupos.

i) Publicagdes periddicas (Boletim da
SPQ, Revistas Europeias de Quimica
em que a SPQ tem participacéo).

iii) PublicagBes ndo periodicas (livros
destinados ao ensino universitario,
videos e CDs).

iv) Presenca na Internet (dinamizacéo
da pagina da SPQ).

v} Olimpiadas de Quimica {(nacionais e
internacionais).

vi) Representagéo e participagio activa
em organismas internacionais espe-
cializados (FECS, IUPAC).

Propomo-nos ainda dar uma especial
atengdo aos seguintes assuntos:

a) Sede: a situacdo actual é provisoria.
£ altura de ponderar e prever pers-
pectivas futuras, eventualmente em
conjunto com as restantes Socieda-
des Cientificas com quem o espago
da Sede € partilhado.

b) Sécios. Realizagdo de inquérito aos
sOcios, para avaliar o seu grau de
satisfacdo e para colher sugestdes
de futuras acgdes. Emissdo de novo
cartdo e criagdo de beneficios adi-
cionais.

¢) Angariaggo de novos sécios indivi-
duais e colectivos, com realizagdo
de campanha junto de escolas se-
cundérias e universidades, e ainda
junto de empresas.

d) Anélise da situacdo da Quimica e
dos quimicos em Portugal. Estudo
da distribuicéo por sectores de acti-
vidade, da situagéo da inddstria qui-
mica e afins, das perspectivas de
emprego, etc.
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Divulgagdo da Quimica. Publicacgo
de obras de divulgacdo, quase ine-
xistentes em portugués, nomeada-
mente tradugdes, em conjunto com
editoras. Producéo e venda de esto-
jos (kits) de experiéncias contendo
modelos moleculares e outra infor-
magao, em principio em conjunto
com empresas.

f) Realizago de acgdes de formacdo e de
apoio ao ensino secundario, incluindo
conferéncias e demonstragoes.

Estudo da possibilidade de criagdo
de novas divisdes e grupos, nomea-
damente nas dreas da quimica bio-
logica e da quimica medicinal.
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Equilibrio financeiro da SPQ. Procu-
raremos obter um maéaximo de recei-
tas e subsidios, contendo ao mesmo
tempo as despesas, por forma a ter-
se uma realizagdo plena da missdo
da SPQ sem enfraguecimento da
sua base financeira, e consequente
autonomia.

2. Actividades regulares da SPQ
prosseguidas

2.1 Edicéo do boletim Quimica

O boletim da SPQ (4 ntimeros por ano),
dirigido pelo Prof. Fernando Pina
(FCT-UNL), saiu sempre com grande re-
gularidade, sendo de assinalar a quali-
dade dos conteldos publicados.

2.2 Encontros Sectoriais e Encontro Na-
cional (quadro 1, 2 e 3)

Realizaram-se 21 Encontros da SPQ, in-
cluindo 19 encontros sectoriais e um
Encontro Nacional.

2.3 Encontros Internacionais de Quimi-
ca organizados ou apoiados pela SPQ
(ver quadro 4)

2.4 Organizacdo das Olimpiadas Nacio-
nais de Quimica

Depois de um interregno de varios anos,
a realizagdo das Olimpiadas de Quimica
foi retomada em 2000. As 3 edigdes



Quadro 5 — Participagdo Portuguesa nas Olimpiadas Ibero-Americanas

Ano Pais organizador Observacoes

1999 Espanha Envio de observador

2000 Venezuela 12 participagdo com equipa
2001 Chile Cancelado pela organizagao
2002 Argentina 1 Medalha de Bronze

2003 México 2 Medalhas de Bronze

realizadas durante o mandato da actual
Direcgdo (2001, 2002 e 2003) consoli-
daram as Olimpiadas de Quimica como
uma actividade regular da Sociedade
destinada aos professores e aos alunos
do Ensino Secundario.

Do ponto de vista da organizacao, foi ac-
tualizado o regulamento da prova, cons-
tituida uma equipa alargada de colabo-
radores, sistematizada a divulgagéo as
Escolas (com a criagdo de um cartaz e
folheto) e, recentemente, alargada a
participagdo aos alunos do 10.° ano de
escolaridade. A evolugdo do nimero de
escolas participantes em cada ano -
que reflecte a adesdo de professores e
alunos a esta actividade —, pode ser ob-
servada na figura 1.

Namero de escolas participantes em
cada edicdo

As Olimpiadas de Quimica foram finan-
ciadas pelo Ministério da Educagéo e
pelo programa Ciéncia Viva (Ministério da
Ciéncia e Tecnologia / Ministério da Cién-
cia e Ensino Superior) e contaram com o
apoio da Universidade de Aveiro (Reitoria
e Departamento de Quimica), Universi-
dade Técnica de Lisboa (Instituto Supe-
rior Técnico) e Universidade do Porto
(Reitoria e Departamento de Quimica).

2.5 Pariicipacdo nas Olimpiadas Ibero-
Americanas de Quimica

A SPQ continuou a assegurar a repre-
sentagdo portuguesa nas Olimpfadas
|bero-Americanas de Quimica, iniciada
pela Direcgdo anterior. Com o objectivo
de permitir uma melhor representagao
nacional, e a exemplo do que sucede
nos restantes paises concorrentes, foi
organizado um programa de preparagéo
especifica para os alunos participantes.
Este programa, possivel pela disponibili-

dade de vérios socios (da D. R. Aveiro),
teve 3 dias de aulas tutoriais em 2002 e
7 dias em 2003.

0 quadro 5 resume os resultados da
participagéo portuguesa:

2.6 Colaboragdo com o Ministério da
Educacéo (Gave)

A SPQ, na pessoa do Prof. Moura
Ramos (IST) manteve uma estreita cola-
boragdo com o Gave, nomeadamente
elaborando pareceres sobre os exames
nacionais do 12.° ano (Quimica).

2.7 Participagdo em organizagBes inter-
nacionais (FECS, IUPAC)

A SPQ teve uma participagao activa na
FECS e na IUPAC. A representagdo na
FECS foi coordenada pelo Presidente da
SPQ, Prof. Ferreira Gomes. Os Profs.
José Empis (IST), Filomena Camoes
(FCUL) e Fernando Fernandes (FCUL)

tiveram uma actividade independente

(Divisdo de Quimica Alimentar, Divisdo
de Quimica Analitica, e Working Party
de Quimica Computacional, respectiva-
mente). Foi organizada uma assembleia
geral da FECS em Portugal em 2001.

A representacdo da SPQ nas Assem-
bieias Gerais da IUPAC foi assegurada
pelo Prof. Bernardo Herold (IST). Re-
centemente (2004) a Afiliagdo Indivi-
dual de quimicos portugueses na IUPAC
passou a fazer-se exclusivamente atra-
vés da SPQ.

2.8 Gestdo das instalagfes da sede (co-
muns a quatro sociedades)

A sede é a face visivel dos sécios que
procuram directamente a sociedade e
como tal tem de ser um local aprazivel e
adequado a receber todos 0s que regu-
larmente nos procuram no n® 37 da Av.
da Republica. Por isso, foram melhora-

das as instalagdes e as infra-estruturas
de acolhimento na sede, nomeadamen-
te na secretaria da SPQ, biblioteca e sala
de espera. Enquanto responsavel pela
Comissdo Gestora das Instalagdes, a
SPQ fez a manutengdo dos espagos, de
acordo com as varias necessidades de
intervencdo ao nivel do isolamento das
paredes e reparagédo de peguenas ava-
rias. Novo mobilidrio, mais confortavel e
funcional foi adquirido permitindo agora
que qualquer consulta ou assunto possa
ser comodamente tratado. Procedeu-se
também & aquisicdo de pequenos elec-
trodomésticos de apoio de modo a au-
mentar o conforto das instala¢fes para
0s eventuais visitantes. Foram mantidos
0s contratos de limpeza, seguranca e
manutencdo, tendo-se regularizado al-
gumas situagdes e revisto os planos de
seguros dos prestadores de servigos en-
volvidos.

No ano de 2004 foi apresentada uma
proposta de ajuste dos espagos fisicos
do imével da Av. da Republica que es-
pelhasse as reais contribuicdes em vigor
pelos diferentes ocupantes. A proposta
foi aceite por unanimidade e a distribui-
¢do resultante devidamente assinada e
datada. Na actual distribuicdo a Socie-
dade Portuguesa de Quimica detém 5
salas numa area total de 70 m?, além de
partilhar uma area comum de armazém
e servigos com 120 m?,

3. Conclusdo de iniciativas
comecadas pela anterior Direcgdo

3.1 Celebracio de protocolo de edigdes
com a Lidel

Foi assinado um protocolo de edigtes
com a Editora Lidel para edi¢do de livros
de interesse mutuo.

3.2 Publicacdo do Guia IUPAC para a
Nomenclatura de QO

Ja no ambito do protocolo mencionado
em 3.1, foi finalizado e editado o Guia
IUPAC para a Nomenclatura de Quimica
Organica, cuja tradugo foi coordenada
pelos Professores Bernardo Herold (IST)
e Amélia Rauter (FCUL). Esta obra tem
tido uma procura assinaldvel.



3.3 Publicagéo do Livro Branco sobre o
Ensino da Fisica e da Quimica (ed.
SPQ/SPF)

Publicou-se o Livro Branco sobre o En-
sino da Fisica e da Quimica, coordena-
do pela Prof’. Anabela Martins (SPF) e
(na sua fase inicial) pela falecida Prof.
Mariana Pereira (SPQ). O livro teve uma
aceitacdo significativa, tendo sido ne-
cesséario proceder a segunda tiragem.

4. O que foi feito de novo

4.1 Melhorias na sede (mobiliario, inter-
net, software, biblioteca)

O espaco de secretaria da SPQ foi mobi-
lado com um conjunto de expositores
que permitem a quem procura 0s servi-
¢os da sede, poder apreciar visualmen-
te os artigos disponiveis para venda
(medalhas, publicagdes e diverso mate-
rial de divulgagéo).

As condi¢es de trabalho da funcionéria
também foram substancialmente me-
thoradas no que respeita as infra-estru-
turas de apoio (acesso & internet, actua-
lizagdo de software para apoio ao
escritério electrénico e central teleféni-
ca). O local de trabalho foi rearranjado e
substancialmente ampliado, melhoran-
do as comodidades da funcionaria,
tendo sido adquiridos um conjunto de
pequenos electrodomésticos que tam-
bém contribuiram para esta melhoria.

4.2 Regularizagdo da situacio laboral
da funcionéria

A situacao laboral da funcionaria foi re-
gularizada de acordo com as portarias
de trabalho em vigor. A elaboracdo da
nova proposta de ajuste teve por base o
estabelecido pela portaria de regula-
mentagdo do trabalho (PRT) para traba-
thadores administrativos publicada no
Boletim do Trabalho e Emprego (BTE).
De acordo com a referida portaria as
fungoes exercidas correspondiam & pro-
fissdo de Secretério para efeitos de ta-
bela salarial. A remuneragdo em vigor
publicada no BTE fazia com que na al-
tura o vencimento base da funcionaria
estivesse cerca de 45% acima do valor
tabelado.

Introduziu-se o Regime de Diuturnida-
des, calculado com base na portaria re-
ferida, e tendo em consideragdo que na
altura (2001) a funcionéria contava 13
anos de servigo. Embora a portaria esta-
belecesse que tratando-se da primeira
aplicagdo do regime de diuturnidades, o
trabalhador apenas teria direito a uma
primeira diuturnidade, achou-se por
bem que se repusesse o valor corres-
pondente ao nGmero de anos de servigo
efectivo. Em Janeiro de 2003 foi atingido
o limite maximo permitido de 5 diuturni-
dades para a actual categoria da funcio-
naria (Técnica administrativa, nivel V).
Foram sucessivamente actualizados os
subsidios de alimentacdo e deslocagao,
horas extraordindrias, ajudas de custo
para cobrir despesas de estadia e via-
gem, prémios e gratificacbes.

Todo o processo decorreu de maneira
harmoniosa, tendo para isso contribuido
o facto da funciondria estar consciente
da sua posi¢do dentro da Sociedade e ter
agido de maneira francamente razoavel.

4.3 Concepgdo e implementacdo do
cartéo de socio

Foi criado e distribuido aos sécios um
novo cartdo de identificagdo, compara-
vel ao de outras sociedades de Quimica.

4.4 Nova base de dados dos sécios

A informag&o sobre os sécios encontra-
va-se numa base de dados criada ha
cerca de 10 anos e que carecia de ma-
nutenc¢do. Foi por isso construida uma
nova base de dados com toda a infor-
magédo existente, e mais adaptada as
necessidades de processamento ac-
tuais. A versdo actual possui uma nova
interface mais intuitiva, funcionalidades
simplificadas na quotizagdo e emisséo
de recibos, listas, e etiquetas; introdu-
¢80 das cobrangas por transferéncia e
conciliagdo com a afiliagdo individual na
IUPAC. Foi melhorado o nivel de segu-
ranca, estando agora os dados protegi-
dos contra eventuais usos inadvertidos
por parte do operador. Lamentavelmen-
te, a informacdo histdrica que ndo esta-
va em suporte informético relativa a data
original de afiliacdo dos nossos soécios,
nédo pdde ser introduzida, por j& ndo se

encontrar em arquivo ha varios anos. A
actual numeracédo resulta da alteragfo
efectuada em 1994, com todas as in-
correcgdes que contém, e ndo reflecte a
antiguidade dos sécios. As categorias de
socios foram alargadas, de modo a con-
templar os socios que sdo gerados
anualmente nas Olimpiadas de Quimi-
ca, e cuja revisdo é agora automética
apds o primeiro ano. Também a suspen-
sdo dos sécios que ndo actualizam as
quotas apds dois anos é agora feita au-
tomaticamente. Apds 5 anos de incum-
primento, os dados pessoais s&o trans-
feridos para um arquivo separado.

4.5 Recuperagédo de sécios em situagdo
irregular

Foi feito um esforco para recuperar os
sécios com quotas em atraso, quer pela
conferéncia das inscricbes em Encon-
tros com os registos centrais, quer por
vérias circulares enviadas aos faltosos.
Obtiveram-se bons resultados com esta
iniciativa.

4.6 Pagamento das quotas por transfe-
réncia bancéria

Foi introduzido o pagamento de quotas
por transferéncia bancéria, num proces-
so iniciado em Fevereiro de 2001, mas
infelizmente por razbes que nos ultra-
passam e tém a ver com o pais que
todos construimos de uma maneira ou
de outra, no caso especifico da SPQ, o
processo de cobranga automética das
quotas levou cerca de 3 anos a imple-
mentart Alguns dos pedidos, inexplica-
velmente, ndo puderam simplesmente
ser cobrados, independentemente do
banco, ou agéncia. A SPQ ndo era a
dnica a viver estes problemas, e sé em
Setembro de 2003 foi instaurado a nivel
nacional um procedimento bancéario
que regularizou a situacdo de varias ins-
tituigbes nas condigBes da SPQ. Cerca
de 30% dos associados aderiram a este
modo de pagamento, o que justifica o
esforgo realizado.

4.7 Aperfeicoamento do sftio www.spq.pt

O sitio da SPQ na internet é um excelen-
te meio para a divulgagdo da Sociedade
e para o contacto e comunica¢do com 0s



socios. Por este motivo, foi feito um es-
forgo de criagdo e actualizagdo de seus
contelidos, de forma a torna-lo uma
fonte de informag&o (til e de facil aces-
so. Assim, além da actualizagédo de
dados acerca da prépria SPQ (os estatu-
tos, a constituicdo dos érgdos dirigentes,
a histéria da SPQ) e do desenvolvimenio
de algumas paginas ja existentes (os En-
contros cientificos, o boletim "Quimica”
em versdo on-line, as revistas europeias
da SPQ), foram acrescentadas as pégi-
nas referentes as Delegagdes Regionais,
3s Olimpiadas de Quimica, aos prémios
Ferreira da Silva e Vicente Seabra e a
"Carteira de Conferéncias". Adicional-
mente, foi criada uma secgdo de "Desta-
ques' na pagina de entrada, de actuali-
zagdo rapida, onde surgem noticias,
chamadas de atengdo a prazos, e infor-
magoes, como, por exemplo, a resolugéo
dos exames nacionais do 12.° ano.

Este esforco foi compensado com um
aumento significativo do nimero de visi-
tantes: de uma média de 40 visitan-
tes/dia em Janeiro de 2001, ja ultrapas-
sou os 300 visitantes/dia em alguns
periodos de 2003, como se mostra na fi-
gura 2, com o ndmero médio de visitan-
tes/dia em cada més.

4.8 Comunicagdo com 0s sOcios por
correio electrénico

0 endereco spq@spq.pt foi criado e uti-
lizado activamente para dar resposta
(nem sempre tdo rapidamente quanto
desejavel) aos inumeros pedidos gque
foram chegando. Foram centenas de
solicitagbes dos mais variados tipos: a
mais corrente foi sem duvida o pedido
de correcgdo de dados por via da actua-
lizagdo da morada, ou alteragédo do tipo
de socio; seguiram-se os pedidos rela-
cionados com incertezas na quotizacéo
(qual 0 ano a pagamento, qual o ultimo
ano pago, etc...); pedidos de reposi¢do
de material (sobretudo o boletim) extra-
viado; e ainda outros, as vezes de res-
posta menos imediata. Algumas vezes,
quando o volume pontual de mensa-
gens era muito elevado, apenas a men-
sagem do sistema automatico de res-
posta chegava ao sécio, na certeza
porém de que a auséncia de uma res-

posta personalizada, ndo significava que
o pedido ndo tivesse tido a merecida
atencdo.

4.9 Afiliagéo individual na IUPAC através
da SPQ

A partir de 2004, a afiliagdo individual
na IUPAC para quimicos exercendo a
sua actividade em Portugal passou a
fazer-se exclusivamente através da SPQ.
Passou-se de um ndmero muito reduzi-
do (2), para quase uma centena de afi-
liados, 0 que constitui j& um namero
apreciavel em termos das afiliagdes in-
dividuais na IUPAC.

4.10 Reviséo dos Estatutos

Desde ha véarios anos que se impunha
uma revisdo dos Estatutos, por vérias ra-
z0es:

1) Defeitos de forma da anterior verséo,
que levantavam nomeadamente gra-
ves problemas aquando da transfe-
réncia de assinaturas da conta ban-
céria da SPQ para cada nova
direcgao.

2) Necessidade de actualizagdo (ainda
era referida a extinta Revista Portu-
guesa de Quimica, etc).

3) Serem omissos em relacdo a pontos
importantes, normalmente contidos
em Estatutos de associagdes congé-
neres.

Apos discussao no seio do Conselho Di-
rectivo, entregou-se a elaboragdo de uma
proposta de Estatutos a um escritdrio de
advogados (Assis de Almeida e Associa-
dos). A proposta final foi sujeita a apre-
ciag&o e votacdo na Assembleia Geral da
SPQ realizada em Marco de 2004, tendo
sido aprovada por unanimidade.

4.11 Regularizagéo da situagéo eleitoral
de algumas Delegacdes

Procedeu-se a eleigbes nas delegagdes
da SPQ cujos mandatos tinham ja expi-
rado, e regularizou-se a situagdo da de-
legagdo de Coimbra, sem presidente
nem vogais ha varios anos.

4.12 Comemoragéo dos 90 anos da SPQ

Foram assinalados os 90 anos da SPQ
no boletim Quimica, nomeadamente
com a publicagdo de uma lista de todos
0s socios, 0 que j& ndo se verificava
desde os anos 20. Foi enviado a todos
0s socios um CD com a Tabela Periodi-
ca dos Elementos, e emitido um novo
cartdo de sécio.

4.13 Criagéo do Grupo de Fotoquimica

Foi criado em 2001 o Grupo de Fotoqui-
mica da SPQ, sendo seu primeiro Presi-
dente o Prof. Fernando Pina (FCT-UNL).

4,14 Criagao do Grupo de Coléides, Po-
limeros e Interfaces

Foi criado em 2003 o Grupo de Coldi-
des, Polimeros e Interfaces da SPQ,
sendo o seu primeiro Presidente o Prof.
Hugh Burrows (FCT-UC).

4.15 Aperfeicoamento da organizagéo
financeira dos Encontros

Foram desenvolvidos pequenos aplicati-
vos de facil utilizagéo, para a gestdo
centralizada dos encontros patrocinados
pela SPQ. Estes aplicativos permitem
que independentemente da localizagdo
geografica de qualquer evento, todas as
inscricdes e pagamentos podem ser
controladas a partir da sede. Cada novo
registo num dado evento ¢ imediata-
mente confrontado com a base de
dados dos sécios da SPQ para averiguar
a situagdo de socio e aplicagdo dos
eventuais beneficios na inscrigdo, pro-
duz uma actualizagdo imediata da base
de dados especifica do encontro, e per-
mite apds boa cobranga a emisséo do
respectivo recibo.

Estes aplicativos foram testados em
2003 em 2 encontros sectoriais € um
simpdsio, com resultados visiveis no que
respeitou & cobranga € emissdo de reci-
bos. Deste modo as comissdes organiza-
doras puderam ser libertadas de uma ta-
refa administrativa algo pesada, ficando
libertas para outras fungdes. Além disso
permite & direcgéo da SPQ manter um fi-
cheiro actualizado sobre as participa-
¢Bes em cada evento, e passar essa in-
formagdo as organizagdes seguintes,
naqueles eventos tradicionalmente orga-
nizados pela divisdes e grupos.



Foi também celebrado protocolo com a
UNICRE, por forma a termos um nime-
ro de registo que permite pagamentos
por cartdo de crédito. Foi experimenta-
do em 3 encontros internacionais e,
pode dizer-se que estd funcional para
outras situagdes futuras.

4.16 Participacdio em duas novas revis-
tas europeias (ChemPhysChem, Chem-
BioChem)

A SPQ tornou-se co-proprietaria, em con-
di¢des favoraveis, de dois novos periodi-
cos europeus de quimica, ChemPhys-
Chem, a European Journal of Chemical
Physics and Physical Chemistry, e de
ChemBioChem, a European Journal of
Chemical Biology. Estas revistas tém ja
hoje um factor de impacto elevado.

4.17 Criagdo do prémio e Medalha Vi-
cente de Seabra

Foi criada a medalha Vicente de Seabra,
destinada a premiar quimicos portugue-
ses de idade néo superior a 40 anos, e
trabalhando em Portugal. Foi ja atribui-
da a primeira medalha em 2004, duran-
te o Encontro Nacional de Quimica, em
Coimbra.

4.18 Edicdo e reedigdo de publicagdes
ndo periddicas

O plano de Edigoes ndo periddicas da
SPQ, coordenado pelo Prof. Miguel Cas-
tanho (FCUL), levou a cabo varias edi-
¢Oes, oportunamente noticiadas. Foram
nomeadamente reeditadas as Demons-
tracBes de Quimica, e editadas (pela
Lidel) as obras Guia IUPAC para a No-
menclatura de Quimica Orgénica, Ciné-
tica Quimica, Tépicos de Biofisica de
Membranas, Estatistica para Quimicos,
e ainda (pela SPQ) editada a Tabela Pe-
riodica dos Elementos em CD, e uma
traducéo do Tratado Elementar de Qui-
mica de Lavoisier (producdo em curso).

4.19 Edic&o da RQPA em CD

Procedeu-se a digitalizagdo integral da
Revista de Chimica Pura e Applicada
(1905-1956). O respectivo CD encontra-
se pronto e em fase de distribuicdo aos
sécios.

4.20 Publicagdo das propostas de reso-
fugdo dos Exames do 12.° ano

Uma equipa de sécios da SPQ assegurou
a publicagdo das propostas de resolugzo
dos Exames de Quimica do 12.° ano nos
proprios dias do exame, com envio para
orgéos de comunicagédo social, editoras,
e colocagéo no sitio da SPQ.

4.21 Organizacédo de debates e tomada
de posicdo publica sobre a reforma do
Ensino Secundario, com audiéncia na
AR (2003)

A SPQ, nas pessoas do seu Presidente e
do Presidente da Divisido de Ensino, or-
ganizou véarios debates e tomou posicio
publica sobre a reforma do ensino se-
cundario. Essa posigdo, com o apoio de
varias centenas de professores do ensi-
no secundario, foi apresentada na As-
sembleia da Republica, como noticiado
no boletim.

4.22 Participagédo na Olimpiada Interna-
cional de Quimica

A participacdo de estudantes portugue-
ses na Olimplada Internacional de Quimi-
ca (IChO) foi assumida como uma priori-
dade desta Direcgdo. De acordo com o
regulamento da IChO, a SPQ enviou ob-
servadores cientificos a duas edigdes
consecutivas — 2001 (India) e 2002 (Ho-
landa) - tornando-se, assim, participante
de pleno direito. A primeira participagdo
efectiva de Portugal na IChO, com uma
equipa de 4 alunos, ocorreu em 2003
(Grécia), estando ja em preparacdo a
participacdo em 2004 (Alemanha).

4.23 Organizagdo das Olimpiadas do 9.°
ano

Foram langadas em 2004, a titulo expe-
rimental, as Olimpiadas de Quimica do
9.° ano de escolaridade, realizadas a
nivel regional pela Delegagdo de Aveiro.

O sucesso desta edigdo experimental
criou boas expectativas para a sua con-
solidag&o a nivel nacional.

4.24 Criagdo de endereco electronico
para duvidas

Foi criado e divulgado no boletim “Qui-
mica" e no sitio da internet, um endere-

¢o de correio electrénico para esclareci-
mento de questdes de quimica. Este
servigo, com alguma procura e evidente
utilidade, foi assegurado pela Divisgo de
Ensino e Divulgacdo da Quimica, sob
coordenagdo do Dr. Jodo Paiva (FCUP).

4.25 Lancamento de carteira de confe-
réncias para as Escolas

Respondendo a solicitacdes de varios
sécios, a Direcgdo da SPQ decidiu criar
uma "Carteira de Conferéncias" destina-
da a publicos variados do ensino secun-
dario (v. lista em www.spq.pt). Este pro-
jecto teve a adesdo de um conjunto de
docentes que permitiram a formag&o do
nucleo inicial da carteira: uma lista de
que constam actualmente cerca de 30
temas, com indica¢do do contacto do
conferencista, duragdo, publico-alvo e
recursos necessarios da conferéncia. O
balanco do primeiro ano de existéncia
desta "Carteira" mostrou a necessidade
de se proceder a uma maior divulgacéo
desta iniciativa entre os potenciais inte-
ressados.

4.26 Apoio a eventos organizados por es-
tudantes do ensino superior, entre outros

Foram apoiadas vérias iniciativas de es-
tudantes do ensino superior ligadas a
Quimica, nomeadamente jornadas de fi-
nalistas da UNL, e o Concurso/Exposi-
¢80 "Tabela Peri¢dica: Um Elemento em
Cada Casa, Uma Casa para Cada Ele-
mento" organizado pelo Instituto Supe-
rior de Engenharia do Instituto Politécni-
co do Porto.

5. 0 que foi iniciado, mas ndo
concluido durante o mandato

5.1 1.° Encontro da Divisdo de Quimica
Industrial

5.2 Angariacdo de novos sécios colectivos

5.3 Tradugéo das Nomenclaturas [UPAC
de QA, Ql e QF (livros laranja, vermelho e
verde)

5.4 Projecto SPF/SPQ sobre ensino se-
cundario/superior

6. O que acabou por n3o se fazer

6.1 Inquérito aos sécios



6.2 levantamento da situagdo da Qui-
mica e dos quimicos em Portugal

6.3 Traducgdo de livros de divulgacéo e
producgdo de estojo de experiéncias de
quimica

6.4 Criagdo de Divisdes nas dreas de Q.
Bioldgica e Q. Medicinal

7. Balanco final

A comunidade nacional de quimicos,
professores e estudantes de quimica,

estd viva e activa. A SPQ reflectiu esta
realidade numa muitiplicidade de activi-
dades. Como se pode constatar, a Di-
reccao actuou em parte apenas como
catalisador, tendo o trabalho sido efecti-
vamente realizado por muitas dezenas
de socios, de Norte a Sul do pais, no-
meadamente na organizagdo dos En-
contros e na coordenacéo e execugao
de todas as outras actividades descritas.
Agradecemos a todos a boa colaboragéo
e 05 servicos prestados, nem sempre

devidamente apreciados numa socieda-
de em que a actividade associativa dos
cidaddos é reduzida e pouco apoiada.
N&o podemos também deixar de nos re-
gozijar com a coesdo da Direcgéo ces-
sante. Certos da qualidade e dedicagdo
da nova Direcgédo, resta-nos desejar-ihe

as maiores felicidades.

A Direcgdo cessante

Portugal nas Olimpiadas
Internacionais de Quimica

Realizou-se em Atenas, de 5 a 14 de
Jutho de 2003, a 35.2 Olimpiada Inter-
nacional de Quimica. Depois de dois
anos consecutivos como observador
(imposicdo regulamentar), Portugal (tal
como o Japdo) enviou a sua primeira
equipa, constituida por quatro estudan-
tes e dois mentores. Na competi¢do
participaram 62 paises, num total de
232 estudantes e 176 mentores e ob-
servadores. Foi uma interessante expe-
riéncia para todos os portugueses, estu-
dantes e mentores. Em consequéncia
de uma avaliagdo "no terreno’, a SPQ
decidiu reformular a Olimpfada Nacio-
nal de Quimica (o que aconteceu ja em
2004), por forma a proporcionar aos es-
tudantes uma preparagdo mais adequa-
da a uma prova exigente, ndo tanto pela
dificuldade intrinseca das matérias, mas
sobretudo pela sua extenséo e posicio-

namento curricular. Na quase totalida-
de, as questdes sdo muito acessiveis
mas correspondem em parte a matérias
ensinadas nos nossos 1.° e 2.° ano uni-
versitdrios. Os estudantes portugueses
tiveram um desempenho muito bom em
relacdo a matéria que conheciam. Ape-
sar de véarias sessbes de preparaco in-
fensiva na Universidade de Aveiro, ndo
foi contudo possivel cobrir todos os as-
suntos, devido a data das Olimpfadas
nacionais e aos vérios constrangimentos
escolares (e.g. exames do 12.° ano). O
balango foi contudo positivo, e a SPQ
continuaré a assegurar uma participa-
¢do nacional condigna que, com o0s
aperfeicoamentos j& em curso, levara a
um melhor posicionamento dos nossos

estudantes na classificacdo geral.

Mario Nuno Berberan e Santos

Mentor da equipa portuguesa

figura 1 1% equipa portuguesa participante
numa Olimpiada Internacional de Quimica
(XXXV). Da esquerda para a direita: André
Ramos (Porto), Ana Vieira (Espinho), Gongalo
Félix (Aveiro) e Carlos Oliveira (Aveiro).

figura 2 Aspecto da sala de tradugdo das
provas. Em primeiro plano, Diana Pinto (U.
Aveiro), mentora da equipa portuguesa.

Jovens pioneiros na Olimpiada
Internacional de Quimica

Depois de uma seleccdo em Portugal,
quatro jovens participaram na Olimpia-
da Internacional de Quimica, represen-
tando o pais neste evento pela primeira
vez.

Apbs de trés eliminatérias: sucessiva-
mente ao nivel de escola, regional e na-
cional, os quatro vencedores das Olim-

piadas Portuguesas de Quimica, Ana Fi-
lipa Vieira de Espinho, André Ramos do
Porto, Carlos Oliveira de Aveiro, e Gonga-
lo Félix também de Aveiro, participaram
nas provas Internacionais que se realiza-
ram em Hellas — Grécia, entre 5 e 14 de
Julho.

Os rapazes ficaram hospedados, nos
primeiros cinco dias, num Sport Camp
em Loutraki — cidade perto do mar —en-

quanto as raparigas foram instaladas
num hotel, onde podiam desfrutar de
maravilhosas praias com uma conforté-
vel dgua gquentinha, visitando os seus
colegas durante o dia. Neste complexos
os participantes tinham & sua disposi-
¢do, campos de ténis, de voleibol, de
basquetebol e de futebol, mesas de
ping-pong, uma piscina e ainda uma es-
planada para poderem conviver, pas-
sando o tempo livre.



Tempo livre que foi interrompido por
duas vezes: aquando da prova prética, a
8 de Julho e aquando da prova tedrica a
10 de Julho. A prética foi realizada no
Complexo de Quimica de uma das uni-
versidade gregas e consistiu numa ex-
periéncia de quimica organica — a sinte-
se de um composto (Ac-L-pro-L-phe-
-OCH3) e numa simples titulacdo. A
prova tedrica realizou-se num pavilhdo
do Sport Camp onde os 232 participan-
tes passaram cinco penosas horas, com
um imenso calor. Para os participantes
portugueses a prova tedrica foi a mais
dificil, especialmente a parte organica
que, por sinal, valia boa parte do teste.

Depois destes dias passados no Sport
Camp os estudantes mudaram-se para
0 "President Hotel", no centro de Ate-
nas, onde relaxaram e se divertiram.

Durante a estadia na Grécia, houve
tempo para varias visitas organizadas as

ruinas de cidades e vilas ancestrais,
como Corinto, Delfos, Acropole — bergos
da civilizagéo ocidental...

Os mentores também desfrutaram de
momentos de descontracgdo como um
cruzeiro pelas ilhas gregas, para com-
pensar do trabalho de traduzir e corrigir
0s testes.

Quanto a hospitalidade "Ha que destacar
0 bom humor, simpatia e disponibilida-
des de todos os guias que acompanha-
ram os participantes”, diz Gongalo Félix.

Embora nenhum elemento da equipa
portuguesa tenha obtido uma medalha
ou mengdo honrosa, todos fizeram uma
boa prova para a sua preparagdo.

Ana Filipa diz que "melhor que qualquer
medalha ou prémio material é o reco-
nhecimento que todos os guias de-
monstraram na despedida, dizendo que
a equipa portuguesa tinha sido a melhor
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pela sua boa disposicdo, sentido de
humor e adaptabilidade.

Como experiéncia de vida, dizem os es-
tudantes portugueses, "foi magnifico,
uma vez que se conheceram jovens de
inimeros pafses, cada um com os seus
costumes, alguns bem interessantes e
diferentes, se trocaram ideias e se co-
nheceram diferentes modos de encarar
a vida, se trocaram jogos, enfim, todos
juntos tornaram-se uma grande familia
durante aqueles inesqueciveis 9 dias".

Foi uma boa prestagdo e uma inesque-
civel experiéncia que os quatro jovens e
dois mentores portugueses adquiriram
neste evento que ficard na mente de
todos por ter sido a primeira vez que
Portugal participou nele.

Carlos Oliveira
Estudante da equipa portuguesa

Olimpiadas
de Qgimic

Olimpiadas de Quimica
Jinior

A 1% edigdo, realizada a nivel regional, foi
considerada um sucesso por organiza-
dores e participantes. O objectivo para o

proximo ano é conseguir alargar as Olim-
piadas de Quimica Junior a todo o pais.

Na tentativa de dar resposta aos multi-
plos pedidos de professores e alunos do
ensino basico, a Sociedade Portuguesa
de Quimica, em colaboragdo com o De-
partamento de Quimica da Universida-
de de Aveiro, realizou este ano a 12 edi-
¢do das Olimpiadas de Quimica Junior,
destinadas aos alunos do 9.° ano de es-
colaridade.

A prova decorreu no passado dia 24 de
Abril nas instalagbes da Universidade

de Aveiro. Participaram 124 alunos,
oriundos de 25 escolas bésicas da re-
gido. Durante 2 horas, os competidores,
organizados em equipas de 3 alunos,
participaram num concurso de pergun-
tas e respostas contra-relégio e percor-
reram as salas "verdes" e os laboratdrios
‘amarelos" e "azuis", onde assistiram a
demonstrages, observaram montagens
e realizaram pequenas experiéncias,
respondendo a um total de 70 questoes
de Quimica.

A meio da tarde foram anunciadas as
equipas vencedoras. A equipa constitui-
da por Diana Monteiro, Ricardo Ferreira
e Miguel Saraiva, do Externato das Es-
cravas do Sagrado Coragdo de Jesus,
conquistou a medalha de ouro, com
90% de respostas certas. A medalha de
prata foi conquistada pela equipa consti-

figura 1 Entrega das medalhas

tuida por Ana Catarina, Marta Braga e
Vania Costa, da Escola EB23 de Arrifana,
e a medalha de bronze foi arrebatada
por Ana Silva, Pedro Silva e David Wess-
ling, da Escola Evaristo Nogueira — Viseu.

Os objectivos definidos para esta 1.2 edi-
¢do (na verdade, uma edicio experi-
mental) eram ambiciosos: organizar uma
competicdo que proporcionasse a um
numero elevado de estudantes do ensi-
no bésico um contacto apelativo com a
quimica na sua vertente de ciéncia ex-
perimental. Ficavam assim de fora as
provas cléssicas de "papel-e-lapis", mas
também as provas "em computador”,
substituidas por provas de laboratério,
ou, pelo menos, provas "em laboratorio".

O convite para participacdo foi enviado
as escolas bésicas da regido no inicio do



figura 2 Alunos em prova

ano e exibido na pagina das Olimpiadas
na internet, deixando claro que, apesar
do seu dmbito preferencialmente regio-
nal, seriam aceites escolas de todo o
pafs, "até ao limite da capacidade de
acolhimento”.

A ‘“capacidade de acolhimento" é, de
facto, um problema guando se ambicio-
na um numero elevado de participantes
numa prova experimental: definido o
patamar minimo de 100 participantes,
como é que se organiza uma competi-
¢do em laboratério de Quimica para
uma centena de alunos do 9.° ano?

A solugdo surgiu sob a forma de ques-
tdes diversificadas: demonstragdes,
quebra-cabecas, problemas de detecti-
ves e muitas perguntas de “observar e
mexer". Estas dltimas merecem uma
explicagdo: s@o montagens com equipa-
mento de laboratorio, reagentes ou pro-
dutos do quotidiano, cuja observagédo ou
manipulagdo permite responder a uma
pergunta. Ndo posso incluir exemplos
neste texto, porque ha que resguardar
as questdes para futuras edigbes das
Olimpiadas Jnior, mas alguns exem-
plos muito simples, da fase de concep-
¢do das provas, estdo ainda acessiveis
na pagina das Olimpladas de Quimica
Jinior (www.spg.pt). As diversas ques-
toes foram distribuidas por 6 salas e la-
boratorios, de acordo com o seu carac-
ter mais ou menos experimental, e
agrupadas pelas cores verde, amarelo e
azul, usadas nas folhas de resposta e
que definiam o percurso de cada equi-

pa... com uma boa sincronizagéo, é
possivel ter varias equipas a iniciar a
prova em diferentes salas, a circular
pelas 6 salas e a completar a prova, em
simultdneo, ao fim de 60 minutos (eu
disse “é possivel", ndo disse "é facil"...).

Ainda assim, foi necessério dividir 0s
participantes em 2 turnos, que realiza-
ram o percurso em momentos diferen-
tes. Para ocupar o tempo de espera de
cada um dos turnos, foi concebido um
jogo de perguntas e respostas — seguin-
do o modelo de um popular concurso
televisivo — tendo a Quimica como tema
exclusivo. Uma parte deste jogo, desig-
nado por "Contra relégio" foi integrada
na competicdo (isto é, as respostas de
cada equipa foram contabilizadas para
a classificagdo final). Uma outra parte
foi utilizada para um momento de des-
contracgdo, sob a forma de "O jogo do
lapis", assim chamado porque cada res-
posta certa dava direito a ... um lapis.
De salientar que este jogo de perguntas
e respostas foi integralmente preparado
por professores do ensino basico que se
associaram a esta organizagdo — desde
a constituicdo de um lote de perguntas
com 3 respostas de opgéo, até & prepa-
racdo da apresentacdo para projec¢ao
em "DataShow".

A participagdo dos professores do ensi-
no basico merece, alids, ser aqui salien-
tada. Desde o primeiro momento foram
varios os que se disponibilizaram para
colaborar e que deram o seu contributo
de diversas formas. O nlcleo mais acti-

vo, que chegou a deslocar-se a Univer-

sidade de Aveiro para reunides prepara-
torias, foi naturalmente inclufdo na lista
da Comissdo Organizadora. Mas fica
aqui também o agradecimento a todos
0s outros pelas suas variadas contribui-
¢bes, a comegar pela disponibilidade
para estarem presentes nas Olimpiadas
de Quimica Junior com as suas equipas.

E se os professores colaboraram, que
dizer dos aiunos? N&o passou desperce-
bido o excelente comportamento e cola-
boragao activa dos alunos participantes.
Integraram totalmente o espirito das
Olimpiadas, realizaram as provas com
empenho, colaboraram com todas as
solicitaces, facilitaram o trabalho da or-
ganizagdo, aplaudiram os vencedores, &
ainda deram sugestbes para a préxima
organizacdo. Se as Olimpiadas de Qui-
mica Junior se podem considerar uma
iniciativa bem sucedida, uma parte
desse sucesso deve ser atribuida aos
alunos participantes.

"Gostava de informar que adordmos
participar e aprendemos muitas coisas
novas com esla ida a Aveiro."

Mensagem de Ana Claudia Duarte do
Coito, da Escola Secundaria ¢/ 3.2 CEB
de Gouveia

Paulo Ribeiro Claro
Coordenador das Olimpiadas de Quimi-
ca da SPQ



Utilizacdo da energia solar para a
remocdo de 6leo em praias poluidas

Na sequéncia do desastroso derrame
ocorrido a partir do petroleiro Prestige
em Novembro de 2002, um grupo de
investigadores da Universidade Autono-
noma de Barcelona propds uma nova
estratégia para a remocgdo do crude
existente na areia e em rochas. O méto-
do fotoquimico descrito por JL Bourde-
lande et al. [JL Bourdelande, J Marquet,
JR Herance, U Balduzzi, Photochem.
Photobiol. Sci., 3 (4) (2004), 329] re-
quer a utilizagdo de um sal de ferro
[Fe(NH,)(SO,),], peroxido de hidrogénio
e... a luz do Sol. Ao mergulhar as rochas
contaminadas na solucéo constituida
pelo sal de Fe e H,0,, as "bolhas” de
oxigénio formadas provocam a remogzo
do dleo existente & superficie das ro-
chas, produzindo uma espuma oleosa
que flutua na solugdo. A duragdo deste
processo pode variar entre 15 minutos
(no escuro) a 8 minutos quando decor-
re sob a accdo da radiacdo solar. Apds
este intervalo de tempo, a espuma for-
mada pode ser removida facilmente por
aspiracdo. As rochas que sdo demasia-
do grandes para receber o tratamento
anterior sdo pulverizadas com uma solu-
¢ao mais concentrada, sendo a camada
oleosa posteriormente removida de
forma mecénica. Outros sais foram tes-
tados, nomeadamente sais de sodio, por
existirem em abudéancia nas praias, mas
€ necessario mais tempo para uma lim-
peza eficaz (cerca de 27 minutos). Além
de contribuir para a melhoria das condi-
¢Oes ambientais, o método proposto
apresenta reduzido impacto ambientat,
sendo também simples, rapido e econd-
mico.

Chem. Sci., 1, (2004) C35

Nano-correias transportadoras

Num artigo publicado na Nature (Natu-
re, 428, (2004) 924 ) por investigadores
da Universidade da Califérnia e do Labo-
ratério Nacional Lawrence Berkeley, foi
demonstrado que, aplicando uma cor-
rente eléctrica a um nanotubo de carbo-
no de parede multipla (MWNT), a estru-

tura é transformada numa nano correia
transportadora para sais fundidos.

Na figura pode-se observar uma se-
quéncia de imagens intervaladas de um
minuto, obtidas por microscopia electro-
nica de transmissao, mostrando indio a
deslocar-se da esquerda para a direita
através de um nanotubo de carbono. A
equipa, constituida pelo fisicos Alex
Zettl e Chris Regan e seus colaborado-
res, observaram o referido fendmeno de
transferéncia de massa gerando um cir-
cuito eléctrico que passa num MWNT
com nanocristais de indio depositados.
Um aumento da voltagem aplicada con-
duz ao aquecimento do tubo e a corres-
pondente fusdo dos cristais de indio. Va-
riando a voltagem aplicada e a
polaridade da corrente, os investigado-
res conseguiram migrar o metal ao
tongo do tubo a uma velocidade e direc-
¢ao controladas, com distancias supe-
riores a 2 mm.

O metal ndo se desloca em gotas dis-
crefas, mas, com o tempo, as particulas
metalicas proximas do dnodo encolhem,
enquanto as particulas préximas do ca-
fodo aumentam. A técnica foi também

usada no transporte de outros metais
como o ouro, a platina, o estanho e uma
liga estanho-indio.

Nature, 428, (2004) 924
Nem tudo que reluz é paladio...

Os metais nobres paladio e platina sio
usados como catalisadores em diversas
reacgdes quimicas. Como as reaccgles
ocorrem apenas a superficie das parti-
culas que funcionam como catalisado-
res, as nanoparticulas sdo de extremo
interesse nesta area pois oferecem uma
elevada razdo entre a drea superficial e
0 respectivo volume. Por outro lado, a
sua utilizagdo pode ser extremamente
vantajosa se for possivel obter particulas
cuja parte central é constituida por um
material menos dispendioso, revestido
pelo metal catalisador. Neste sentido,
Son et al. [SU Son, Y Jang, HB Na, HM
Park, HJ Yun, J Lee, T Hyeon, J. Am.
Chem Soc, 126, (2004) (16), 5026] de-
senvolveram uma reacgéo de decompo-
si¢do envolvendo tensioactivos e metais
que resulta na formacéo de particulas
de niquel revestidas por paladio. Quan-
do uma mistura contendo complexos
metélicos com trioctilfosfina (Pd-TOP e
Ni-TOP) foi aquecida, observou-se que
o complexo Ni-TOP decompbe-se a
uma temperatura mais baixa, resultan-
do em nanoparticulas de Ni em que Pd
¢ depositado a medida que a tempera-
tura aumenta. A accédo catalitica deste
material foi testada através da reacgéo
de Sonogashira, que ocorre entre alci-
nos terminais e halogenetos de arilo ou
vinilo. Para quantidades iguais de pala-
dio, as particulas produzidas pela técni-
ca proposta apresentam maior reactivi-
dade que aquelas constituidas somente
por Pd, sendo possivel a sua re-utiliza-
¢ao por diversas vezes.

Science, 304, (2004), 361

Novos potenciais intermediarios em
catélise enzimatica

A andlise de raios-X da estrutura de
duas metaloenzimas contendo cobre,
revelou a existéncia de complexos con-
tendo ligagBes entre dxido de azoto e
cobre e entre oxigénio e cobre, nunca



antes observados na natureza. Os novos
complexos poderdo ser intermediarios
chave dos mecanismos cataliticos des-
tas enzimas.

A equipa responsavel pela descoberta do
complexo Cu-NO (bidlogos Michael
Murphy e Elitza Tocheva da Universidade
de British Columbia, Vancouver), conse-
guiu isola-lo numa enzima bacteriana
que produz NO a partir do nitrito, a redu-
tase do nitrito (Science, 304, (2004),
867). Os dtomos de azoto e de oxigénio
da molécula de NO encontram-se quase
equidistantes do atomo de cobre (ver fi-
gura, lado direito). Segundo Murphy, a
redutase do nitrito pode usar o complexo
Cu-NO para alterar a coordenagéo de
cobre-oxigénio para cobre-azoto, durante
a conversao de NO, a NO.

O complexo Cu-0, foi observado pelos
bi6logos Mario Amzel e Sean Prigge,
da Escola Universitaria de Medicina
de John Hopkins, numa estrutura de
peptidilglicina-a-hidroxil monooxigena-
se, uma enzima de cobre envolvida no
processamento de hormonas peptidicas
(Science, 304, (2004), 864). Neste
complexo, uma molécula de 02 encon-
tra-se ligada a um dos atomos de cobre
da enzima por apenas um dos seus ato-
mos de oxigénio (ver figura abaixo). De
acordo com Amzel e Prigge, a observa-
¢do do complexo Cu-O, implica que o
0, se encontra directamente envolvido
nos passos de transferéncia electronica
e de abstracgdo de hidrogénio da reac-
¢do catalisada pela monooxigenase.
Science, 304, (2004), 867
Science, 304, (2004), 864

Verde — cobre, vermelho — oxigénio, azul — azoto
amarelo — enxofre, cinzento — carbono

Monitorizagdo por satélite do ozono
troposférico

O ozono existente na troposfera é um
agente poluidor com efeitos adversos na
satide humana e na agricultura. Os 0Oxi-
dos de azoto (NO,) e os compostos or-
ganicos volateis (VOCs) constituem as
duas classes de compostos precursores
do ozono troposférico. A incerteza asso-
ciada ao seu real papel na produgdo do
ozono — principalmente devido a falta de
informacdo baseada em observacdes e
medicbes — restringe a implementagado
de medidas de controlo da poluigédo at-
mosférica mais efectivas. Martin et al.
[RV Martin, AM Fiore, A Van Donklaar,
Geophys. Res. Lett., 31,(2004), (6),
L06120] descrevem uma técnica com
potencialidades para diminuir esta in-
certeza através de um método baseado
num sensor remoto espacial, em que é
medida a razdo entre o formaldeido e o
di6xido de azoto existente na troposfera.
Esta razdo pode ser um indicador que
permitird relacionar a formagdo de
ozono a superficie terrestre com a ocor-
réncia de emissdoes de NO, e/ou de
VOCs. Até ao presente, a monitorizagao
deste parametro permitiu estabelecer
que, durante o Verdo, a producdo de
ozono troposférico estda mais relaciona-
da com a emissédo de NO, do que VOCs
na maior parte do Hemisfério Norte,
com excepcdo de Los Angeles e de
areas industriais na Alemanha. Foi tam-
bém verificada uma mudanga sazonal
durante o Outono, em que a contribui-
¢do dos VOCs foi mais relevante do que
a das espécies NO,. Estes resultados su-
gerem que a monitorizagéo remota atra-
vés de satélites pode contribuir para a
gestdo da poluigdo atmosférica por reve-
lar a resposta espacial e temporal da
producdo de ozono na troposfera a di-
minuigdo das emissdes de NO, e VOCs.

Science 304, (2004), 173,

Novo ligando para reaccdes de
hidrogenacao assimétrica

0 ligando apresentado na figura foi sin-
tetizado e testado em reacgdes de hi-
drogenacdo assimétrica catalisadas por

rédio, por Garrett Hoge e colaboradores
da empresa Pfizer. Normalmente, os li-
gandos quirais contendo fésforo usados
para a mesma aplicagdo apresentam si-
metria C,. O novo ligando, denominado
pela sua estrutura "trichickenfootphos”,
tem simetria C;.

A equipa de investigadores usou 0 com-
plexo de rédio do ligando para preparar
t-butilamoénio (S)-3-ciano-5-metilhexa-
noato a partir de t-butilaménio 3-ciano-
5-metil-3-hexenoato a escala laborato-
rial (J. Am. Chem. Soc., 126, (2004),
5996 ).

O composto quiral obtido € um interme-
diario chave na producéo da pregabali-
na, um candidato a medicamento para
tratar a ansiedade e a epilepsia. Para
esta aplicagéo, o novo ligando forma um
catalisador que é superior em enantio-
selectividade que o anterior melhor, que
usa Me-Duphos, um ligando cuja pro-
priedade é da Dow Chemical.

Hoge afirma que o ligando é relativa-
mente facil de preparar e de manusear,
esperando que a reacgdo de produgédo
da pregabalina seja rapidamente con-
duzida a escala industrial por empresas
da industria farmacéutica.

J. Am. Chem. Soc., 126, (2004), 5996

S, K
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Os segredos do bicho da seda

David Kaplan, do Departamento de En-
genharia Biomédica da Universidade de
Tufts, Massachusetts, é da opinido de
que a melhor forma de produzir fibras
resistentes reside na compreensao de
como o bicho da seda produz as suas e
tentar duplicar o processo.

0 elemento crucial desse processo é a
4gua. Mesmo pensando que a seda €




uma das proteinas mais hidrofébicas,
Kaplan, afirma que os bichos da seda
usam um sistema pelo qual produzem
(e armazenam nas suas glandes) uma
solu¢do de 30% em peso da proteina
em agua. A agua serve como solvente,
como plastificante e como meio de pro-
cessamento.

A observagdo da seda formada a partir
do bicho da seda Bombyx mori, revelou
a existéncia de gldbulos consistindo de
estruturas tipo micela com didmetros
entre 100 e 200 nm. A sequéncia pri-
maéria de uma das proteinas fibréides da
seda devera estar na origem de tal es-
trutura.

Os investigadores especulam que as
proteinas fibroides de regides hidrofili-
cas e hidrofébicas alternadas dobram
para formar uma micela fibréide. A pa-
rede externa das micelas é constituida
por grandes blocos hidrofilicos, enquan-
to que o seu interior é formado por blo-
cos hidrofébicos. No entanto, a regido
interior retém também alguma égua, de-
vido a pequenos blocos de residuos hi-
drofilicos hidratados que se situam
entre os blocos hidrofébicos. Estes pe-
quenos dominios hidrofilicos mantém a
proteina soltvel em agua.

Com o tempo, o bicho da seda produz
cada vez mais micelas fibréides e reduz
o teor em agua da sua solugdo de seda
No Processo, 0 que provoca a aglomera-
¢&o das micelas em glébulos, que even-
tualmente formardo um gel. Nos passos
finais da formacado da seda, as micelas
perdem agua, tornando-se o material in-
soltivel. O bicho da seda alinha as fibras
desidratadas enquanto desloca o gel
das suas glandulas de produgdo de
seda para o seu equipamento de enro-
lamento. O grupo de Kaplan conseguiu

duplicar este processo, desidratando os
seus filmes de seda com metanol, per-
mitindo-lhes desenvolver novos mate-
riais, como compdsitos de hidroxipatite-
seda e matrizes porosas de seda que
podem ser usadas em engenharia de te-

cidos.
Cherical & Engineering News, April
2004

Solvay Ideas Challenge premeia
projectos inovadores de raiz
académica

Estimular e premiar projectos inovado-
res e empreendedores, promover a ino-
vagao de base tecnoldgico-cientifica
entre estudantes, docentes e investiga-
dores universitarios e estimular a coope-
racéo entre universidades e empresas é
0 objectivo do Solvay Ideas Challenge,
um projecto da Solvay Portugal, que
conta em 2004 com a sua primeira edi-
¢do portuguesa.

Esta iniciativa ligada a indUstria e que
visa dar um contributo indiscutivel para
fazer da inovag&o um verdadeiro desig-
nio nacional, contou com 14 candidatu-
ras, 13 nacionais e uma austriaca.

Trés dos projectos foram distinguidos,
dois ex-aecquo com o primeiro lugar
neste concurso e um terceiro com uma
mengdo honrosa, e apresentados publi-
camente numa cerimonia com entida-
des oficiais, entre as quais o Presidente
da Fundagdo para a Ciéncia e Tecnolo-
gia, o Presidente do Instituto dos Resi-
duos e o Reitor da Universidade Técni-
ca de Lisboa. Os vencedores foram:

—"ACETech" - traz & luz uma nova tec-
nologia limpa, que melhora a produti-
vidade de Dietilacetal, um composto

quimico usado na industria farma-

céutica e de perfumaria e, mais re-
centemente, como aditivo eficaz e

menos poluente para o combustivel
automovel;

—"AIRSILTEX" — uma nova tecnologia
de produgdo de um novo isolante —
aerogel hibrido silica/polimero — de
performance superior aos melhores
isolantes actualmente conhecidos,
nédo poluente, e com um processo de
produgdo mais econémico, possibili-
tando a sua ampla utilizagdo na in-
dustria de transformacgdo solar, ae-
roespacial e aerondutica, por
exemplo.

O primeiro é da autoria do Laboratorio
de Processos de Separag&o e Reaccgdo,
do Departamento de Engenharia Quimi-
ca da Faculdade de Engenharia da Uni-
versidade do Porto; o segundo tem a as-
sinatura do Centro de Quimica-Fisica
Molecular — Instituto Superior Técnico.

A Menc¢do Honrosa destaca o "ANES-
TLESS", projecto que visa a recuperagdo
de Xenon — um novo gas anestésico,
que traz beneficios de seguranga e
bem-estar ao doente — apés a sua admi-
nistragdo clinica. A autoria € da SYSAd-
vance, uma spin-off da Faculdade de
Engenharia da Universidade do Porto.

Aos dois vencedores ex-aecquo foram
reservados prémios de 3 mil euros e
para a equipa distinguida com a men-
¢do honrosa um montante de mil euros.
Departamento de Comunicacdo da Sol-

vay Portugal

Compilagéo de Marcela Segundo e Hel-
der Gomes
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Observatdrio da Ciéncia e do Ensino
Superior

www3.oces.mces.pt/index.php

Este site pertence ao Ministério da Cién-
cia e do Ensino Superior e merece um
lugar nos nossos favoritos. A navegagédo
por cada utilizador nestas paginas Web
€ importante para a avaliacdo da utilida-
de do site e a localizagdo de tépicos re-
lacionados com interesses especificos.
Ha uma seccdo que merece especial
base de dados dos
doutoramentos finalizados e em curso

atencdo referente a

{entre outros), que permite pesquisar

qualquer informagdo por campos
(nome, instituicdo, dominio, titulo de
tese) em http://www3.oces.mces.pt/?i
d_categoria=33. £ ainda possivel criar a
nossa propria base de dados em Excel
gracas a possibilidade de exportar os re-
sultados da pesquisa efectuada. Assim
a criagdo de uma lista de pessoas com
interesses comuns para contactos futu-
ros torna-se simples. As informagtes
nem sempre estio actualizadas; no en-
tanto, os estudantes de doutoramento
Ou supervisores que detectem alguma
incorrecgdo podem enviar um e-mail
para 0s servigos competentes (doutora-

mentos@oces.mces.pt).

GCES Observatdrio da Ciéncia ¢ do Ensino Superior
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Innocentive
www.innocentive.com

Desafios. E o que gostamos nas Cién-
cias. Ainda melhor se o resultado da
nossa pesquisa e dos nossos esforgos é
retribuido. Innocentive propde-se a ser
um intermediario entre as industrias
{que colocam questdes) e os investiga-
dores (que produzem respostas).

Assim, varios challenges em quimica e

biologia encontram-se neste site e ofere-
cem um incentivo financeiro em troca
da melhor solugdo a um problema. Esta
iniciativa merece uma salva de palmas
ao criar lagos entre empresas e centros
de pesquisa de uma forma tdo simples.
Uma visita a ndo perder.

INNGCENTIVE o e
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quimica orgénica desenhando as molé-
culas numa area prépria da janela do
navegador Web sem custos. O site pro-
pde também um servico de comunica-
¢do rapida em sintese orgénica. As co-
municagfes s&o publicadas no site
através da base de dados e em papel
pela Wiley. Orgsyn torna-se um ponto de
partida essencial numa pesquisa biblio-
grafica. Ainda é de salientar que o site
pertence a ja famosa CambridgeSoft
que comercializa produtos como:
Chemdraw, ChemOffice e ChemFinder.

ORGANIC SYHTHESES WEBSITE
.wwx: toyou Iy
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Rhodium — The Largest Drug Synthesis
Archive on the Web

www.rhodium.ws

Este site € uma mina de informacées
para os quimicos orgénicos e especial-
mente para aqueles que trabalham em
assuntos relacionados com drogas de
abuso. Como todas as minas, é quase
preciso escavar a informagdo porgue a
organizagdo n&o € o seu ponto forte,
embora muitos dados Gteis possam ser

encontrados com paciéncia.
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Al 1uim
CHEMISTRY
PHARMACOLOGY

Organic Synthesis Website
WWW.orgsyn.org

Aqui é proposto de forma mais acessivel
um servigo semelhante ao dispendioso
Beilstein Crossfire conhecido pelos qui-
micos organicos. Depois da instalagdo
do plugin, é possivel pesquisar a base
de dados de métodos experimentais em

Organcc Gynieses presents th the organe chamatry communty
etiisd expenmental metheds in a stand
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Chromatography.com
www.chromatography.com

Propriedade da Alltech, Chromato-
graphy.com disponibiliza imensos méto-
dos cromatogréficos para varios sistemas
de separacdo (GC, LC, TLC). Os métodos
utilizam os produtos comercializados
pela firma mas uma pesquisa permite
geralmente fazer a correlago com o ma-
terial de outras marcas e, assim, usufruir
de uma lista importante de protocolos de
separagdo. Um outro site Gtif em croma-
tografia € o site da LC GC Europe
{(www.Icgceurope.com/lcg-ceurope) que,
além da sua revista onlfine, propde sec-
¢Bes de troubleshooting, artigos técnicos

e aplicac¢des, entre outros.
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Chemjobs.net: discover the bioche- uma lista de colocagdes disponiveis, se- TOM e |

aReRSLN o PAORSELAESIISS bet? e 993

mist, pharmaceutical or chemist jobs gundo um perfil criado durante o regis- et S

that are available ! . o e
to no site, por correio electrénico. As or- e

www.chemjobs.net ganizacGes que propdem 0s empregos

Quem estiver a procura de uma oportu- sz na maior parte dos Estados Unidos

nidade para mudar de emprego/activi- ou do Reino Unido, podendo de vez em

dade vai querer visitar este sife que exis-
te desde 1999. Chemjobs divulga
ofertas de trabalho no mundo inteiro

quando ser encontrada uma oferta em

Portugal.

para quimicos, bioquimicos e farmacéu-
ticos. E possivel receber regularmente Secgao compilada por Christophe Siquet

9001
Moinhos
Agitadores de peneiros/peneiros
Divisores de amostras
Dry sieving image pracessing
Ly P L. AS 200 CAMSIZER
Analise granulométrica automatica 36 ym = 16 mm 36 g - 16 mo
CAMSIZER / CRYSTALSIZER il GRAINTEST SOFTWARE L) SIZER TECKNOLOGY
Sadimentatian slaform Whita light refraction
LUMOSED CRYSTALSIZER
1~100 ym Vpm -2 mm

Peca-nos o contacto do agente mais préximo, através dos telefones:
21-3527293 22-618 42 32
O Jpontadsn Enclusive

LISBOA PORTO

Campo Mdrtires da Pétria, 109 Rua de Vilarinho, 1235 « 4100-517, Porto
hittp://wwi.en-equipamentos.pt



Materiais Dois Mil

RUI

"Materiais Dois Mil"

Vérios autores. Editado por M. Amaral
Fortes e P. J. Ferreira. IST Press,
2003, 545 paginas.

Trata-se de uma obra deliberadamente
datada. N&o para mostrar o que s&o os
novos materiais no inicio do século XXI
— € pareceria estranho incluir capitulos
sobre madeira e cortica ou o diamante
— mas para mostrar o olhar actual dos
cientistas sobre materiais, sejam eles
naturais, fabricados pelo homem desde
ha séculos ou sintetizados e projectados
nos anos mais recentes para terem de-
terminadas propriedades e desempe-

EDITORES
M. AMARAL FORTES

P.j. FERREIRA

nho, tanto em novas aplicacées como
em substituicdo de materiais naturais.

Tentando imaginar, ha trinta anos,
quando conclui a licenciatura, se tives-
se sido editado algo correspondente!?
Certamente incluiria capitulos sobre
metais, ceramicos e vidros, polimeros e
materiais naturais. O silicio e o diaman-
te também poderiam figurar. Nao figura-
riam de certeza os supercondutores de
alta temperatura critica, os quasicristais,
os polimeros condutores. Areas entdo
recentes como as ligas com memaria de
forma ou os biomateriais poderiam ou
nao estar incluidas consoante o isola-
mento do pais tivesse sido mais ou

Livros & Multimédia

TEIVES HENRIQUES

st e e T o D S i xS

menos quebrado pela pequena comuni-
dade cientffica. E natural que se inclua
0 que de novo apareceu, mas mais im-
portante ainda é o olhar novo tanto
sobre o que € recente como sobre o que
€ utilizado como material pelo homem
ha séculos ou milénios.

O prefécio de Ricardo Bay&o Horta evi-
dencia trés linhas de forca em torno das
quais o livro se organiza: a tradicional
baseada fundamentalmente na consti-
tuicdo quimica e em aspectos estrutu-
rais, a da funcionalidade ou seja da res-
posta dos materiais em relacdo a
estimulos exteriores e a visdo integrado-
ra relacionando os materiais com diver-
sos aspectos da actividade humana e
com o ambiente. O livro encontra-se di-
vidido em dez capitulos contendo um
total de 49 contribuices.

Trata-se também de uma obra multidis-
ciplinar no contetido e na abordagem.
N&o se nota a primazia nem de um
olhar mecéanico nem de um olhar quimi-
Co sobre os materiais. Ou entre o do en-
genheiro e o do cientista fisico ou qui-
mico. Mantém ainda um equilibrio
razoavel entre a abordagem dos proces-
sos de fabrico e a descri¢éo e discussao
de propriedades, embora dando mais
relevo ao Ultimo aspecto.

A inclusdo de textos em inglés, numa
obra escrita fundamentalmente em por-
tugués, ndo parece uma escolha muito
feliz. Tanto mais que ndo ¢ seguramen-
te destinada a especialistas mas almeja
atrair o interesse de estudantes em di-
versas cadeiras de varios cursos onde
0s Materiais s&o leccionados, e também
um publico mais vasto. Para todos, ape-
sar disso, é uma obra valiosa.
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Uma Licdo de Anténio Gededo:

Demonstragao' e Parabola’ no poema "Li¢do sobre a dgua"

CHRISTOPHER DAMIEN AURETTA

A natureza promoveu a vida consciente
neste planeta plausivelmente porque ela
quis chegar a ser a incarnacgdo plena de
uma pergunta, i.e., a concretizagdo no
ser humano de um guestionamento mais
primordial reflectido, porventura, na ca-
pacidade de a natureza se transformar e
de se inovar perpetuamente. Por conse-
guinte, abordamos o mundo nés — cria-
turas privilegiadas desta capacidade
transformativa natural — sob a pressao
interna de um estado interrogativo gene-
ralizado e inerente ao fluxo evolutivo do
universo. Anterior a consciéncia humana
definidora do destino peculiar da nossa
espécie, difunde-se uma sensacdo do
inacabado que determina, em Gltima ins-
tancia, a vocagéo intima da civilizagdo
humana. Somos seres gue patenteiam
uma consanguineidade essencial com a
davida, somos vizinhos habituais de um
enigma universal que, ora estimula, ora
confunde 0s Nossos sentidos. A solucéo
definitiva do enigma ultrapassa-nos (e a
historia humana, pressente-se, € o rascu-
nho constante das nossas tentativas). To-
davia, os contelidos da nossa conscién-
cia séo evolutivos porque a atitude
interrogativa que nos caracteriza &,
acima de tudo, fundadora e criativa:
transforma a memoria individual em con-
tinuidade civilizacional, a angustia da
descontinuidade organica de criaturas fi-
nitas em projeccdo e acgao racionais du-
radouras. Manifestamos o pensamento
em linguagem articulada porque as ver-
dades que inventamos no nosso didlogo
com o universo s6 se deixam entender,
em cada instante, em companhia deste
mesmo universo. Neste didlogo, nds (em
conjunto com o universo que nos rodeia
€ nos permeia) participamos num pro-
cesso evolutivo que se realiza perpetua-
mente num Unico destino congeminado:

indagamos e questionamos sem trégua
porque, na verdade, o enigma é a propria
estrutura do mundo®. Consequentemen-
te, questionamos porgue o acto de ques-
tionar constitui e actualiza a esséncia da
natureza humana em si. E este enigma,
proliferante e filtrado variadamente pelas
linguagens especializadas com que, mo-
dernamente, erguemos 0 nosso saber,
ndo deixa de se nos insinuar com vee-
méncia: somos humanos precisamente
porque intuimos que a vida é um fend-
meno de cardcter urgente. A paisagem
especifica de todo o enigma, de todo o
questionamento, é a do precipicio: a
consciéncia humana elabora as suas ver-
dades mais vitais quando em queda livre,
o destino do ser humano é o de soletrar
0 Caos com que 0 enigma se ocuita e se
revela simultaneamente. Agimos um
pouco a semelhancga da personagem do
infante D. Pedro da tragédia quinhentis-
ta, Castro, escrita, como se sabe, pelo
humanista portugués Antdnio Ferreira
(peca publicada pela primeira vez em
1587). O Infante pede noticias ao seu
conturbado mensageiro sobre o estado
da sua amante, Dona Inés de Castro:

Mensageiro
O triste nova, triste mensageiro
Tens ante ti, senhor.

Infante
Que novas trazes?
Mensageiro
Novas cruéis; cruel sou contra ti,
Pois m’atrevi trazé-las. Mas primeiro
Sossega teu espirito: e nele finge
A mor desaventura, que te agora
Podia acontecer: que gra remédio
£ ter o espirito armado & ma fortuna.
Infante
Tens-me suspenso. Conta: que acres-
centas
O mal com a tardanca.

Mensageiro
E morta Dona Inés, qgue tanto amavas.*

O caos é também criagdo humana.
Somos vocacionados para cria-lo pela via
das nossas paixdes conflituais. E este
caos que sentimos que € preciso .com-
preender sem "tardanga”. Assim sdo as
verdades que nos desfazem na sua di-
menséo mais pura e inexplicavel, conge-
minadas como s&o com as dimensoes ir-
redutiveis do nosso destino humano.
Contudo, € um caos que os poetas sio
particularmente vocacionados para habi-
tar e compreender. Uma figura exemplar
desta habitagdo poética chama-se Anto-
nio Gededo, alter-ego poético, recorde-
se, de Rémulo de Carvalho (1906-1997),
professor de ciéncias fisico-quimicas,
historiador da ciéncia bem como da do
ensino em Portugal e divulgador pioneiro
da ciéncia cuja obra se concretizou
numa vasta bibliografia ao longo de dé-
cadas de aturada investigacdo. Antdnio
Gededo inicia a sua antologia poética, or-
ganizada pouco antes de Romulo de Car-
valho falecer, com o poema "Homem."
Estabelece, assim, logo de inicio, a tona-
lidade problematica, o registo tenso e a
dimensé&o, ora oprimida, ora incontorna-
vel, deste ser em queda livre que contu-
do persiste em manifestar-se em palavra
para se conhecer:

Inutil definir este animal aflito.

Nem palavras,

nem cinzéis,

nem acordes,

nem pincéis

sd0 gargantas deste grito.

Universo em expans&o.

Pincelada de zarcao

Desde mais infinito a menos infinito.?

Animal aflito, porqué? Porventura devido
ao facto de o ser humano possuir uma
natureza que oscila entre a sua capaci-
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figura 1 Capa de Anténio Gededo, Poemas
Escolhidos, Antologia Organizada Pelo Autor,
Lisboa: Edi¢ées Jodo Sd da Costa, 1996

dade de submeter a realidade circundan-
te a procedimentos légicos e a operagdes
de abstraccéo e de quantificagdo em lin-
guagem matematica, que tornam os fe-
némenos naturais passiveis de descri¢éo,
por um lado, e, por outro lado, uma na-
tureza que lhe permite apenas uma com-
preensdo inacabada de si propria, i.e., 0
ser humano é portador de uma opacida-
de irredutivel no préprio seio da sua luci-
dez objectiva. Cada facto delimitado acar-
reta um fatum que elude toda a redugao,
toda a quantificacdo, toda a demonstra-
¢do definitivas. "Inatil definir" esta condi-
¢ao aflita, porqué? Porque, afinal de con-
tas, a nossa espécie habita porventura
este intervalo ontolégico entre o demons-
travel e o enigmatico. A ironia empregue
pelos poetas, bem entendido, parte do
principio de que a poesia define precisa-
mente esta condicéo inclassificavel, inde-
finivel. Definir, ndo: demarca-lhe o seu
territorio, ergue-lhe a sua memoria es-
sencial. A poesia devolve-nos 0 nosso re-
flexo no instante de olharmos para dentro
do incomensuravel que funda a nossa
consciéncia. Entdo, vemo-nos na incum-
béncia de habituar a nossa vista a paisa-
gem do enigma que constitui a condigédo
humana, aos decibéis quase inaudiveis
do seu grito, a silhueta movedica do seu
ser. Entre a demonstragdo e a parabola
surge uma presenca fugidia que a repeti-
cdo da particula negativa "nem", no
poema "Homem", intensifica. E neste
"nem" que, ironia!, uma presenca de
facto se esboga. No intervalo entre o
"mais infinito" e 0 "menos infinito" vislum-
bra-se toda uma antropologia angustiada.
No interior deste "grito" sussurra-se afinal
uma linguagem do ser. Eis o caos soletra-

do...proviséria sintese de um corpo pen-
sante que cumpre o seu destino. E ndo
existe subterfugio de abstracgdo ou de
matematizacdo que apazigue ou escamo-
teie esta incumbéncia: daf o papel e o
destino da poesia ela propria.

A. N. Whitehead, no seu livro fundamen-
tal, Science and the Modern World, defi-
ne o papel da filosofia na nossa moderni-
dade ocidental que tem privilegiado o
materialismo cientifico, veiculando por
sua vez um dualismo entre uma realida-
de exterior, sujeita a uma objectivagédo
que exclui a presenga problematica deste
"animal aflito", e os estados internos, sub-
jectivos desta mesma criatura que se en-
troniza num reino sem comunicagdo nem
intervengdo com esse mundo exterior:
um rei, portanto, sem territério para além
dos seus proprios estados interiores.
Mais: um dualismo que gera dois univer-
sos estanques, perfeitamente dissocia-
dos, o territério do demonstravel sendo o
reflexo fiel da concretizagdo da ciéncia
concebida por Bacon, Descartes e, no
século seguinte, pelos philosophes do
lluminismo. E, como se sabe, um instru-
mento de enorme eficacia e aplicabilida-
de. Mas uma tal racionalidade materialis-
ta abdicou de uma vocagdo maior, no
entender de Whitehead, i.e., da de em-
brenhar o observador e o observado num
mesmo drama complexo de presenca
mutua e inextricavel. Whitehead, perante
esta situacdo, que considera a velha con-
ceptualizagdo dualista em plena erosdo
sob o efeito da evolugado da fisica no sé-
culo vinte, escreve da seguinte maneira
no intuito de elaborar as bases filosoficas
de uma nova conceptualizagdo e amplia-
cAo da ciéncia sobre bases detentoras de
uma racionalidade mais viva:

"The discrepancy between the mate-
rialistic mechanism of science and the
moral intuitions, which are presuppo-
sed in the concrete affairs of life, only
gradually assumed its true importance
as the centuries advanced."

E, numa passagem posterior:

"| hold that philosophy is the critic of
abstractions. lts function is the double
one, first of harmonising them by as-
signing to them their right relative sta-
tus as abstractions, and secondly of
completing them by direct comparison
with more concrete intuitions of the
universe, and thereby promoting the
formation of more complex schemes
of thought. It is in respect to this com-
parison that the testimony of great

poets is of such importance. Their sur-
vival is evidence that they express
deep intuitions of mankind penetrating
into what is universal in concrete fact.
Philosophy is not one among the
sciences with its own little scheme of
abstractions which it works away at
perfecting and improving. It is the sur-
vey of sciences, with the special object
of their harmony and their completion.
It brings to this task, not only the evi-
dence of the separate sciences, but
also its own appeal to concrete expe-
rience. It confronts the sciences with
concrete fact."

Anténio Gededo, o "amigo de infancia" de
Rémulo de Carvalho, parece-nos dotado
de uma consciéncia afim a de White-
head, i.e., uma consciéncia sensivel a
necessidade de aproximar as energias
demonstrativas, explicativas da lingua-
gem da ciéncia natural as energias de
ordem moral numa sintese nova e mais
complexa, fruto de uma racionalidade,
ousamos afirmar, em que o analitico e o
intuitivo, o demonstravel e o irredutivel se
determinem mutuamente num acto de
compreensao intensificada, i.e., no acele-
rar da consciéncia indagadora de modo a
transformar o caracter parcial, fragmen-
tado, dos nossos saberes num todo pos-
sivel. A poesia de Gededo, por sua vez,
funda-se na pedagogia profunda que
esta conceptualizagdo implica: conduzir
o leitor a reconhecer que os territorios do
quantificavel e do irredutivel presentes no
ser humano ndo se opdem. Assinale-se
que estes territorios vivem numa relagéo
de contiguidade tensa, em ruptura cogni-
tiva porque perdeu-se de vista a sua con-
vergéncia possivel. A poesia, a semelhan-
¢a da misséo da filosofia na era moderna
segundo o pensamento de Whitehead,
procura frequentemente aproximar a ra-
cionalidade abstracta dos contetdos
concretos da existéncia: situa o saber
num contexto mais amplo, perpassado
incontornavelmente pela realidade viva
daquele "homem" do poema anterior-
mente citado. Para que tal acontega, a in-
tensificacdo da nossa consciéncia inda-
gadora, todo o seu efeito acelerador
sobre os contetidos do pensamento jé as-
sentes, deve suceder-se uma experiéncia
de subita e incontornavel caducidade
deste saber anteriormente demonstrado
e exposto.

Num texto datado de 1958, escrito oito
anos antes do poema "Licdo sobre a
4gua" (publicada na colectanea Linhas
de Forca, em 1967), intitulado "Ciéncia e



Arte", Rémulo de Carvalho j& aborda esta
questao de um modo Itcido. Face ao in-
dividuo moderno, o autor descobre que

"[n]Jo mesmo homem uns elementos
dormem, outros labutam, outros co-
mentam, outros observam, todos em
graus de evolucdo diferentes, sujeitos
a desfasamentos téo flagrantes e ines-
perados que chegam a tornar deses-
perado o acto de conhecer alguém.
Surpreende a atitude de uma mesma
criatura perante os problemas varios
da existéncia e se defronte de um se
mostra da mais aguda sensibilidade,
defronte de outros pode portar-se
como o mais insensivel dos viventes.
Em cada um o homem-cientista, o
homem-técnico, o homem-politico, o
homem-religioso, 0 homem-artista, e
quantos mais, vivem na serena igno-
rancia uns dos outros, alheios em si
mesmos, evoluindo separadamente
como se fossem representantes de
épocas histéricas distintas. No mesmo
homem pode encontrar-se a mentali-
dade de um cientista do século XX
reunida a mentalidade de um politico
do século XIX, de um retérico do sécu-
lo XVIII, de um moralista do século
XVII, etc. Tal individuo (e parecem-nos
frequentes estes exemplos) evoluiu
muito diferentemente nos multiplos
aspectos que ao mesmo homem sdo
dados conseguindo-se até aliar a bru-
talidade primitiva a mais requintada ci-
vilizagcéo moderna."®

Uma consciéncia da disparidade interna
— das suas incoeréncias e da sua perple-
xidade inarticulada — associada ao ser
humano moderno acompanha o pedago-
go Rémulo de Carvalho bem como o
poeta Anténio Gededo. Juntos inquirem
sobre o territério humano que, ora se
deixa embrutecer, ora exibir uma extraor-
dindria sofisticagdo intelectual. Juntos
procuram exemplificar o que consideram
ser o irrefutédvel ponto de partida para
cada um poder realizar a sua tarefa es-
sencial de acelerador da cultura: "Ambos
[artista e cientista] desempenham na so-
ciedade o mesmo papel de construtores,
de descobridores, de definidores: um, do
mundo de dentro; outro, do mundo de
fora." Mas, como fazermos com que a de-
monstragdo e a parabola pertencam ao
mesmo horizonte cultural, & mesma "ve-
locidade" cognitiva, ao mesmo acto de in-
teligéncia de potencializacéo elevada? Es-
pecialmente quando consideramos que o
dualismo a que se tem referido tem ren-
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figura 2. Ophelia (1851-2), SIR JOHN EVERETT MILLAIS, BT — Oleo sobre tela 76.2x11.8 cm, Tate

Gallery.

dido resultados tédo significativos para a
nossa modernidade tecnico-cientifica?

Em retrospectiva, temos indicios literérios
anteriores a obra de Anténio Gededo que
sugerem atitudes estéticas bem diferen-
tes da do autor de "Licéo sobre a agua".
Refira-se de passagem um autor como
Eca de Queirds, escritor criador do realis-
mo portugués, grande espirito cosmopo-
lita, expoente mor de uma época em que
a ciéncia acreditava na realizagdo imi-
nente de uma ciéncia completa. Refira-
se primeiro, contudo, a fim de estabele-
cer uma ponte entre a ciéncia e a
literatura (uma ponte que se tem tornado
cada vez mais urgentemente sentida no
mundo académico, pois procura articular
uma compreensdo da evolugéo interna
das disciplinas cientificas, os seus pontos
de contacto insuspeitos, a urgéncia de
didlogo cultural e disciplinar entre sabe-
res considerados até agora radicalmente
separados), refira-se, diziamos, uma figu-
ra, por exemplo, como a de Thomas
Henry Huxley — médico, anatomista,
zo6logo, botéanico, gentleman of science
e grande defensor das ideias darwinianas
— que faz da verificagéo a operagéo cul-
minativa, inevitavel e definitiva de cada
campo cientifico e do seu progresso dis-
ciplinar individual. Ao lermos o ensaio in-
titulado "On The Educational Value Of
The Natural History Sciences," por exem-
plo, apercebemo-nos rapidamente de
que Huxley deixa transparecer em cada
frase e em cada afirmagdo um tom de
confianga e de optimismo no que respei-
ta ao progresso do saber cientifico. Muni-
do da crenga na universalidade suprema
de um método (cientifico) infalivel, con-

fiante no erguer ininterrupto de uma
ciéncia baseada na irrefutabilidade da ve-
rificacdo, imbuido de uma sensagéo de
acabamento iminente da ciéncia devido a
sua comprovada eficacia interna e ao
aperfeicoamento continuo dos seus ins-
trumentos de analise, o cientista transmi-
te uma sensagao de inevitabilidade da
certeza. Dai que, ao lermos os seus en-
saios de divulgagdo cientifica, ficamos
com a impressdo de que a ciéncia se tor-
nou, para a cultura da segunda metade
do século dezanove, uma espécie de
epopeia triunfal: a ciéncia incarna uma
narrativa de conquistas, ao alcance de
todo o individuo suficientemente inteli-
gente e motivado:

"So, the vast results obtained by
Science are won by no mystical facul-
ties, by no mental processes, other
than those which are practised by
every one of us, in the humblest and
meanest affairs of life. A detective poli-
ceman discovers a burglar from the
marks made by his shoe, by a mental
process identical with that by which
Cuvier restored the extinct animals of
Montmartre from fragments of their
bones. Nor does that process of in-
duction and deduction by which a
lady, finding a stain of a peculiar kind
upon her dress, concludes that some-
body has upset the inkstand thereon,
differ in any way, in kind, from that by
which Adams and Leverrier discovered
a new planet."°

Ora, no conto “Civilizagao" de Eca de
Queirés, um texto onde se vé de forma
embriondria o seu futuro romance, A Ci-
dade e as Serras, de 1901, o escritor re-
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flecte esta cultura de confianca cientifica
transposta agora na sua linguagem ficcio-
nal. O mundo que o protagonista Jacinto
— grande adepto da modernidade tecno-
l6gica do seu tempo — habita, & marca-
do pela cristalizagdo desta confianca
numa realidade onde proliferam os ob-
jectos na sua solidez placida, na sua se-
renidade objectal, na sua maturidade
verbal. O mundo de Jacinto reflecte a
"epopeia” de um saber que se traduz sem
pausa e sem dificuldade em "civilizagdo":
o olhar realista desvela um mundo ficcio-
nal onde a observacdo do escritor outor-
ga uma plenitude objectiva imediata as
coisas. E esta plenitude objectiva é o seu
centro primordial de verificag8o, a prova
material da sua verdade. Jacinto constitui
a alianga perfeita entre a tecnologia e a
vontade pessoal: ele é a encruzilhada
corporea de uma mesma e Unica identi-
dade onde o mundo exterior e mundo
psicolégico se unem e se afirmam:

"Nunca recordo sem assombro a sua
mesa, recoberta toda de sagazes e
subtis instrumentos para cortar papel,
numerar paginas, colar estampilhas,
agucar lapis, raspar emendas, impri-
mir datas, derreter lacre, cintar docu-
mentos, carimbar contas! Uns de ni-
quel, outros de ago, rebrilhantes e
frios, todos eram de um manejo labo-
rioso e lento: alguns, com as molas ri-
gidas, as pontas vivas, trilhavam e fe-
riam: e nas largas folhas de papel
"Whitman" em que ele escrevia, € que
custavam quinhentos réis, eu por
vezes surpreendi gotas de sangue do
meu amigo. Mas a todos ele conside-
rava indispensdveis para compor as
suas cartas (Jacinto ndo compunha
obras) assim como os trinta e cinco di-
cionéarios, e 0s manuais, e as enciclo-
pédias, € os guias, e os directdrios,
atulhando uma estante isolada, es-
guia, em forma de torre, que silencio-
samente girava sobre o seu pedestal,
e que eu denominara o Farol. O que,
porém, mais completamente imprimia
aquele gabinete um portentoso caréac-
ter de civilizagéo eram, sobre as suas
peanhas de carvalho — a maquina de
escrever, 0s autocopistas, o telégrafo
Morse, o fondgrafo, o telefone, o tea-
trofone, outros ainda, todos com me-
tais luzidios, todos com longos fios.
Constantemente sons curtos e secos
retiniam no ar morno daquele santua-
rio. Tique, tique, tique! Dlim, dlim,
dlim! Craque, craque, craque! Trrre,
trrre, trrrel... Era 0 meu amigo comuni-

cando. Todos esses fios mergulhados
em forgas universais transmitiam for-
¢as universais. E elas nem sempre,
desgracadamente, se conservavam
domadas e disciplinadas! Jacinto reco-
thera no fondgrafo a voz do conselhei-
ro Pinto Porto, uma voz oracular e ro-
tunda, no momento de exclamar com
respeito, com autoridade:

— Maravithosa invencdo! Quem néo
admirard os progressos deste
século?™

Uma unido entre a personagem e a tec-
nologia que, todavia, o romancista parece
sujeitar a um processo de ironizagéo e de
critica, pois Jacinto, devido a uma série
de percalgos, vai redescobrir 0 mundo
rural portugués, leia-se pré-tecnolégico,
e, as tantas, revitalizador onde ele ira
subsequentemente simbolizar o homem
renascido pelo seu contacto com a Natu-
reza: liberto finalmente dos artificios e do
fardo de uma civilizacdo que the sugara
toda a vitalidade, blogueando-lhe a livre
expressao dos seus instintos mais salu-
bres. Contudo, esta "conversgo" da sensi-
bilidade da personagem ndo invalida a
relagdo por nos estabelecida entre a cién-
cia e a literatura no caso de Ega de Quei-
ros, antes o reforga. Eca ironiza o destino
de Jacinto para mais profundamente per-
filar uma estética em que o romancista se
apresenta como o arbitro final e irrefuta-
vel da realidade que aborda, como o por-
tador de um saber completo no que res-
peita a realidade social dos individuos, do
seu destino e da sua interioridade. O ro-
mancista realista patenteia uma atitude
de omnisciéncia narrativa, um método,
um conhecimento e uma preciséo de ob-
servagio supremos, rememorativos dos
do cientista da mesma época. N&o afir-
mava Huxley que a ciéncia pertencia ao
mundo do "common sense”, do mundo
comum dos homens e das mulheres?
Conseguentemente, 0 mundo exterior € 0
mundo interior captados pelo romancista
movem-se, por assim dizer, 8 mesma ve-
locidade de percepgéo: 0 objecto e 0 su-
jeito aliam-se num funcionamento de na-
tureza perpétua, inconscientes, digamos,
da segunda lei da termodindmica que
impde a inevitabilidade da entropia, i.e.,
da degradacéo de energia e do consumo
irreversivel, do desgaste universal. No
universo de Eca, pelo contrério, o univer-
so oferece ao leitor uma solidez e uma
plenitude significativas sem ruido. Ega
mobila 0 universo com a matéria prima
da palavra: a linguagem da narrativa es-
petha e supera a da propria ciéncia por-

que pode penetrar até no interior das
suas personagens e ironizar o materialis-
mo cientifico de que a sua arte de narrar
se nutre. Esta arte, portanto, € um instru-
menio veloz, impérvia a caducidade e
voraz de certezas. E a certeza coincide
exactamente com a ilusdo de denotagdo
da linguagem. E esta a grande faganha
do realismo do século dezanove: afasta a
entropia da duvida, prolifera sempre mais
velozmente do que os efeitos corrosivos
da instabilidade inerente ao real. O real
continuava a ser para o realista um espe-
lho de imutabilidade e de imperturbabili-
dade capazes de governar o real e de de-
limitar os habitos correctos de cognigéo
bem como os contornos definitivos da
verdade. O romancista submetia a sua
escrita a esta lei metédica e Unica da sua
arte. Assim, estética e ciéncia iluminam-
se num mesmo impulso épico; atingem
em conjunto uma momentanea e ilusdria
aurea de completude num dado momen-
to da historia cultural ocidental. (Basta
apenas lembrar, por exemplo, que é em
vésperas do novo século vinte que Max
Planck descobre a natureza descontinua
da energia — 0s quanta —, ndo previsto
pelos seus contemporéheos, demolindo
malgré lui a conceptualizagdo classica da
fisica. Uma descoberta que afasta a ima-
gem de completude conceptual da cién-
cia que até entdo reinava.)

E Alvaro de Campos, heterénimo de Fer-
nando Pessoa, engenheiro naval imbuido
pelas energias da sociedade tecnoldgica
do século vinte e igualmente pelas ener-
gias estéticas do Modernismo para a qual
Portugal contribuiu de modo impar, que
representa uma das primeiras vozes lite-
rérias a assinalar a dissonancia psicologi-
ca e a tens&o cognitiva provocadas pela
conjugacdo nunca verdadeiramente re-
solvida entre os imperativos do materia-
lismo cientifico, o dualismo que o mate-
rialismo desencadeava entre objecto e
sujeito, e o realismo instrumentalista que
impunha a linguagem (e que Ega t&o pro-
fundamente explorara) parédmetros de-
masiado restritivos face as indetermina-
¢bes e as profundezas ainda por explorar
da natureza psiquica e social do ser hu-
mano. Os heterénimos representam uma
ruptura em relacdo a linguagem poética
entdo reinante; a obra poética de Pessoa
ndo exprime uma realidade j& produzida
— COM as suas respectivas verdades —,
uma realidade gue apenas passa a
"citar”. A poesia pessoana deixa de ser o
espelho de uma realidade captada de
forma completa pela inteligéncia autorial,



mas antes compartilha com o real as
suas energias produtivas. E fundamental-
mente heterodoxa e refractéria as classi-
ficacBes anteriormente estabelecidas. O
poema ja ndo demonstra as causas e 0s
efeitos de um mundo estavel e epistemo-
logicamente fixo, mas antes o fluxo de
significados que a linguagem poética
descortina quando esta se encontra liber-
ta das imposi¢Bes do realismo. As suas
energias séo centrifugas em relacdo a
toda a suposta solidez do real. Alvaro de
Campos reflecte a ruptura epistemoldgica
que demoliu todas as certezas cientificas
no primeiro quartel do século vinte, quer
no ambito das ciéncias naturais, quer no
da criagdo estética. £ no “Ultimatum® de
1917, texto que Pessoa atribui a este he-
terdnimo, que se evidencia o terreno lite-
rario fértil do qual emergiu uma voz como
a de Anténio Gededo relativamente a
fragmentagéo da sensibilidade do cida-
d&o moderno. Nesta fragmentagdo, Ge-
dedo articula a sua discreta pedagogia
(com suma ironia) a fim de deixar vis-
lumbrar o cidad&o potencial, portador de
uma consciéncia menos cindida. Cam-
pos, menos discreto, invectiva e vocifera
neste manifesto futurista, texto ac mesmo
tempo providente e maniaco, arguto e
cadtico, caracteristicas associadas a sen-
sibilidade modernista, erguendo-se con-
fra toda uma "sintaxe" (civilizacional) no-
vecentista. No meio das suas invectivas,
Campos aventa uma teoria sociologica
capaz de diagnosticar o mal-de-siécle e
0s passos a dar de futuro de modo a se
poder criar uma sociedade de pura velo-
cidade mental (leia-se, uma sociedade
onde domina o novo cidaddo-filho da ci-
vilizac&o tecnico-cientfica):
"Ora a sensibilidade, embora varie um
pouco pela influéncia insistente do
meio actual, é, nas suas linhas gerais,
constante, e determinada no mesmo
individuo desde a sua nascenca, fun-
¢do do temperamento que a heredita-
riedade |he infixou. A sensibilidade,
portanto, progride por geracBes. As
criagBes da civilizacdo, que consti-
tuem o «meio» da sensibilidade, séo a
cultura, o progresso cientifico, a altera-
¢do nas condi¢Bes politicas (...); ora
estes — e sobretudo o progresso cultu-
ral e cientffico, uma vez comegado —
progridem ndo por obra de geragdes,
mas pela interacgéo e sobreposicdo
da obra de individuos, e, embora len-
tamente a principio, breve progridem
ao ponto de tomarem proporgBes em
que, de geracdo em geragdo, cente-

nas de alteragdes se ddo nestes novos
estimulos da sensibilidade, ao passo
que a sensibilidade deu, ao mesmo
tempo, s6 um avanco, gue é o de
uma geracéo, porque o pai nao trans-
mite ao filho sendo uma pequena
parte das qualidades adquiridas." 2

Este texto dotado de uma elevada capa-
cidade diagndstica da modernidade abre
tremendamente os horizontes da percep-
¢ao estetica bem como problematiza
todos os habitos cognitivos previamente
assentes. A linguagem poética moderna
conduz-nos inevitavelmente & incerteza e
& indeterminagdo. A sua prodigiosa forga
inovadora reside na sua ndo-aceitacéo
dos lugares comuns estéticos do realismo
codificado. Dai a luz invulgar que esta
poesia projecta sobre as coisas: uma luz
quasi inumana, irreconhecivel e ao
mesmo tempo reveladora de niveis de
realidade insuspeitadas pelo realismo an-
terior, tdo enraizado no materialismo
cientifico do século dezanove. Quem leia
a poesia de Alvaro de Campos ndo sai in-
columel A sua voz emergente nos pri-
mordios do século vinte possui as dimen-
sbes de uma verdadeira odisseia. Os
territorios cognitivos que estrutura reflec-
tem a paisagem cultural do mundo a que
agora chamamos contemporaneo.

Retenham-se as noges de desadapta-
¢do, de sensibilidade e de estimulos de
sensibilidade que informam o texto de
Campos: sugerem todo um léxico critico
que a seguir poderao enriquecer a nossa
leitura do poema,“Licdo sobre a dgua" de
Anténio Gededo que, a seguir, passamos
a citar na integra:

Este liquido é agua.

Quando pura

¢ inodora, insipida e incolor.

Reduzida a vapor,

sob tenséo e alta temperatura,

move 0s émbolos das maquinas que, por
iss0,

se denominam maquinas de vapor.

£ um bom dissolvente.

Embora com excepcBes mas de um
modo geral,

dissolve tudo bem, acidos, bases e sais.
Congela a zero graus centesimais

e ferve a 100, quando & pressdo normal.

Foi neste liquido que numa noite célida
de Verdo,

sob um fuar gomoso e branco de camé-
lia,

apareceu a boiar o cadaver de Ofélia,
com um nenufar na mado.?

QUIMICA

O poema parece dramatizar & sua manei-
ra a sua propria desadaptacdo interna:
por um lado, as duas primeiras estrofes
exemplificam uma linguagem denotativa,
desprovida de todo o dramatismo (que a
figura feminina de "Ofélia", personagem
da tragédia seiscentista de Shakespeare,
Hamlet, sugere), uma linguagem eficaz e
transmissora de aspectos do fendmeno
fisico-quimico chamado agua. Estabele-
ce-se um ritmo sintactico, uma "velocida-
de" de significagdo apropriada para a co-
municagdo de uma certeza cientifica
elementar. O poema parece & primeira
leitura contentar-se com uma demonstra-
¢do do comportamento fisico da agua,
serenamente apresentada numa "licdo"
pedagogica. Na realidade, nada parece
perturbar a superficie demonstrativa das
duas primeiras estrofes do poema. Con-
tudo, o poema introduz uma segunda
‘velocidade” cognitiva dentro do poema:
faz com que a licéo seja contigua no es-
pago e no tempo com um drama de na-
tureza bem diferente da primeira parte. £
precisamente a introducdo da figura de
"Ofélia," e o elemento trégico de que ela é
portadora, que torna opaca a superficie
demonstrativa inicialmente transmitida. E
a contiguidade das duas partes do
poema — a tensdo incontornavel que a
caracteriza — que transforma a primeira
parte do poema em cognigéo subitamen-
te incompleta. O poema encerra a sua
propria caducidade. Lidas separadamen-
te as duas partes do poema, o leitor ainda
poderia fugir a esta sensagdo de caduci-
dade, de precipita¢8o para dentro da in-
certeza. Porém, lidas na sua contiguida-
de, o poema forma o seu préprio abismo:
encontramo-nos em queda livre! A per-
plexidade gue o poeta instaura no poema
é semelhante a que caracteriza o ser de-
sadaptado referido por Campos: a nossa
situacdo cultural busca uma linguagem
que englobe a objectividade da 4gua e a
subjectividade fantasmatica de Ofélia.
Formando parte do mesmo texto poético,
Gededo parece sugerir que esta lingua-
gem global ainda por elaborar aguarda,
como aguardava ja na poesia de Pessoa,
a sua efectiva elaboragéo. A ligdo desta
"licdo" sobre a agua exemplifica as duas
velocidades inerentes a experiéncia da
época moderna. Por um lado, os estimu-
los — prodigiosos — da sensibilidade re-
feridos por Campos, i.e., 0s do progresso
cientifico e, por outro lado, a sensibilida-
de em si, imbuida de uma memdria ge-
racional resistente a progressao cada vez
mais acelerada da modernidade cientifi-

27
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ca. Na verdade, como se pode escrever
poesia modernamente se ndo se reflectir
a desadaptagéo interna, que a moderni-
dade, ela prépria, engendra?

A compreensdo de nds proprios e do
mundo depende da articulacdo das li-
nhas de forca inerentes a nossa moderni-
dade cientifica. O grau de ignorancia, a
amplidao e vitalidade eventuais do nosso
saber e a natureza ambigua dos nossos
estimulos culturais estéo a ser determina-
dos em conformidade com a nossa
(in)capacidade de elaborar instrumentos
analiticos e intuitivos numa direc¢do uni-
tiva. Whitehead, o filésofo citado, diagnos-
ticava o nosso saber moderno como
sendo ainda desprovido de “directive wis-
dom." A licdo de Antonio Gededo, neste
poema ambiguo onde a transparéncia se
torna opaca no momento de ampliar o
acto de apreensdo, impossibilita a auto-
suficiéncia das certezas demonstrativas.
Alias, Rémulo de Carvalho, no texto "Arte
e Ciéncia" critica a nossa fé na equivalén-
cia entre demonstracdo e compreensao:

"Temos de reparar, entretanto, que de-
monstrar ndo é tornar claro nem en-
tendivel um conhecimento cientifico, é
apenas o desenrolar de uma técnica
gue se destina a enquadrar um certo
conceito num plano histérico de aqui-
si¢cBes perfeitamente articuladas entre
si, que ndo ferem a logica na sua arti-
culagéo, e que, pela fluidez com que
decorrem umas das outras, nos déo a
impressédo de que conduzem a coisas
acessiveis ao nosso entendimento. (...)
Mas a verdade é que é so por inter-
médio de semelhantes ingenuidades
que edificamos o aparato da nossa
pseudo-compreensdo."

Juizo justo sem duvida. Qual seria a me-
thor parébola para acompanhar esta de-
monstragéo severa da nossa inteligéncia
desunida? Porventura a que se resume da
seguinte maneira: o saber, bem como a(s)
linguagem(ns) que o veicula(m), tem ne-
cessariamente de promover um processo
de interiorizagdo. O saber ndo amadure-
ce, ndo atinge a sua velocidade potencial
se ndo se nos impuser como questiona-
mento urgente a que 0 amor procura
responder sem "tardanga’. Toda a apren-
dizagem cultural real passa pela capaci-
dade de questionar, de entrar em gueda
livrie em relagdo as certezas fixas, e que 0s
automatismos das aprendizagens mais
superficiais suprimem. Estamos ideal-
mente sempre em vias de enconirar
modos de abordar o real gue rednam in-

sights onde a andlise e a intuicfo estética
formem um todo inextricavel, onde o ob-
jecto e o sujeito co-protagonizem e impul-
sionem uma mesma pedagogia do ser,
onde a linguagem especializada e uma
consciéncia moral se completem numa
vis&o rica de tensdes e depuradas de bru-
talidade: onde Ofélia morra e ressuscite
vezes sem conta num renovar ininterrup-
to de paixdo indagadora.

Notas:

' No Diciondrio Etimoldgico da Lingua Portu-
guesa, preparado sob os cuidados de José
Pedro Machado, "Demonstragdc” denota o
"acto de mostrar, demonstraggo, descri¢do".
(Livros Horizonte, 1990, p. 300) O verbo "de-
monstrar” denota portanto o acto de "mostrar,
expor, descrever, mencionar" (p. 300). Associa-
mos no dmbito deste artigo o universo da de-
monstragdo a um acto analitico que se deixa
delimitar de modo completo, i.e., a um territd-
rio de significagé@o obediente a critérios de
plena demarcagéo e de transparéncia légicas.

2 "Parabolé" da origem ao vocabulo "palavra’
em lingua portuguesa. O seu universo semanti-
co denota: "comparagdo, aproximagao; daf, pa-
rabola, discurso alegérico; enconiro, baque,
choque; acto de se afastar do caminhe direito;
projecgdo (dos raios solares); conjuncéo de as-
tros; em geometria, pardbola, secgao conica;
paralelograma construido sobre uma linha recta
dada; em aritmética, divisao". (op. cit., p. 283)

3 Um dos fragmentos atribuidos ao filésofo pré-
-socratico, Heraclito, aponta de forma sucinta
para este caracter enigmatico e, contudo, inti-
mo que estrutura a consciéncia humana:

"They are separated from that which they are
in the most continuous contact."/(Vivem sepa-
rados daquilo com que mais entram em con-
tacto.) (In: Heraclitus, Fragments A Text and
Translation with a Commentary by .M. Robin-
son, Toronto: University of Toronto Press,
1921, p. 45.)

Indigue-se precisamente esta proximidade e
separagdo, esta intimidade e alienag&o daqui-
lo que estrutura e funda a consciéncia huma-
na e que faz com que todo o pensamento
seja ao mesmo tempo demonstragdo dos pro-
cessos naturais susceptiveis de observagéo e
reflexo de processos internos do observador.
Somos os protagonistas das indagagdes que
efectuamos em relagéo ao mundo e, também,
personagens de um drama sem titulo onde
consciéncia e perplexidade se confrontam, di-
gladiam e cumprem o seu destino terrestre.

* Antdnio Ferreira, Castro, Poemas Lusitanos,
(org.) Silvério Augusto Benedito, Biblioteca Ulis-
seia de Autores Portugueses, 1989, pp. 229-230.

5 Anténio Gededo, Poemas Escolhidos, Antolo-
gia Organizada Pelo Autor, Lisboa: Edi¢Tes
Jodo Sa da Costa, 1996.

& A parabola possui uma histéria linguistica
extremamente interessante, abrangendo os

universos matematico e moral, portadora por-
tanto de um alcance cultural complexo. Por
um lado, significa etimologicamente o acto de
atirar para o lado: [paral que significa "ao lado
de" e [bolein] que significa "atirar." A designa-
¢éo de uma curva significava para 0s gregos
precisamente este acto de "atirar ao lado
de."A designagéo da curva referia-se ao facto
de ela ser atirada para o lado. A pardbola sig-
nificava igualmente, e por extensdo, o acto de
pdr em paralelo, de comparar e de recolher.

E a partir deste sentido que a parabola se evi-
dencia na Biblia. A parabola define uma nar-
rativa curta que encerra uma mensagem de
natureza moral, apontando por conseguinte
para a estrutura inerente da expressdo para-
bolica na tradicdo religiosa, i.e., uma superfi-
cie verbal que oculta e que conduz o
ouvinte/leitor a elucidagdo de um sentido se-
cundério que transmite uma verdade de indo-
le moral. Recorde-se igualmente que toda a
"palavra” encerra na sua etimologia esta
mesma parabola. Quer dizer, a comunicagdo
quotidiana torna manifesta esta travessia e
esta actualizaggo de dois universos agora con-
tiguos: o0 mais abstracto e o mais carnal ima-
gindveis. E esta contiguidade expressa no
proprio termo "pardbola” que subjaz & poéti-
ca de Antdnio Gededo, i.e., a contiguidade
de universos discursivos desgragadamente
esquecida amitide pelo especialista que,
cada um de nds, fatal e necessariamente é.

Para uma introdugéo fascinante a etimologia
do vocabulario matematico mais frequente-
mente empregue e a sua surpreendente pre-
senca na linguagem comum, veja-se Bertrand
Hauchcomne, Les Mots et les Maths, Diction-
naire historique et étymologique du vocabulai-
re mathématique, Paris: Ellipses Edition Mar-
keting).

7 Alfred North Whitehead, Science and the
Modern World, Cambridge: Cambridge Uni-
versity Press, 1933).

8 Ramulo de Carvatho, Colectdnea de Estudos
Histéricos (1953 ~ 1994). Universidade de
Evora, 1997, p. 437.

¢ Op. cit., p. 435.

1 Thomas Henry Huxley, Man’s Place In Na-
ture And Other Essays, (intro.) Sir Oliver
Lodge, London: J.M. Dent & Sons Limited, -
81906-9, 1903, p. 269.

" Eca de Queirds, Contos Escolhidos, (org.)
Maria das Gracas Moreira de Sa, Biblioteca
Ulisseia de Autores Portugueses, 2000, p. 99.

2 Fernando Pessoa, Textos de Intervengdo So-
cial E Cultural, A Ficgdo dos Heterdnimos,
(org.) Anténio Quadros, Lisboa: Publicagtes
Europa-América, p. 93.

3 Antonio Gededo, Poemas Escolhidos, Anto-
logia Organizada Pelo Autor, Lisboa: Edi¢des
JoZo Sé da Costa, 1996, p. 62.

1 Romulo de Carvatho, Colectdnea de Estudos
Histdricos (1953 — 1994), Universidade de
Evora, 1997, p. 440.



O XIX Encontro Nacional da Sociedade
Portuguesa de Quimica

JOAO SERGIO SEIXAS DE MELO *

Decorreu nos passados dias 15, 16 e 17
de Abril, em Coimbra, o XIX Encontro Na-
cional da Sociedade Portuguesa de Qui-
mica (XIX SPQ). O tltimo Encontro Nacio-
nal realizado em Coimbra datava ja do
ano de 1991, pelo que este criou uma at-
mosfera especial em todos quantos o or-
ganizaram. O XIX SPQ ultrapassou as ex-
pectativas numero de
participantes. Na nossa base de dados
ficou registado o ntimero 490 (1), mas foi
claramente visivel que muitos outros co-
legas foram aparecendo pontualmente
no Auditdrio contribuindo muito positiva-

guanto ao

mente para engrossar a plateia. Este era
um ndmero com o qual os organizadores
nao contavam. O ndmero inicialmente
estimado era de 350 participantes e

assim estava dimensionada e dirigida
toda a organizacéo.

Nesta edigdo, o XIX SPQ estava subordi-
nado ao tema "Quimica Macromolecu-
lar" e incluiu no seu programa trés im-
portantes iniciativas a destacar: o
langamento do livro "Quimica de Poli-
meros”, que teve a particularidade de
ter sido organizado de acordo com a te-
matica do encontro; uma exposicio de-
nominada "Apontamentos sobre a His-
téria do Laboratério Quimico em
Coimbra. Espectroscopia.” (ver desta-
que no seguimento) e, por (ltimo, a ses-
sdo debate: "A Quimica tem SolugBes?".

Mas vamos por partes, ilustrando o que
foi o XIX SPQ. Ap6s a sessao inaugural,
iniciaram-se as conferéncias com a

Ligdo Plenéria do Prof. Andy Monkman,
gue nos introduziu no fascinante mundo
dos polimeros condutores — polimeros
que constituem j& uma realidade no
nosso dia-a-dia ~ tendo dado como
exemplo os teleméveis da proxima gera-
¢do que foram recentemente capa da
prestigiada "Scientific American" (apre-
sentada pelo conferencista num dos
seus slides) onde de um destes apare-
Ihos sai impresso um jornal feito de po-
limeros condutores. Seguiu-se a licdo
plenaria da Prof. Maria da Graca Migue!,
sobre o tema das interacgbes do ADN
com surfactantes e anfifilicos, com es-
pecial énfase no importante problema
do "gene delivery". No final, fez questso
de mencionar o recentemente criado
Grupo de Coléides, Polimeros e nterfa-

figura 1 Da esquerda para a direita: o Prof. Andy Monkman (na parte final da sua comunicacdo, mostrando a capa da "Scientific American”); a Prof.
Maria da Graga Miguel; e o Prof. Luis Carlos nas suas apresentacdes.

* Presidente da Comisséo Organizadora do XIX SPQ e da Delegacéo de Coimbra da SPQ
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figura 3 da esquerda para a direita, o Prof. Carlos Pascoal Neto, 0 Eng® José Nogueira e a Eng® Susana Carvalho (apresentagdo conjunta) e o Eng® Jodo
Letras no decorrer das suas apresentagges.

ces dentro da SPQ. A terminar a manha
do primeiro dia foi a vez do Prof. Luis
Carlos abordar, os avangos na area dos
hibridos organicos/inorganicos em parti-
cular no método de sintese inorganica
sol-gel.

As sessbes da tarde iniciaram-se com a
Licdo Plendria do Prof. Bengt Nordén,
na gqual este abordou as interacgdes es-
pecificas que se verificam entre comple-
xos de ruténio e o ADN.

Os trabalhos continuaram com as co-
municacdes convidadas dos Prof. Chris-
topher Brett, Laura llharco e Cristina
Freire, que abordaram os temas dos po-
limeros condutores como potenciais
sensores electroquimicos, da quimica
sol-gel e dos filmes de polimeros de
Salen (envolvendo catides metélicos
como o Niguel), respectivamente.

Apo6s um intervalo para café muito con-
corrido, com apresentacéo de painéis si-
multanea, iniciou-se a sessdo final do
primeiro dia, com o Dr. José Gamelas
(diferentes geometrias e arquitecturas
de polioxometalatos com aplicagdo no
processo de brangueamento da pasta
de papel) a que se seguiu a Dra Ceclilia
Leal (interacgdo de surfactantes cationi-
cos com o ADN com relevo para o grau
e extensdo de hidratagdo existente nas
estruturas que resultam deste tipo de in-
teracgoes), tendo esta sessdo, presidida
pelo Prof. Jodo Rocha, terminado com o
lancamento do livro "Quimica de Poli-

figura 4 Da esquerda para a direita, o
Presidente da SPQ, Prof. José Manuel Gaspar
Martinho, os premiados Miguel Castanho e
José Cavaleiro (ao centro da fotografia) e o
Secretdrio-Geral da SPQ, Prof. Mdrio Nuno
Berberan Santos.{ao lado)

figura 5 O homenageado, Professor Manuel
Alves da Silva.(a direita)

meros", uma obra de referéncia na area
dos novos materiais, para os paises de
lingua oficial portuguesa, segundo 0
texto de um dos revisores cientificos da
obra. O dia terminou com um agradavel
Porto de Honvra, oferecido pela Camara
Municipal de Coimbra, na Casa de Por-
tugal, junto ao rio Mondego.

0O dia 16 de Abril iniciou-se com a Li¢éo
Plenaria do Prof. Carlos Pascoal Neto, a
que se seguiram as contribui¢des dos
convidados da inddstria: o Eng® José
Nogueira (CIN) e a Eng® Susana Carva-
lho (Resiqufmica) que apresentaram
uma comunicagdo conjunta sobre os
constituintes das tintas e sua durabilida-
de; Eng.° Jodo Letras da empresa Plas-
tval, gque abordou o tema da reciclagem.

A segunda parte da sessdo da manha de
sexta-feira iniciou-se com a cerimonia
de entrega do Prémio Ferreira da Silva
ao Prof. José Cavaleiro e do Prémio Vi-
cente Seabra ao Prof. Miguel Castanho.
O secretario-geral da SPQ, Prof. Mario
Nuno Berberan Santos, salientou que o
prémio de carreira, entregue ao Prof.
José Cavaleiro, era inédito na &rea da

Quimica Orgénica, bem como o caracter
pioneiro do Prémio Vicente Seabra vi-
sando o reconhecimento do trabalho
realizado por um jovem investigador.

Na Plenaria Ferreira da Silva, o Prof.
José Cavaleiro expds o trabatho de cerca
de duas décadas em sinteses e aplica-
¢bes diversas de macrociclos tetrapirrdli-
cos. Uma impressionante licdo sobre as
mais diversificadas estratégias de sintese
e potenciais aplicagdes das porfirinas.

A sessdo da tarde iniciou-se com a me-
recida homenagem ao Professor Manuel
Alves da Silva, professor Jubilado da
Universidade de Coimbra, por muitos
considerado o pai da Quimica Poliméri-
ca em Portugal. O Professor Sebastido
Formosinho fez o elogio da carreira e
pessoa de Manuel Alves da Silva. Ainda
dentro da sessdo de Homenagem, o ora-
dor da Plenaria Alves da Silva foi o Prof.
Jim T. Guthrie.

A sessdo da tarde continuou com uma
triade de comunicagdes orais seleccio-
nadas (Professores Antonio Maganita,
Moisés Canle e Lufs Arnaut), que penso
muitos dos presentes concordaréo ter
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figura 7 Da esquerda para a direita o Prof. Rui Reis, o Dr. Ricardo Esteves de Castro e o Prof. Manuel Monte nas suas apresentacoes.

sido das mais bem conseguidas, muito
também por culpa do Prof. Carlos
Romao pela forma como moderou a
SEessao.

Ap6s mais uma concorridissima sesséo
de posters, foi a vez de se iniciar a Glti-
ma sesséo do dia com o Prof. Rui Reis,
lider do grupo 3B da Universidade do
Minho, que na sua conferéncia nos con-

figura 8 Alguns dos organizadores e
colaboradores do XIXSPQ em Sio Marcos (em
cima) e os fadistas em plena actuagio (em
baixo).

duziu a mundos de aplicagbes biomédi-
cas de polimeros, com uma énfase es-
pecial na reconstituigdo dssea.

A sesséo final deste dia terminou com as
apresentagdes do Dr. Ricardo Esteves
de Castro (estabilidade térmica de far-
macos quando estudados pela técnica
de DSC) e do Prof. Manuel Monte (estu-
dos termodinédmicos de diferentes 4ci-
dos aquilbenzdicos).

O dia terminou com o Jantar do Encon-
tro no Palacio de Sdo Marcos. Foi uma
oportunidade para apreciar um momen-
to de elegéncia e requinte, e relaxar de
mais um intenso dia de trabalhos. No
final, houve oportunidade de assistir a
uma memoravel sessdo de Fado pelo
grupo "Cangdo de Coimbra®.

O ultimo dia do Encontro, iniciou-se com
a Plenaria do Prof. José Moura sobre as
potencialidades do programa BIGGER
desenvolvido para aplicaces de mode-
lagdo molecular com proteinas. Seguiu-
se a apresentacdo da Dra. Maria Gabrie-
la de Almeida que descreveu um
potencial biossensor electroquimico
para doseamento de nitritos.

A sesséo prosseguiu com uma comuni-
cacédo do Prof. Joaquim Faria que abor-
dou o tema das aplicacBes fotocataliti-

cas de um catalisador misto de nanotu-
bo de carbono-TiO,. Finalmente o Dr.
Pedro Costa abordou também o tema
dos nanotubos e da encapsulacdo de
nanocristais. Muito se falara num futuro
préximo destes nanotubos, no entanto
foi o proprio Pedro Costa que referen-
ciou como a melhor ilustragdo do im-
pacto destes, o ter encontrado, no Corte
Inglés, uma raquete de ténis reforcada
com nanotubos de carbono.

O programa prosseguiu com o muito
aguardado debate " A Quimica tem So-
lugbes?". A mesa, moderada pelo Prof.
Sebastido Formosinho, teve, no seu pai-
nel principal, os Prof. Jdlio Pedrosa,
Dra. Helena Martinho, Prof. José Ma-
nuel Gaspar Martinho, Prof. Jodo Carlos
Bordado e Prof. Fernando Pina. O deba-
te foi extremamente vivo e mostrou que
as preocupacfes gue motivam muitos
dos presentes vao claramente além do
capital cientifico dos participantes,
mesmo para os educadores presentes.

Antes de terminar, uma palavra para a
excelente qualidade das sessdes de
posters. A sala esteve sempre muito
concorrida e apesar das duas sessdes
diarias que lhes foram dedicadas (1
hora e 25 minutos no primeiro dia e 1
hora e 15 minutos no segundo), parece
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figura 9 O Prof. José Galhardas Moura (em cima a esquerda) na apresentagdo da sua Ligdo
Plendria, a Dra Maria Gabriela de Almeida (em cima a direita), o Prof. Joaquim L. Faria (em baixo a
esquerda) e o Dr. Pedro Costa (em baixo a direita) nas suas apresentagoes

figura 10 Alguns dos intervenientes na sessao
debate "A Quimica tem Solugbes?". Da
esquerda para a direita: Prof. Fernando Pina,
Prof. Jodo Carlos Bordado, Prof. J. M. Gaspar
Martinho e Prof. Sebastido Formosinho. Ndo se
encontram na figura a Dra. Helena Martinho e
o Prof. Julio Pedrosa.

que o tempo ndo foi suficiente para
quem queria discutir detalhadamente
0s seus trabalhos expostos. Os organiza-
dores deixaram que a sala estivesse per-
manentemente aberta e foi frequente
ver muitos a trocarem impressoes
mesmo durante a hora de almogo.

Antes do muito aguardado cocktail, teve
lugar a sessdo de encerramento. Apds
o0s agradecimentos a todos quantos esti-
veram envolvidos na organizagdo e rea-
lizagdo deste evento, foi a vez do ainda
secretario-geral da SPQ (Prof. Mério
Nuno Berberan Santos) relembrar a
todos que a SPQ tem tentado ter uma
accdo dinamizadora na sociedade e em
particular no ensino secundario, de que

¢ exemplo a carteira de conferéncias
disponivel no site da SPQ (www.spq.pt).
Por fim, foi a vez do actual Presidente
da SPQ (anterior vice-presidente), Prof.
José Manuel Gaspar Martinho congratu-
lar-se com a adesdo e bom acolhimento
que este Encontro teve na cidade de
Coimbra.

Os Patrocinadores e Expositores consti-
tuiram um importante elemento do XIX
SPQ. A sua colaboragéo e adesédo foram
fundamentais para o bom sucesso deste
evento. Espera-se que adiram a futuras
iniciativas, pois a quimica é sempre
vasta o suficiente para acolher mais par-
ceiros (figura 11).

Rapidamente todos fomos para os ace-
pipes do cocktail. Apesar da hora ja tar-
dia havia ainda muita gente na sala. Foi
o momento final do Encontro.

Para todos aqueles que aqui estiveram e
gostaram do acolhimento relembro-lhes
apenas que para o ano de 2005 cabera
a Coimbra organizar o 8.° Encontro Na-
cional de Fotogquimica. A fotoquimica é
a ciéncia da luz e adquire cada vez mais
énfase e forga na quimica portuguesa.
Se tiverem vontade de regressar, por
certo encontrareis um tema que vos re-
lacione com luz, radiacéo, fotobiologia,
fotoquimica, etc.

A todos um até sempre!

figura 11
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Apontamentos da historia do Laboratério
Quimico da Universidade de Coimbra.

A evolucgao da espectroscopia

M. ERMELINDA S.

EUSEBIO, M.

LUisA p.

LEITAO, J.

SIMOES REDINHA"®

Razodes para a escolha do tema

Integrada no programa do XIX Encontro
Nacional da Sociedade Portuguesa de
Quimica, que teve lugar em Coimbra de
15 a 17 de Abril de 2004, realizou-se
uma exposigdo sobre aspectos da vida
do Departamento de Quimica da Uni-
versidade de Coimbra com enfoque na
evolucdo da espectroscopia. A contem-
poraneidade do comego do estudo das
ciéncias experimentais na Universidade
Portuguesa, entdo em Coimbra, e a pu-
blicac&o dos primeiros resultados de in-
vestigac8o de Lavoisier que iriam levar
ao estabelecimento das bases cientifi-
cas da quimica, torna a histéria da qui-
mica em Coimbra em documento que
permite acompanhar a evolugdo desta
ciéncia em Portugal e registar os seus
passos mais significativos desde o nas-
cimento até a actualidade.

Para a ocasio néo se podia ir além de
apontamentos scbre uma dada época
da historia, sobre o desenvolvimento de
um dos ramos de especializacdo em
que a disciplina se foi desdobrando no
decorrer do século XIX ou, ainda, sobre
0s progressos duma técnica de investi-
gacdo que tivesse tido um papel rele-
vante ao longo dos tempos. Optamos
pela terceira alternativa escolhendo a

espectroscopia como o tema principal
da exposicdo. £ um método que deu
uma contribuigdo relevante para o avan-
¢o tedrico da fisica e da quimica e que
desde o seu aparecimento fez parte das
técnicas mais utilizadas pela guimica
aplicada. Por estas razfes e porque a
espectroscopia é hoje usada em qual-
quer laboratério de investigacio, de
controle analitico ou de ensino, é maté-
ria que ndo pode deixar de prender a
atengdo de todos os quimicos. A manei-
ra de introducao inclufram-se na exposi-
¢ado alguns documentos dos laboratérios
e da actividade cientifica dos primeiros
tempos da vida da quimica em Portugal.

A atencdo que o Departamento de Qui-
mica da Universidade de Coimbra sem-
pre prestou a espectroscopia deixou-lhe
testemunhos que permitem recriar as
épocas marcantes da histéria desta téc-
nica e que a exposigao procurou mostrar.

O nascimento da Quimica em
Portugal

A reforma imposta a Universidade pelo
Marqués de Pombal em 1772 pos termo
& crise que se instalara nesta instituicdo
desde meados do século XVI. Quando
em todas as universidades europeias

desde h& muito que o método cientifico
moderno se encontrava enraizado, em
Portugal pontificava ainda a escolastica
do século XIl. O andar do tempo e o
avango da ciéncia transformaram a Uni-
versidade num organismo caduco onde
reinava a indisciplina.

As Faculdades de Teologia, Canones,
Leis e Medicina ja existentes, a nova re-
forma veio juntar duas outras especial-
mente destinadas ao estudo da ciéncia,
a Faculdade de Matematica e a Facul-
dade de Filosofia. As faculdades foram
organizadas em disciplinas que reflec-
tiam o panorama cientifico e cultural da
época. Um novo método cientifico ba-
seado na experiéncia observada e inter-
rogada veio substituir uma dialéctica es-
téril apoiada na légica Aristotélica, tendo
como base 0s dogmas do Cristianismo.
Pelo estado em que se encontrava a
Universidade e a actualizagdo que a re-
forma lhe imprimiu, esta foi verdadeira-
mente um renascer da instituigdo.

O curso filoséfico tinha a duragdo de
quatro anos, o Ultimo dos quais era de-
dicado ao estudo da quimica. Os estatu-
tos ddo uma definigdo desta ciéncia que
estd em consonancia com a classifica-
¢ao dos conhecimentos do Século das
Luzes e com uma visdo Baconiana do

figura 1 Uma vista da exposigdo.

* Departamento de Quimica, Universidade de Coimbra, 3004-535 Coimbra
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figura 5 Manufactura de utensilios de

CURSO FILOSOFICO laboratério em barro.

1° Ano — Filosofia Racional e Moral

2° Ano — Historia Natural
Geometria (Fac. Matematica)

3° Ano — Fysica Experimental /’

4° Ano - Chymica

figura 2 Curso filosdfico 1772
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figura 4 Laboratorio Chymico

papel da ciéncia . “Sendo a Chymica
huma parte da Fisica Pratica, que serve
ndo somente para demonstrar por via de
Experiencias particulares as Proprieda-
des dos Corpos, mas também para pro-
duzir, pela mistura de differentes subs-
tancias Novos compostos de grande uso
nas Artes...” Com a visdo, o esclareci-
mento e o0 pormenor com que planeava
toda a sua obra e a determinagdo que
punha na sua execugdo, o Marqués de
Pombal dedicou atencéo particular a
criagdo de condigBes necessarias ao tra-
balho experimental, ou néo fosse a ex-
perimentacdo a base do método de
aquisicéo de conhecimentos que se pre-
tendia implantar. Adaptaram-se alguns
dos edificios as novas exigéncias do en-
sino e construfram-se outros de raiz. As
obras, levadas a cabo entre 1773 e
1777, ascenderam a duzentos e doze
milhdes, duzentos e dezassete mil réis e
exigiram o apoio dum estaleiro de cons-
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trucéo de significativas dimenstes e a
construcdo de uma fabrica de telha para
o fornecimento da telha, tijolo e azulejos
para as novas edificagdes. Vieram na al-
tura para Coimbra grande numero de
operérios e técnicos especializados. O
autor da maioria dos projectos foi o en-
genheiro e arquitecto inglés tenente co-
ronel Guilherme Elsden, que residia em
Lisboa h& alguns anos e fora convidado
pelo Marqués para director das obras da
Universidade de Coimbra.

Para os trabalhos de quimica foi construi-
do o Laboratorio Chymico, edificio de um
(inico piso com uma area coberta de
12 400 m? compreendendo um amplo
atrio de entrada, trés salas muito espago-
sas e dois gabinetes. Das trés salas, uma
destinava-se a demonstragdes de quimi-
ca, outra a realizagdo de trabalhos labo-
ratoriais relacionados com a medicina e a
terceira a trabalhos em maior escala.

Segundo carta do Marqués para o Rei-
tor, teria servido de base a planificagao
do Laboratério a planta que o préprio
Marqués mandara vir da corte de Viena
de Austria pelo conhecimento que tinha
que “o paiz da Alemanha he aquelle em
que a referida arte tem chegado ao grao
de mayor perfei¢cdo”.

Com fachada de linhas neocléssicas o
edificio apresenta imponéncia, sobrie-
dade e beleza. O Marqués quis conferir-
lhe, como alids a todas as edificagcdes
universitarias, uma dignidade exterior, 0
que se estava de acordo com o valor
cientifico e o impacto social e econémi-
co da reforma, o distinguia dos demais
laboratdrios europeus de quimica. Na
verdade, naquela altura os trabalhos de
quimica eram efectuados em instala-
¢coes improvisadas e s6 a partir de co-
megos do século XIX & que comegaram
a surgir laboratérios para o ensino e in-
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figura 6 A radiacdo produzida na chama do
bico inventado por Bunsen entra no colimador
através de uma fenda e é convertida num
feixe de raios paralelos que é decomposto no
prisma e o espectro resultante observado num
éculo.

/ //} '/, bavrse i Ho
%/e& 4//: o &//é DAY B
@’?¢y & %?’:f}é%/ e /’Z, VL

Fo, 400

figura 7 Registo da compra de um
espectroscépio a Bunsen e Kirchhoff, em
Agosto de 1864.

vestigacéo planeados de rafz. O Labora-
tério Quimico, com as adaptagbes e
acrescentos que foram sendo feitos, ser-
viu de sede a quimica da Universidade
de Coimbra desde 1775, data em que
passou a ser utilizado, até 1975, ou seja,
durante precisamente dois séculos.

Se 0 ano de 1772 ficou célebre na his-
toria portuguesa, ele ficou memorével
na histéria universal por ter marcado o
inicio das investigacdes de Lavoisier que
deram origem a revolucéo que se ope-
rou nesta ciéncia. Quer dizer que a qui-
mica portuguesa tem o bergo nas raizes
da quimica moderna.

Os petrechos de laboratério na fase ini-
cial da sua actividade eram os necessa-
rios para demonstrar os fenémenos da
quimica da época, realizar experiéncias
relacionadas com a medicina e a farma-
cia e para a execugdo da anélise de
dguas minerais e produtos naturais
como quinas provenientes das colénias.
A preparacédo de materiais de interesse
pratico como o fabrico da pélvora mere-
ceram alguma atencdo chegando-se a
construir uma nitreira, e desde cedo se
abandonou a intencdo inicial da prepa-
ragao de substancias em larga escala,
como a da agua forte e do sublimado,
por se ndo terem conseguido contratos
para a sua comercializagao.

Decomposi¢do de vapor de dgua pelo
ferro ao rubro, manipulagédo e estudo
das propriedades dos gases, papel do
oxigénio na respiragéo, determinagéo da
riqueza alcodlica de bebidas e da acidez
de vinagre, operagbes de destilacdo e
evaporacéo, fusdo de minerais, faziam
parte dos trabalhos de ensino laborato-
rial. O carvéo era o combustivel usado
para aquecimento.

N&o houve grandes inovagbes no equi-
pamento laboratorial que vinha sendo
usado, algum dele desde hé longa data.
O avango que as técnicas laboratoriais
haviam alcancgado era suficiente para as
necessidades do desenvolvimento tedri-
co. Nem mesmo a revolugdo de Lavoi-
sier se ficou a dever a invengéo de novos
aparelhos ou até a novidade das expe-
riéncias, mas sim ao seu génio de inves-
tigador, ao planeamento e rigor de exe-
cugéo do trabalho que realizou.

Ajuda a formar uma imagem dos labora-
torios da época a alusdo ao fabrico de
utensilios de laboratério em barro, no
proprio estabelecimento que dispunha
de um forno para cozedura e contratava
ocasionalmente um mestre oleiro e aju-
dantes para proceder a preparagdo das
pecas pretendidas: fogdes, retortas,
capsulas, cadinhos, etc.

E digno de registo neste periodo inicial
da vida da quimica a publicagdo por Vi-

cente Coelho da Silva de Seabra e Telles,
na altura estudante de graduagéo da Fa-
culdade de Filosofia, mais tarde de-
monstrador de quimica e metalurgia e
lente substituto desta Faculdade, do
livro de texto “Elementos de Chimica”. O
livro consta de duas partes, a primeira,
Chimica Theorica, foi escrita em 1788,
um ano antes da publicacéo do “Traité
de Chimie” e a segunda, Chimica Theo-
rica e Practica, em 1790. O que tornou
histérico este livro foi o facto de ser o pri-
meiro livro portugués escrito na lingua-
gem da nova quimica, numa altura em
que esta experimentava fortes dificulda-
des em vencer o flogisto, fortemente en-
raizado por toda a Europa. Na verdade,
se logo em 1786 Guyton de Morveau,
Fourcroy e Berthollet, apoiaram a teoria
do seu compatriota, tornando-se seus
colaboradores e divulgadores, outrotan-
to ndo aconteceu com grande nimero
de quimicos. Figuras influentes como o
inglés Kirwan e o alemao Klapport s6 se
renderiam seis anos depois e houve al-
guns, como Cavendish e Priestley, que
se mantiveram fiéis a teoria do flogisto
até a morte, que ocorreu ja no inicio do
século XIX.

Atento a evolugdo da ciéncia, Seabra
merece ser incluido nos primeiros ade-
rentes as ideias da quimica moderna.

figura 8 Equipamento para obtengdo de espectros de absor¢do molecular no ultravioleta.
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figura 9 Percurso optico na aparelhagem
Spekker-Hilger para obtengdo de espectros de
absorgdo no ultravioleta.
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A invencio do primeiro
espectroscopio

O primeiro trabalho da utilizagao de es-
pectros como método analitico é da au-
toria de Robert Wilhelm Bunsen e Gus-
tav Robert Kirchhoff. Este trabalho foi
comunicado a Academia de Berlim em
1859 e publicado em 1860. Bunsen,
dos poucos quimicos que nos meados
do século XIX se interessavam pela fisi-
ca, nutria paixao pelos aspectos praticos
da ciéncia; Kirchhoff, fisico, dedicava-se
particularmente ao estudo da corrente
eléctrica. Amigos pessoais e ambos pro-
fessores na Universidade de Heidelberg,
colaboraram no estudo dos espectros
originados por sais quando introduzidos
na chama. A motivagdo do primeiro era
a interpretacéo da cor dada a chama por
diversos sais, fenémeno j& conhecido
(Talbot e Herschel, 1826, Herschel,
1832); a do segundo era a interpretacao
das riscas de Fraunhofer (1814) do es-
pectro solar. Para realizagdo do projecto
construiram o primeiro espectroscépio.

Os dois investigadores chegaram a con-
clusdo que os elementos tém espectros
caracteristicos e que a localizagdo no es-
pectro da absorgédo da luz € exactamen-
te a mesma da sua emissdo. Com 0 novo
espectroscopio descobriram o rubidio e
0 césio. Todavia, a sua contribuigdo
mais valiosa para a ciéncia foi 0 novo
método de analise que Ihe legaram.

Em 1864, ou seja, quatro anos depois
do seu invento era registada pelo Labo-
ratério Quimico a aquisicdo de um es-
pectroscopio de Bunsen e Kirchhoff.
Com ele se iniciava o estudo da espec-
troscopia, uma das técnicas que maior
atencéo recebeu da Quimica de Coim-
bra e que teve um papel importante na
sua actividade cientifica.

Espectrofotometria de absorcéo
molecular nas regides ultravioleta e
visivel. Espectrégrafo de registo
fotografico

Em 1935 foi instalado no Laboratério
Quimico da Universidade de Coimbra
um gabinete de espectrofotometria equi-
pado com os seguintes instrumentos: i)
espectrégrafo de prisma de quartzo de
dispersdo média e registo fotografico
para estudos no ultravioleta, Adam Hil-
ger E316, ii) fotdmetro Spekker, iii) es-
pectrografo para estudos na regiéo visi-
vel, Hilger-Nutting, iv) microfotometro
fotoeléctrico.

Este equipamento tornava paossivel a ob-
tencéo de espectros de absorcdo mole-
cular na regido visivel e ultravioleta,
dados que ja na altura mostravam grande
potencialidade na identificagdo e na de-
terminagdo da estrutura de compostos.

0 esquema da figura 9 ilustra 0 método
de obtengdo dum espectro de absor¢éo
no ultravioleta:

A radiacao produzida por descarga eléc-
trica entre dois eléctrodos metélicos ou
proveniente de uma lampada de hidro-
génio originava no fotémetro dois feixes
de igual poténcia luminosa, um atraves-
sava a amostra e o outro o solvente ou o
branco. A radiacéo transmitida era coli-
mada e dava entrada no espectrégrafo
originando dois espectros adjacentes,
um da amostra e o outro do solvente, 0s
quais eram registados numa pelicula
montada em celuléide ou em chapa de
vidro. A poténcia do feixe que atravessa-
va 0 solvente podia ser controlada por
meio de um diafragma comandado por
um tambor regulado em unidades de
absorvancia. O espectro de absorgao
era obtido a partir de uma série de es-
pectros duplos, com diferentes valores
de poténcia do feixe que passava pelo
solvente, sendo a absorvancia e o com-
primento de onda dados pela linha que
no solvente e na amostra tem igual in-
tensidade. Uma comparagdo mais rigo-
rosa de densidade de enegrecimento
das linhas implicava o uso do microfot6-

metro.

Os espectros de absor¢do na regido do
visivel eram obtidos de maneira seme-
lhante, utilizando o espectrégrafo Hilger-

Nutting de prisma de vidro.

figura 10 Equipamento para obtengdo de espectros de emissdo atémica em ultravioleta.
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figura 11 Espectro do residuo de uma dgua e de padrdes em matriz de diéxido de estanho.

Espectrografia de emissédo por
excitacdo em arco eléctrico

O espectrografo de absor¢cdo molecular
era também usado para obtencgéo de es-
pectros de emissdo atémica, bastando
para tanto, substituir o fotémetro por um
arco eléctrico que servia de fonte de ex-
citagao.

A amostra era colocada numa cavidade
de alguns milimetros de profundidade,
aberta na extremidade do eléctrodo infe-
rior. Como eléctrodos usavam-se fre-
quentemente varas de grafite. Estabele-
cido o arco eléctrico, a temperatura era
suficiente para produzir a vaporizagdo e
dissociagdo de praticamente todos os
compostos inorganicos e a excitagdo
dos atomos da maioria dos elementos. A
radiagdo emitida era focada sobre a
fenda do espectrégrafo, originando o es-
pectro que era gravado na chapa foto-
gréfica.

O método podia ser utilizado para a
identificacéo de metais em materiais s6-
lidos, o que era feito com base no com-
primento de onda das riscas de emis-
sdo. A quantificagdo tinha como base a
medida da intensidade das riscas por
meio de um densitémetro. O limite de

deteccdo situava-se entre 0,1 e

0,0001%, dependendo da natureza do
elemento. A precisdo da quantificagdo
era fraca, em virtude do registo do es-

pectro ser feito em pelicula fotogréfica,
devendo o método ser considerado
como muito sensivel e apenas semi-
quantitativo.

Além das universidades, esta técnica foi
muito utilizada no controle analitico em
laboratérios ligados as indUstrias meta-
llrgica, ceramica, extracgdo mineira,
entre outras. A procura que teve levou
varias firmas a construir espectrografos
de disperséo optica elevada, exclusiva-
mente destinados a andlise por excita-
¢do em arco de corrente continua ou al-
ternada, cuja producéo se manteve até
ao aparecimento da absorgdo atémica.

Absorc¢ao molecular no
ultravioleta. Espectrofotémetro
de deteccdo fotoeléctrica

A construcdo de espectrofotémetros de
operagdo mais simples e que dessem
resultados mais rigorosos sob o ponto de
vista quantitativo era uma necessidade
que se fazia sentir. A determinagdo de
compostos para os quais a radiacéo pro-
duzida pelo arco eléctrico ndo era acon-
selhavel, como é o caso de vitaminas,
constitufa por altura de 1940 um proble-
ma que pressionava as firmas a desen-
volver esforcos nesse sentido. Iria ser a
National Technical Laboratories, mais
tarde Beckman Instruments Co, a ga-
nhar a corrida.

Espelho

Espelho

Fonte

il
®

Arnold O. Beckman era professor de
quimica num instituto tecnolégico da
Califérnia e em 1935 abandonou o ensi-
no para se dedicar a concepcéo de apa-
relhagem cientifica e & sua comerciali-
zagao. Apb6s o éxito que teve com o
lancamento de famoso medidor de pH
Beckman G, iniciou o fabrico de espec-
trofotometros e em 21 de Julho de 1941
apresentava na Ninth Summer Confe-
rence on Spectroscopy, no Massachus-
sets Institute of Technology, o modelo
DU que ia marcar uma era na histéria da
espectroscopia. Nesse mesmo ano H.
Cary e A. 0. Beckman publicaram em J.
Opt. Soc. Am. um artigo sobre o apare-
lho: “A quartz photoelectric spectropho-
tometer”. Este modelo sé deixou de ser
fabricado em 1975 e durante os trinta e
cinco anos de produgéo a firma vendeu
35000 instrumentos destinados a uma
grande diversidade de laboratérios de
quimica, de bioguimica e de controle la-
boratorial. A ele se ficaram a dever gran-
des avangos em bioquimica.

O espectrofotémetro Beckman era um
instrumento de feixe Unico, com prisma
de quartzo e montagem optica do tipo
Littrow. A deteccéo de radiagdo era feita
por um fototubo e posteriormente por
um fotomultiplicador. Como fontes de ra-
diagdo usava uma ldampada de incan-
descéncia de filamento de tungsténio
para a regiao visivel e para o ultravioleta

figura 12 Espectrofotometro Beckman DU.
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figura 14 Espectrofotémetro Beckman DU com acessério de chama.

uma lampada de descarga em hidrogé-
nio que fora aperfeicoada pela firma. As
leituras eram feitas ponto a ponto e o es-
pectro tracado manualmente em gréfico.

Os componentes opticos e eléctricos es-
tavam instalados na mesma caixa e a
concepgdo modular dada ao aparelho
tornava simples a substituicdo da fonte
luminosa e o acoplamento dos varios
acessodrios que foram sendo fabricados
no decurso das décadas de 40 e 50.

Nos finais da década de 1940 o equipa-
mento de espectroscopia do Laboratério
Quimico foi modernizado com a aquisi-
¢do de um espectrofotémetro DU segui-
da de acessorios de reflectancia difusa,
fluorescéncia total, fluorescéncia espec-
tral e emissdo em chama, a medida que
foram sendo langados no mercado. Este
equipamento foi muito utilizado pelos di-
ferentes grupos de investigacéo e teve
um papel importante na actividade cien-
tifica do Laboratdrio.

Emissio atémica.
Espectrofotémetro DU com
acessério de chama

A firma Beckman fabricou em 1951 um
dispositivo de obtencéo de espectros de

emissdo adaptado ao espectrofotdmetro
DU.

O queimador fabricado pela Beckman
constava de duas camaras concéntri-
cas, uma para a condugéo de oxigénio e
a outra para a de hidrogénio; no eixo
destas cdmaras ficava o tubo para a
condugdo do liquido. Os dois gases sob
pressdo e o liquido a examinar, aspirado
duma pequena cuvete e disperso em
nevoeiro, eram misturados na chama
que funcionava em regime turbulento
emitindo um intenso silvo agudo. A tem-
peratura da chama, da ordem de gran-
deza de 2000°C, s6 permitia excitar um
numero relativamente pequeno de me-
tais. Todavia, era um método analitico
rapido e com elevada sensibilidade para
elementos que eram dificilmente deter-
minaveis pelos métodos cléssicos, como
era o caso do sédio e do potéssio.

A invengdo de queimadores capazes de
introduzir na chama quantidades de so-
lugdo bem definidas por regulagdo da
pressdo dos gases esteve na base do
avanco desta técnica.

O equipamento de emisséo atémica
usado no Laboratério Quimico em inves-
tigacéo e trabalhos analiticos era o Beck-
man DU com acessério de chama. Nos

laboratdrios de ensino utilizava-se um fo-
témetro de chama alimentado por gas
butano e ar comprimido, com detecgéo
fotoeléctrica e selecgdo de regido espec-
tral por intermédio de filtros, que era
usado principalmente para determina-
cao de sodio, potéssio e célcio.

Espectrofotometria de absorcao
molecular. Espectrofotémetros de
registo continuo

O passo mais importante da espectrofo-
tometria de absorgdo molecular por
transicdo electronica a seguir a época
do Beckman DU foi dado na direc¢do do
fabrico de instrumentos de registo auto-
maético. Na verdade, um espectro traca-
do com a recolha de leituras ponto a
ponto levava vérias horas de trabalho in-
tenso. Um dos primeiros espectrofoto-
metros de registo continuo de espectro
que apareceram no mercado foi o Cary
modelo 14. Howard Cary pertenceu ao
grupo Beckman onde tinha sido respon-
savel pelo projecto que levou ao fabrico
do DU. Abandonou esta firma para criar
a Applied Physics Corporation que, pos-
teriormente, passou a chamar-se Varian,
tendo langado em 1954 o espectrofoto-
metro Cary 14.

figura 15 Modelo primitivo do espectrofotémetro Cary 14.

figura 16 Espectrofotémetro Cary 14 apés a actualizagdo.




O Cary 14 é um aparelho de feixe duplo,
com dois monocromadores e apresenta-

va caracteristicas que o tornaram uma
referéncia no desenvolvimento da es-
pectroscopia. Além do registo continuo
do espectro, largura de banda estreita, a
regido espectral fora alargada no ultra-
violeta e estendida até ao infravermelho
proximo. Foi o espectrofotdémetro com
maior sucesso no estudo da absor¢do no
infravermelho préximo, tornando possi-
vel a recolha de informagdes Uteis sob o
ponto de vista analitico através de har-
monicos e bandas de combinagdo de
bandas vibracionais fundamentais para
a agua e muitos compostos organicos.

A atencdo dedicada pelo Laboratério
Quimico a evolugéo da espectrofotome-
tria, levou a aquisicdo de um espectrofo-
tometro Cary 14 no inicio da década de
1960.

A evolugdo dos espectrofotometros foi
acompanhando os avangos da tecnolo-
gia. No que respeita a optica é de assi-
nalar a utilizagédo das redes holograficas
de difraccdo; no tocante a electronica,
as valvulas foram substituidas por tran-
sistores cada vez de menores dimen-
sbes, seguindo a previsdo de Moore, em
1965. A dimenséo dos instrumentos foi

figura 18 Espectrofotémetro Spectronic 20.
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figura 17 Instrumentos de comparacdo
colorimétrica: a) Provetas de Nessler; b)
Colorimetro de Duboscq.

sendo cada vez mais reduzida e as suas
potencialidades de funcionamento
foram aumentando. Os sinais analdgicos
foram convertidos em digitais e o registo
em papel desapareceu.

O avango da tecnologia dos computado-
res, cada vez de menores dimensoes,
com maior eficiéncia e preco mais
baixo, levaram a sua introdugéo no con-
trole das fungdes bésicas do espectrofo-
tometro. Estes avancos, que tornaram
possivel a obtengdo dum espectro em
menos de um minuto, verificaram-se
mais na electrénica e n&o no percurso
optico. E testemunho disto a reconver-
séo do Cary 14 feita pela firma america-
na OLIS.inc. Aproveitando a exceléncia
da parte dptica a firma encarrega-se da
actualizagdo da parte electrénica. Esta
actualizacéo foi recentemente efectuada
no espectrofotémetro adquirido pelo La-
boratério Quimico.

Contribuicao para a vulgarizacédo
da espectrofotometria de
absorcdo. O aparecimento do
Spectronic 20

A determinagéo por comparacdo da in-
tensidade de cor da amostra e de pa-
droes é um método analitico que re-

monta a meados do século XIX com o
uso de provetas de Nessler e de Hehner.
Além do uso de provetas de vidro, a
comparagdo visual era feita em colori-
metros, dentre os quais ficou registado
na histéria o colorimetro de Duboscq
(1870), no qual a igualdade de intensi-
dade de cor da solugado e do padrao era
feita fazendo variar a espessura das so-
lugdes. No inicio do século XIX a deter-
minacdo de pH, que ja na altura se re-
vestia de grande importancia para a
interpretacdo de reacgdes bioguimicas e
da actividade enzimatica, era efectuada
por comparagéo da cor dada pelas solu-
¢Oes a indicadores com a de solugdes
padrao.

Mais recentemente a colorimetria adqui-
riu grande popularidade com a descober-
ta de complexantes que originam com os
iGes a determinar compostos corados. Os
instrumentos usados passaram a ser co-
lorfmetros de detecgao fotoeléctrica e de-
pois espectrofotémetros. Os primeiros
ndo tinham selectividade satisfatéria para
em muitos sistemas discriminar a cor da
amostra da de interferentes a nZo ser
através de uma colecgéo dispendiosa de
filtros e os segundos eram instrumentos
dispendiosos. E neste contexto que sur-
giu o Spectronic 20.
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figura 19 Espectrofotometro de infravermelho Perkin-Elmer 21.

O Spectronic 20 era um espectrofoto-
metro fabricado pela Bausch and Lomb
para a regido do visivel, que apareceu
no mercado em 1954. Era um espectro-
fotometro com uma largura de banda de
20 nm e de preco médico comparado
aos existentes entdo no mercado. O seu
preco acessivel deu-lhe grande divulga-
¢a0 nos laboratorios de ensino, de con-
trole analitico de quimica, de bioquimi-
ca, de impacte ambiental e pos termo ao
fabrico de colorimetros.

Espectrofotometria de absorcao
no infravermelho

Estudos realizados em laboratérios uni-
versitarios de fisica mostraram o valor da
espectrofotometria na regido do infraver-
melho na quimica organica. Por esta
razdo, nos finais dos anos 1930 vérias
firmas estavam empenhadas na cons-
trugdo de aparelhos de infravermelho. A
eclosdo da 22 guerra mundial veio evi-
denciar a necessidade destes instru-
mentos. Em 1941 o governo britanico
pedia a determinagéo de hidrocarbone-
tos presentes na gasolina usada pelo ini-
migo; a ocupacdo pelos japoneses de
regides produtoras de borracha natural
levou os Estados Unidos a desenvolver a
producédo de borracha sintética, tornan-
do-se necessario o controle de butadie-

no nos produtos da industria petroqui-
mica. A resposta a estes e naturalmente
outros problemas podia ser dada conve-
nientemente pela espectrofotometria de
infravermelho. A pressédo exercida pela
necessidade foi sempre uma forte forca
impulsionadora do progresso e alguns
espectrofotémetros foram sendo cons-
trufdos. Todavia, a complexidade de fun-
cionamento s6 era acessivel a espec-
troscopistas treinados e ndo ao quimico
comum. O primeiro instrumento que
teve grande sucesso foi o modelo 21 da
Perkin-Elmer, apresentado no encontro
de 1950 da Optical Society of America,
em Detroit.

O Perkin-Elmer 21 era um espectrofoto-
metro de feixe duplo — o primeiro instru-
mento deste tipo — com prisma de clore-
to de soédio, apresentava
resolucdo, boa reproducibilidade e era
de facil utilizacdo. O prisma e toda a
parte Optica exigiam grandes cuidados
de manutengéo.

elevada

A aquisicdo de um espectrofotometro
deste modelo pelo Laboratério Quimico
teve lugar no final dos anos 1950.

A competigdo entre firmas construtoras
de espectrofotémetros no periodo que
se segue ao aparecimento do Perkin-

Elmer 21 tinha por principal objectivo o
aumento da resolugao.

A partir de meados de 1970 verificaram-
se avancos significativos na espectrofo-
tometria de infravermelho resultantes da
introducdo do computador e aplicagéo
das técnicas de transformadas de Fou-
rier. Estas inovagdes permitiram a acu-
mulac&o sucessiva de espectros e regis-
to de todo o espectro em simulténeo, o
que veio aumentar a sensibilidade e a
potencialidade de acoplamento dos es-
pectrofotometros de infravermelho a
outro tipo de instrumentos como croma-
tografos gas/liquido, por exemplo.

Os instrumentos dispersivos a partir do
infcio da década de 1980 foram sendo
substituidos por espectrofotémetros de
transformadas de Fourier.

Espectrofotometria de absorgéo
atomica

A emissdo atomica dera uma contribui-
¢do importante para a andlise inorgani-
ca, mas o numero de elementos que po-
diam ser determinados por esta técnica
era relativamente pequeno. Era a bem
dizer uma técnica complementar dos
métodos convencionais de andlise qui-
mica. Alan Walsh descreve como em
1952 se interrogava sobre os motivos

figura 20 Espectrofotémetro de absorgio atémica, modelo Perkin-Elmer 403.
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que levaram ao desenvolvimento de es-
pectrofotdmetros de absorcdo para as
moléculas e de espectrofotémetros de
emissdo para os atomos, e ndo havia
ainda sido inventado um método de ab-
sor¢do atdmica, quando este tinha van-
tagens sobre a emisséo: a temperatura
requerida é somente a necessaria para a
produgdo do vapor atémico e ndo de-
pende do valor da energia de excitacdo
do atomo; a possibilidade de evitar inter-
feréncias de excitagdo, que se verifica-
vam em emissdo.

Como resultado de investigagdo inde-
pendente Walsh e Alkemade publicaram
em 1954 os principios basicos do méto-
do de absorg¢éo atémica. O trabalho do
primeiro autor foi enviado para Spectro-
chemical Analysis em 27 de Dezembro
de 1954 e o do segundo em 29 de De-
zembro do mesmo ano para Applied
Science Research. A comercializagdo do

primeiro instrumento verificou-se em
1962 e veio marcar o inicio duma pro-
cura sem paralelo na histéria da quimi-
ca analitica. No final da década calcula-
se em mais de 10000 o numero de
instrumentos instalados e por 1977 o
nimero cresceu para 40000, distribui-
dos por uma grande diversidade de la-
boratorios.

Séo de registar os avancos da técnica
devidos a invencdo de varios dispositi-
vos de atomizagdo que vieram juntar-se
ao da chama: cdmara de grafite (1958 e
1968), camara de vapor frio (1967), ca-
mara de hidretos (1973).

O equipamento de absorgéo atdémica
adquirido pelo Laboratério Quimico em
1968 foi um espectrofotémetro modelo
403 da Perkin-Elmer, idéntico ao mode-
lo 303, o primeiro instrumento de absor-
¢ao atomica comercializado.

QuUiMICA

A instrumentacdo nos dominios de es-
pectroscopia incluidos na exposigdo foi
sendo actualizada aoc mesmo tempo que
foi sendo adquirido equipamento de es-
pectroscopia necessario para a activida-
de cientifica nas areas de ressonancia
magneética

nuclear, espectroscopia

Raman e fotoquimica.

A iniciativa da realizacgo desta exposi-
¢do cabe a Comissdo Organizadora do
XIX Encontro Nacional da Sociedade
Portuguesa de Quimica, a qguem deseja-
mos agradecer o interesse que dedicou
a sua organizagdo. Pela ajuda que nos
prestaram na preparacdo dos painéis,
queremos expressar 0 nosso reconheci-
mento a Doutora Teresa Margarida Ro-
seiro Maria Estronca, ao Mestre Ricardo
Anténio Esteves de Castro e a Licencia-
da Luciana Isabel Nabais Tomé.
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Tensao superficial - sua natureza e efeitos

Resumo

As forgas de tens&o superficial estdo presentes em mui-
tas situagBes, sendo responsaveis por diversas proprie-
dades, como a geometria de interfaces envolvendo flui-
dos, o caracter molhante ou no-molhante de liguidos ou

JOAO PAULO MEDEIROS FERREIRA"

o efeito de capilaridade, entre outros. Concepcdes erro-

neas sobre estes conceitos sdo frequentes. Este artigo,
de objectivos didacticos, revé os fundamentos sobre ten-
sao superficial e interfaces, dando énfase a interpreta-
¢des a nivel molecular.

Introducédo

O fendémeno da tens&o superficial € ubi-
quo na Natureza e de extrema relevan-
cia em tecnologia, mas, paradoxalmen-
te, € muitas vezes analisado de modo
difuso e pouco claro. E do conhecimen-
to comum que a tensdo superficial é
responsavel pela forma esférica de pe-
quenas gotas de &gua, como as gotas
de orvatho, ou pelo facto de um mos-
quito ou um palito horizontal sobre uma
superficie de agua ndo se afundar.
Neste artigo, dé-se uma explicacdo sim-
ples da tensdo superficial e introduzem-
se alguns dos fendmenos comuns dela
decorrentes. A analise ¢ acessivel a um
leitor sem formagdo especifica em Qui-
mica-Fisica ou Termodindmica, que
pretenda uma introducdo ao tema ou
uma revisgo de conceitos-chave.

Como surge a tensdo
superficial

A tensdo superficial estd presente nas
interfaces entre dois fluidos (gas-liquido
ou liquido-liquido) ou entre um fluido e
um sdlido (sélido-gas ou sélido-liquido).

Considere-se, por exemplo, a interface
liguido-gés de uma tina com agua (figu-

ra 1). As moléculas de dgua a superficie
encontram-se num equilibrio dinamico,
0 que leva muitas delas a escaparem-se
para a fase gasosa. Contudo, & tempe-
ratura ambiente, a densidade de molé-
culas de dgua na fase gasosa é muito
menor do que na fase liquida. Ou seja,
na direcgdo perpendicular a interface,
regista-se uma variagdo brusca da den-
sidade de &gua (Telo da Gama et al.,
1988). Consequentemente, as interac-
¢Bes intermoleculares para as molécu-
las & superficie sdo menores do que no
seio do liquido. A quebra dessas inte-
racgdes para originar a interface acarre-
ta que esta esteja num estado de «ten-
sdo», isto é, com uma energia em
excesso em relagdo ao seio do liguido.
Embora a mudanga de densidade entre
fase liquida e gasosa ocorra em distan-
cias de vérias vezes o tamanho molecu-
lar, a interface é frequentemente mode-
lizada como uma zona de espessura
zero, com a densidade a mudar des-
continuamente do valor de liquido para
o0 de gas. Acrescente-se que o aparente
desequilibrio de forgas exercidas pelas
fases liquida e gasosa nas moléculas a
superficie constitui um paradoxo, dado
que a interface em equilibrio esta ma-
croscopicamente imével (Norde, 2003).

Por este facto, as anélises mais recentes
de tenséo superficial favorecem a sua
fundamentag&o termodinamica (Norde,
2003), como sera brevemente referido
mais adiante.

Como resposta a essa tensdo, energeti-
camente desfavoravel, os sistemas ten-
dem a minimizar as areas das interfa-
ces. E por esta razdo que pequenas
quantidades de liquidos formam gotas
esféricas, como se observa em peque-
nos fluxos de dgua a cair de uma tornei-
ra, em agua sobre uma superficie hidro-
fébica, em mercurio sobre variadas
superficies, etc. A mesma razdo explica
também por que uma fase gasosa no
seio de um liquido forma pequenas «bo-
thas». A tendéncia para a forma esférica
& compreensivel, dado esta ser a geo-
metria com menor raz&do area de super-
ficie/volume. Todavia, a forma esférica
S0 se verifica na auséncia de outras for-
cas significativas. Por exemplo, a agua
em repouso numa tina apresenta uma
superficie sensivelmente plana e a su-
perficie dos oceanos é paralela a da pro-
pria Terra, devido a forga gravitica. Ou
seja, para que a tensdo superficial se
faca observar, uma das fases tem de
estar dispersa em pequenas quantida-
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figura 1 Moléculas de dgua junto a uma interface liquido-gds, vista de lado (esquerda) e de topo

(direita).

figura 2 Tensdo superficial como energia por
unidade de drea de interface. (Adaptado de
Evans e Wennerstrom, 1999).

des, criando uma elevada drea superfi-
cial por unidade de volume.

A «tensdo» da interface pode ser com-
parada a de um filme eldstico esticado.
Saliente-se que essa tensdo é suposta
actuar tangencialmente a superficie (e
ndo perpendicularmente) e em todas as
direcgdes, tal como na pelicula elastica.
A forca que se faz sentir em qualquer
linha imaginéaria da superficie por unida-
de de comprimento é a grandeza tenséo
superficial, representada frequente-
mente pelo simbolo .

A energia necessdria para aumentar a
4rea de interface é facilmente contabili-
zada através do exemplo da figura 2, em
que existe um filme de liquido suporta-
do por um arame. Suponha que se pre-
tendia aumentar o tamanho do filme,
isto &, executar um deslocamento Ax no
arame. Para o fazer, é necessario aplicar
uma ceria forca F no arame, que traduz
precisamente a tensdo superficial do Ii-

quido (y € a forga do filme por unidade
de comprimento na direcgdo ). O tra-
balho associado a esse deslocamento é:

W =|F| Ax =2y Ax 1

O factor 2 deriva de, na realidade, exis-
tirem duas interfaces liguido-ar, uma em
cada lado do filme. No processo, é cria-
da uma area interfacial AA = 2 [ Ax.
Assim, o trabalho ou energia despendi-
da por unidade de 4rea de interface ¢
W/AA = v. Esta observagdo constitui
uma interpretagdo fisica alternativa de
tensdo superficial que, por isso, € tam-
bém designada energia de superficie
(simbolo o). Estas grandezas, equivalen-
tes, tém dimensbtes de forga por unida-
de de comprimento (Sl: N-m™) ou ener-
gia por unidade de édrea (SI: J-m?).

Como exemplo, calcule-se a energia ne-
cessaria para formar uma bolha de 4gua
(isto €, com fase gasosa no seu interior)
de didmetro 0.5 mm, a temperatura am-
biente de 20°C. Seja W o trabalho ne-

cessario para originar a interface e A a
4rea superficial da bolha (A = 4r/). A
tensdo superficial devera ser uniforme
por toda a superficie. Assim, da defini-
¢do de tensdo superficial,

W=2Ay=8zR%y 2)

em que o factor 2 se deve a existéncia
das interfaces interna e externa numa
bolha. Para agua a 20°C, y=0.073 J-m?.
A energia associada a formacéo da
bolha, aparte outros factores, €, assim,

W=8nFRy=
=81 (0.25 % 10°mP*»x 0.073 Jm? =
=459 x 10*J

Tendo um significado energético, a ten-
séo superficial pode ser relacionada
com propriedades termodinamicas. De-
monstra-se que, sendo a drea AA de in-
terface originada a temperatura e pres-
sdo constantes, entdo o trabatho
associado € igual & variagdo da energia
de Gibbs do sistema, ou seja, W= AG =

o

figura 3 (a)Tensdo superficial nos bordos de
uma «cunha» de uma esfera de liquido; (b)
balanco de forgas actuantes na sua superficie.
(Adaptado de H. Rouse in Elementary
Mechanics of Fluids, Dower Publications, NY,
1946).

figura 4 Tensdes superficiais nas interfaces
entre trés fases distintas.

YLG

¥sL ¥sG




Ya
VA

(2)

(b)

figura 5 (a) Trabalho de adeséo ; (b) trabalho de coesdo.

vy AA (Hunter, 1986). Numa forma dife-

(%)
od )y, (3)

A analise termodinamica dos fenémenos
de interface é muito interessante, po-
dendo o leitor aprofundar essa aborda-
gem em Hunter et al. (1986).

A Tabela 1 indica tenstes superficiais de
varios liquidos em contacto com o ar.
Repare-se, por exemplo, nos baixos va-
lores de y para hélio ou azoto liquidos.
Tal explica-se pelo facto de estas molé-
culas serem apolares, apresentando fra-
cas forgas de interacgéo intermolecula-
res. Pelo contrério, liquidos metélicos
ttm, em geral, valores muito elevados

de tensdo superficial, devido as fortes
interacgdes da ligacdo metalica.

Interfaces com curvatura

Quando uma interface tem uma certa
curvatura, entdo cria-se uma diferenca
de pressao positiva entre o lado concavo
€ 0 convexo. Isto é, a pressdo no interior
da superficie curva é superior & presséo
exterior. Considere-se uma pequena
«cunha» de uma esfera que, no topo,
forma aproximadamente um quadrilate-
ro de lado A/, como mostra a figura 3.
Faga-se um balanco das forcas que ac-
tuam nesse quadrildtero, na direccdo
normal a superficie, ou seja, na vertical.
A componente normal das forcas de

Tabela 1: Tensdes superficiais de liquidos em ar.

(Adaptado de A. Frohn, N. Roth, in Dynamics of Droplets, Springer, 2000, e de D. C. Gian-

coli, in Physics — Principles with Applications, 5° ed., Prentice-Hall International, 1998)

Substancia

¥x 10° (N- m)

Hélio liquido (-269°C)
Azoto liquido (-183°C)
Etanol (20°C)
Acetona (20°C)

Agua (20°C)

(100°C)
Solugao de sabdo (20°C)
Sangue (37°C)
Mercdrio (20°C)

Ouro (Ty)*
Prata (T,)
Ferro (Ty)

0.12
6.6
22.8
237
72.8
59
=25
58
440
197
966
1872

*Ty, & a temperatura de fusdo normal

QuiMIcA

tensdo superficial que actuam na perife-
ria é

4 yAl sen(A%)
Esta forga serd igual e de sentido oposto
a originaria da diferenca de pressdo no
topo,

4aP(Al)

Atendendo a que
Al
sen(A%>= —R—2

9
4 7¢\l—~}~ez— =aaP(A) &

, entdo

2

@ar== @

Esta expresséo € conhecida por equa-
¢do de Laplace ou Young-Laplace
(Adamson e Gast, 1997). Calculem-se,
por exemplo, as diferencas de pressao
entre os lados interno e externo de bo-
lhas de 4gua de 0.5 mm e de 5 um de
didmetro. Para a bolha de 0.5 mm (500
um):

Ap < 2X0073 J: m™?

0.25x10” m

Se a pressao exterior for a presséo nor-
mal (P, = 101325 Pa), a pressdo no in-
terior da bolha é aproximadamente
0.6% mais elevada. Para uma bolha de
didmetro 5 um, a diferenca de presséo
serd 100 vezes maior que a anterior, ou
seja, AP = 58400 N-m2 Considerando
uma pressdo exterior normal, a pressdo
interna € agora 60% mais elevadal

=584 N-m™

Para superficies que ndo sdo perfeita-
mente esféricas, a equagdo de Laplace
€ ainda aplicavel, atribuindo a R um
valor em cada ponto derivado dos raios
de curvatura de duas secgdes normais &
superficie e perpendiculares entre si, r,
e r, (Hunter, 1986):

I 1 1

.._:_._._.’_._.

Ronon (5)
Trés fases em contacto

Em muitas situacbes coexistem trés
fases em contacto, originando mais do
que uma interface. Por exemplo, uma
gota de liguido sobre uma superficie s6-
lida origina as interfaces solido-gas (SG),
solido-fiquido (SL) e liquido-gas (LG).
Para cada uma delas, existira uma ener-
gia de interface, traduzida por Y, ¥s. €
Y- Do mesmo modo, para uma gota de
liquido & superficie de outro liquido imis-
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8 0
0=00 0 <900 0 >90° 6 = 180°
(a) (b) (©) @

figura 6 Angulos de contacto de liquidos com superficies sélidas, para liquido: (a) perfeitamente molhante; (b) predominantemente molhante; (c)
predominantemente nio-mothante; (d) ndo-molhante.

civel — como uma gota de dleo a tona de
&gua —, ocorrem as interfaces 6leo-agua
(OW), dleo-gas (OG) e agua-gés (WG).
Sabe-se que o comportamento destas
gotas pode ser diverso: podem tender a
espalhar-se sobre a superficie em con-
tacto — como agua sobre madeira ou
sobre vidro —, ou podem tender a mini-
mizar o contacto com essa superficie —
como mercurio sobre madeira ou vidro.
O resultado depende das forgas inter-
moleculares que se estabelecem entre
as fases. No caso da agua sobre vidro ou
madeira, formam-se interacgBes fortes
entre as moléculas polares da agua e os
grupos fambém polares desses mate-
riais. Assim, devido a essas fortes forcas
de adesiio, a agua tende a espalhar-se

ou a «molhar» essas superficies. Inver-.

samente, 0 mercurio segmenta-se em
pequenas esferas, com zonas de con-
tacto com as superficies muito restritas.
Diz-se que o merclrio ndo «molha»
esses materiais. Este comportamento
deve-se ao facto dos atomos de mercl-

rio preferirem interagir entre si com for-
tes forgas de coesdo, em detrimento da
adesdo com as superficies. A forte coe-
sd0 no mercurio é devida a ligagdo me-
talica entre os seus atomos.

Ao espalhar-se no vidro, por exemplo, a
&gua vai substituir as interacgbes pré-
vias entre o s6lido e a fase gasosa, mini-
mizando a energia total do conjunto.
Esta energia &, portanto, ditada pelas
energias das trés interfaces presentes,
traduzidas pelas tensbes superficiais
Tse» Yo € Yo (figura 4). Numa situagao
de equilibrio, & facil deduzir uma relagdo
entre estas trés grandezas através de
um simples balango de forgas segundo
a direcgdo horizontal:

Yo + Yia'COSO = Ysg (6

0 significado do angulo & é explicado
um pouco adiante. A Eq. (6) é conheci-
da por equagdo de Young (Hiemenz e
Rajagopalan, 1997).

Seguindo o principio da minimizacéo da
energia, um liquido espalha-se sobre o
solido quando a energia da interface so-
lido-gés & superior & soma das energias
das interfaces solido-liquido e liquido-
gas, ou seja, quando a diferenga S = vsq
- (Yo, + M) > 0. Se S< 0, entdo o liqui-
do ndo se espalha. S é conhecido por
coeficiente de espalhamento.

Um modo alternativo de analisar este
processo tem por base os conceitos de
trabalho de adesdo e trabalho de coe-
sdo. Para o efeito, considere-se uma co-
luna de um liquido com é&rea de secgao
unitéria, conforme representa a figura
5(a). Suponha-se que essa coluna &
seccionada, criando-se duas novas in-
terfaces de area unitaria. A energia en-
volvida no processo é designada por tra-
balho de coesdo, W,, (Evans e
Wennerstrom, 1999). Como sabemos,
essa energia & também igual @ 2vxg, OU
seja, Wi = 2vas. Considere-se, agora, a
situacdo da figura 5(b), em que a sepa-
ragdo é efectuada pela interface entre

figura 7 Forcas de adesdo (Fa) e de coesdo (F¢) junto a um menisco, para os casos: (a) Fa > Fc; (b)
Fc > Fa. (Adaptado de T. Duncan in Advanced Physics, 5¢ ed., John Muray, Londres, 2000).

figura 8. Forcas sobre uma coluna de liquido
num capilar.

(b)
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duas fases condensadas distintas, por
exemplo, entre dois liquidos imisciveis,
ou entre um liquido e um solido. A ener-
gia envolvida no processo & conhecida
por trabalho de adesdo, W,g. Atenden-
do as interfaces que se originam e & in-
terface que desaparece, reconhece-se
que

Was = Yac + Yoo - Yas (7)

Esta expressédo é conhecida por equa-
¢do de Dupré. A interface entre A e B
desaparece no processo, dai a parcela —
Yas Nesta igualdade. Por substituigso,
pode-se relacionar o coeficiente de es-
palhamento com Wy, & Wyg:

S= Y6 - (Yag+Vas) = Wag-2y, =
= Wag - Wan 8

Por exempilo, se A representar um liqui-
do e B um sélido ou outro liquido imisci-
vel com A, conclui-se que A espalha-se
sobre B (S > 0) quando o trabalho de
coesdo € superior ao trabalho de ade-
sdo. Atente-se gue, em todas as situa-
¢bes envolvendo interfaces com uma
fase gasosa, & necessario explicitar cla-
ramente a composi¢ado desta Ultima: po-
dera ser ar, vapor saturado do liguido,
vacuo, ou outra. As diferentes situacdes
conduzem a expressoes ligeiramente di-
ferentes para os trabalhos de adesio e
de coesédo (ver, por exemplo, Moura
Ramos, Langmuir, 13, 6607-9, 1997, e
referéncias neste artigo).

Retomemos a figura 4, onde se vé que o
liquido forma um certo dngulo de con-
tacto 6, definido entre a superficie soli-

figura 9 Nivel de liquido de equilibrio e
pressOes em diferentes pontos de um capilar,

da e o plano tangencial a superficie li-
quida, medido através do liquido. A figu-
ra 6 sistematiza as diferentes possibili-
dades para 6. Se 0° < 9 < 90°, o liquido
tem tendéncia a molhar a superficie e o
oposto ocorre para 90° < 6 < 180°. A
agua e o merclrio em vidro formam an-
gulos de contacto muito préximos de 0°
e de 140°, respectivamente.

As forgas de adeséo e de coesdo ditam,
por exemplo, a forma dos meniscos dos
liquidos. Uma molécula pertencente ao
menisco estd sob a influéncia da tensdo
superficial associada a interface LG e da
forga de adesao com o solido, que actua
perpendicularmente a superficie sélida.
A forga resultante, soma destas duas,
serd normal & superficie do menisco
(caso contrério, este ndo estaria estacio-
nario). A figura 7 ilustra estas forcas
para casos com (a) 8<90° e (b) 6 > 90°.
No primeiro caso, F, > F. e, no segundo,
Fo>F,.

O conjunto de forgas entre solido-liqui-
do-gés é também responsavel pelo fens-
meno da capilaridade, observavel, por
exemplo, quando se mergulha um es-
treito tubo capilar num liquido. Em mui-
tos casos, o liquido sobe no capilar,
como agua em vidro. E possivel relacio-
nar a altura da coluna de liquido com as
suas propriedades. Considere-se a colu-
na de liquido da figura 8 e representem-
se as forgas exteriores que sobre ela ac-
tuam com uma componente vertical (as
forgas de atrac¢do do sélido ndo se in-
cluem, portanto, embora influenciem o
angulo de contacto). Conforme analisa-

Quimica

do anteriormente, na periferia do menis-
o, as moléculas de dgua estio sob a in-
fluéncia da tensao superficial. Esta forca
tem de ser contrabalancada por uma
reacgdo igual e de sentido oposto pelas
paredes do capilar (-y). A reacgdo € uma
for¢a externa a coluna de liquido, res-
ponsavel pela sua subida no capilar. A
sua componente vertical por todo o me-
nisco é (2rnR)ycos8. O liquido subira até
ao ponto em que esta forca é igualada
pelo peso da coluna de fiquido, corrigido
pelo peso de uma coluna de fase gaso-
sa equivalente, (p_ - pg)g'V, com V=
nR2h. Assim,

ycos8 (27R) = (p1, - pg)g(xR*h)
Em geral pL << pg, pelo que

. PLER
2 cosé €}

O método do capilar é muito utilizado
para determinar tensdes superficiais de
liguidos (Adamson e Gast, 1997). Na
pratica, tomam-se tubos suficientemen-
te estreitos para que 8=0° (cos@= 1) ou
6= 180° (cosf=-1).

Como exemplo, considere-se a figura 9
e determine-se a altura h de equilbrio,
supondo que o capilar de vidro tem dia-
metro 0.5 mm. Assumindo 6 = (°, da
Eq. (9),
2y cosf

PLER B

h=

2x0.073N.m" x1

998kg - m’x98m s Zx05x10°m

=0.0298m = 3cm

figura 10 (a) Estrutura quimica do agente tensioactivo dodecilsulfato de sidio; (b) arranjo das suas

moléculas junto a uma interface liquido-gds.
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E interessante observar os valores de
pressdo em diferentes posicdes. O ponto
1 apresenta a pressao exterior, por hipo-
tese P, = 101325 Pa. O ponto 2 esta
imediatamente abaixo da interface plana
ar-agua, pelo que P, = P;. O ponto 3, es-
tando ao mesmo nivel de 1 e 2, terd Ps
= P, = P,. Quanto a 4, situa-se a um
nivel h no liquido superior a 3. Assim,

Py=PypLg h=
=101325 Pa-958kg-m>9.8m-s?x0.03 m=
= 101325 Pa - 282 Pa = 101043 Pa

Para Py serd novamente a pressao am-
biente, devendo-se notar que Ps > Py,
resultado ja esperado pela relagdo de
Laplace.

Caso a experiéncia do capilar se realize
com um liguido ndo molhante, como
mercurio, entdo observar-se-a que 0
nivel no interior do capilar estabiliza
abaixo da superficie livre exterior. A Eq.
(9) é ainda aplicavel, originando um
valor negativo para A, situagdo conheci-
da por depressdo capilar.

Refira-se ainda que a tens&o superficial
diminui com o aumento da temperatura
(Shaw, 1980). Tal compreende-se aten-
dendo a que a densidade dos liquidos
diminui com a temperatura. Assim, as
densidades no seio do liguido e na in-
terface aproximam-se. No ponto critico,
n&o existe distingao entre fases liquida e
gasosa, sendo a tensdo superficial nula.

Tensao superficial de solugdes

A adicdo de um soluto a um liquido al-
tera a sua tensdo superficial. Em primei-
ro lugar, ha que atentar a que as con-
centragdes de solvente e de soluto na
interface muito provavelmente ndo séo
iguais as prevalecentes no seio da solu-
¢do. Isto porgue uma das especies deve
ser preferencialmente adsorvida na in-
terface. A tensdo superficial da solugéo
pode ser maior ou menor que a do sol-
vente puro. Quando o soluto se concen-
tra na interface, entdo a tenséo superfi-
cial da solugdo é menor, verificando-se
o0 oposto guando o soluto evita a interfa-
ce. Estes comportamentos podem ser
explicados com base nas interacgdes in-
termoleculares. Se as interacgBes solu-
to-solvente sdo mais fortes que as solu-
to-fase gasosa, entdo o soluto evita a

interface e a tenséo superficial da solu-
¢do vem aumentada. Se o soluto atrai
fracamente o solvente, ou apenas inte-
rage favoravelmente com uma parte da
sua molécula, entdo a tensdo superficial
vem diminuida.

Entre os solutos que fazem aumentar a
tensdo superficial de agua incluem-se
0s sais i6nicos soltveis e os gltcidos. Os
primeiros formam interacges ido-dipolo
com a agua, enquanto os segundos,
tendo muitos grupos hidroxilo, formam
pontes de hidrogénio com a agua. Um e
outro tipo de interacgao séo fortes, pelo
que estes solutos evitam a interface. Os
solutos que diminuem a tensao superfi-
cial sdo designados agentes tensioacti-
vos ou sabdes. Muitas moléculas anfipa-
ticas, isto &, simultaneamenie com
grupos hidrofébicos e hidrofilicos, tém
essa propriedade. Por exemplo, 4cidos
gordos ou espécies quimicas com estru-
turas analogas, como as utilizadas na
generalidade dos produtos de limpeza,
baixam a tensdo superficial [figura Ha)l.
Conforme dito atras, tais solutos adsor-
vem na interface. A parte hidrofébica da
molécula orienta-se para a fase gasosa,
permanecendo os grupos hidrofilicos
em contacto com a agua [figura 9(b}].

Os fendémenos associados a tensdo su-
perficial e aos agentes tensioactivos
estdo inerentes a uma imensiddo de
produtos correntes: produtos de limpeza
e cosméticos; todo o tipo de tintas ; ade-
sivos, lubrificantes e revestimentos; es-
pumas e aerossois; a generalidade dos
produtos alimentares; etc. Assim, uma
clara compreens&o daqueles fenémenos
afigura-se como essencial na formagdo
em ciéncias fisico-quimicas.

Na bibliografia sédo indicadas monogra-
fias de caracter geral, bem como varios
artigos referentes a demonstragoes e a
determinag@es experimentais de valores
de tensdo superficial e angulo de con-
tacto.
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Cinquentendrio da Simulacéo
Computacional em Mecénica Estatistica

II. Desenvolvimento e Aplicacdes Fundamentais

FERNANDO M.S.

1. Introducdo

Num artigo recente [1] abordamos,
numa perspectiva histérica, os primeiros
passos da simulagdo computacional em
mecénica estatistica através do método
de Monte Carlo de Metropolis [2]. Desta-
camos as contribuicdes dos principais
protagonistas assim como as objecces
iniciais sobre o procedimento, levanta-
das por John Kirkwood, cuja resolugdo
teve um papel crucial no reforgo e na di-
vulgagdo do método de Monte Carlo.

Neste artigo descrevemos o desenvolvi-
mento da simulagdo computacional
com a introdugdo do método da dinami-
ca molecular e comparamos os dois mé-
todos. Referimos, também, algumas
aplicagdes fundamentais e a situacéo
do dominio em Portugal.

O cinquentenario da simulagdo compu-
tacional em mecénica estatistica come-
mora-se no periodo de 2003 a 2007 cor-
respondendo, respectivamente, as
introdugdes definitivas do método de
Monte Carlo em 1953 e do método da
dindmica molecular em 1957. Para
além de justamente assinalar a efeméri-
de, outro dos nossos objectivos é esti-
mular os leitores que utilizam alguma
forma de simulagéo molecular a contri-
buirem, para Quimica~Boletim da SPQ
com artigos sobre aplica¢tes relevantes
na sua investigacéo e docéncia. E certa-
mente um dos modos de conhecer me-
thor a comunidade cientifica portuguesa
neste dominio, a qual sendo ainda rela-
tivamente pequena tem fortes possibili-
dades de aumentar com o entusiasmo

das sucessivas geragdes de investigado-
res.

2. Dindmica Molecular versus
Monte Carlo

Em 1957, Alder e Wainwright [3] intro-
duziram o método da dindmica molecu-
lar em mecéanica estatistica aplicando-o
ao estudo da transicdo de fase de esfe-
ras rigidas, em consondncia com as si-
mulag¢Bes por Monte Carlo de Wood e
Jacobson [4]. Em trabalhos posteriores
[5,6] de 1959 e 1960, fundamentaram o
meétodo e os respectivos algoritmos nu-
meéricos. Realizaram, de certa forma, o
sonho dos Pais da Mecanica Estatistica
(Boltzmann, Maxwell, Gibbs e Einstein),
isto é, a determinacdo de médias de
propriedades mecéanicas sobre o tempo.
Em rigor histérico, no entanto, deve des-
tacar-se que em 1955, Fermi, Ulam e
Pasta [7] j& tinham utilizado a técnica
num estudo de osciladores ndo lineares
relativamente ao problema da ergodici-
dade e da equiparticdo da energia.
Fermi e Ulam também tiveram um
papel relevante em Monte Carlo como
referimos no artigo anterior [1].

Dada uma propriedade mecénica,
fle(t), p(H] =1(1), a sua média temporal
sobre um intervalo de tempo 1 (o0 tempo
total de observagéo experimental que é
muito maior do que o tempo médio das
relaxag@es'moleculares) € expressa por:

1
U)f—';!./(‘)dl 1)

Recorde-se que uma propriedade me-
canica, num instante t, depende explici-
tamente do microestado do sistema, o

SILVA FERNANDES*™

qual é definido, classicamente, pela in-
dicagéo dos vectores posicdo e momen-
to linear de cada uma das N moléculas
do sistema no instante t:

[r (1), r(1),..., ¥

N(t); pl(t), pg(t) yerey pN(t)]
= [r¥(D), pM(D)] (

2)

Por exemplo, a temperatura e a pressio
de um microestado (propriedades me-
cénicas instantaneas) sdo definidas a
partir do teoremas da equiparticdo de
energia e do virial, respectivamente:
2
T . = 1 & P
wst = L, T
3Nk -y
(3)

1 {N p2 NN
Pust =37 Z;**erxj 'Fq}
1=1 701 ge] i
4)

onde K € a constante de Boltzmann, m,
a massa da molécula i, V o volume do
sistema, r; o vector distdncia entre as
moléculas i e j, e F; o vector forca exer-
cida na molécula i pela molécula j.

Se as N moléculas forem monoatomicas
existem 3N graus de liberdade. Num es-
paco 6N-dimensional (o espaco das
fases ou espago fasico, T, com 3N eixos
coordenados para as componentes das
posicdes e 3N eixos para as componen-
tes dos momentos lineares) o microesta-
do do sistema, no instante t, & represen-
tado por um Unico ponto.

Considere-se que a dindmica do siste-
ma de N moléculas obedece as equa-
¢Oes do movimento de Newton:

d*r() E_
ae  om a
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de Newton ou, de modo equivalente, as
equacdes de Hamilton:
dr, - BH(r”,pN)

a o,
i=12 N
dp, __oH(r" p¥)
dt ar,
(6)

onde F; é a forga exercida na molécula i
pelas restantes N-1 moléculas, derivada
da energia potencial intermolecular
ui™), e

B pY) = 50 24 p(e)
i1 2% %

¢ o Hamiltoniano, ou seja, a soma das
energias cinética e potencial do sistema.

Uma vez conhecidas as forcas, ou a
energia potencial intermolecular, a inte-
gragdo das equagfes do movimento
permite calcular deterministicamente os
microestados do sistema em instantes
sucessivos, a partir de um microestado
inicial [rM(0), pMO)]. Por outras palavras,
¢ possivel tracar a trajectéria do sistema
no espaco das fases e, sobre ela, deter-
minar as médias temporais das proprie-
dades mecéanicas através do integral (1).
Como essas médias correspondem as
propriedades observaveis do sistema
pode, aparentemente, conhecer-se tudo
acerca do seu futuro e do seu passado,
dado que as equagbes do movimento
sdo simétricas em relacdo ao tempo.
Esta ¢ a base da histérica declaracdo de
Laplace [8]:

"“Uma inteligéncia que, num dado ins-
tante, conhecesse todas as forgas de
gue a natureza estd animada, e a situa-
¢cdo respectiva dos seres que a com-
poem, se além disso fosse suficiente-
mente vasta para submeter estes dados
& anélise, abarcaria na mesma formula
0s movimentos dos maiores corpos do
universo e os do mais leve dtomo: nada
seria incerto para ela, e o futuro, tal
como o passado, estariam presentes a
seus olhos. O espirito humano oferece,
na perfeicdo que soube dar & astrono-
mia, um palido esbogo de uma tal inteli-
géncia"

Até que ponto as convicgdes de Laplace
eram seguras transparece, soberba-
mente, quando Napoledo lhe disse, na

apresentacdo da 1.2 edig8o da Mécani-
que Céleste (citado em [9]):

"Senhor Laplace, dizem-me que escre-
veu este longo livio acerca do sistemna
do universo e nem sequer mencionou 0
seu Criador"

ao que Laplace respondeu prontamente:
"Ngo tive necessidade dessa hipdtese”
As coisas, no entanto, nédo sédo realmen-
te assim. Por um lado, a mecénica
quéntica impde restricbes na definicdo
dos microestados instantaneos. Por
outro lado, & impossivel resolver analiti-
camente as equagbes do movimento
para um sistema de multicorpos, o que
impede a determinagéo da trajectéria
continua do sistema no espago fasico.

Quanto ao primeiro problema, o melhor
que pode fazer-se, classicamente, ¢ de-
finir os microestados com uma certa im-
precisdo, ou seja, em vez de (2) deve es-
crever-se:

[+ Art) pM = ApM] 8)

sendo At ApM > (h/4m)*™, com h a cons-
tante de Planck, de acordo com o prin-
cipio da incerteza de Heisenberg. Isto
significa que quando se fala num mi-
croestado do sistema tal ndo deve ser
compreendido como um ponto exacto
do espaco féasico, mas como um hiper-
volume desse espacgo centrado no ponto
v= [ p"]. Assim, existe uma incerteza
implicita, pois nesse hipervolume cabe
uma infinidade de pontos.

Relativamente ao segundo problema, te-
remos de recorrer & analise numérica o
que implica aproximacBes. A incerteza,
afinal, € inevitavel mesmo em sistemas
deterministicos!

Suponhamos que o tempo total de ob-
servacao, t, é dividido num numero de
intervalos, n,, de comprimento constan-
te e finito, At, tal que 1= n; At. Introdu-
zindo esta expressdo em (1) e conside-
rando dt = At, obtem-se o integral numa
forma discretizada:

n\
(E)em -3 £(n At)
Ny =0
(9)
Escolhendo um algoritmo numérico para
a integracdo das equagdes do movimen-
to de Newton, por exemplo, o seguinte
algoritmo de Euler modificado [101:

v [+ At =v [+ (F {1/ m) At
rlt+ A= [+ v [+ AT AL (10)

¢ facil implementa-lo num computador
e gerar um conjunto de microestados,
ou seja, tracar a sua trajectéria do
sistema de N moléculas no espago fasi-
co. Contudo, essa trajectéria nédo é con-
tinua, mas discreta, com os pontos se-
parados por um intervalo de tempo
constante At (o passo da integracé@o nu-
mérica) que devera ser inferior ao tempo
das relaxages moleculares (~10¢-10%
segundos) de forma a considerar os de-
talhes das respectivas colisdes. Uma vez
tracada a trajectéria com n, microesta-
dos, os valores médios das propriedades
mecanicas séo calculados sobre ela de
acordo com a expressao (9). Este é o
fundamento do método da dindmica
molecular.

Se o sistema for isolado a trajectéria do
sistema no espaco fasico percorrera
uma hipersuperficie finita de energia
constante, Sg, cuja dimensdo é 6N-1.
Dada a reversibilidade no tempo das
equacgdes do movimento, é plausivel
admitir-se, grosseiramente, que quando
o sistema atingir o equilibrio termodina-
mico a sua trajectoria no espago fasico
passa repetidamente por quase todas as
hiper-regides (R) de Sg. Como o princi-
pio da incerteza de Heisenberg impGe
que a cada microestado corresponda
um hipervolume do espago fasico, e ndo
um Unico ponto, poderemos vizualizar
esse espago discretizado numa quanti-
dade numerdvel, mas arbitraria, de
hiper-regides (R,), cada uma centrada
(e identificada) por um ponto v = [r",p"].
Entdo, a expressao (9) pode ser reescri-
ta na forma:

niimerodevezesque R, é visitada
XD <
' ntimero total de pontos gerados,n,

=T AW

(11)

P, é a frac¢do do tempo total consumido
nas visitas do sistema ao microestado v,
ou melhor, & correspondente hiper-re-
gido R, do espago fésico, o que ndo &
mais do que a probabilidade de ocor-
réncia do microestado v.

A expressdo (11) sugere que se for pos-
sivel estabelecer a fungdo de probabili-
dade, P,, teremos um processo equiva-
lente para calcular as médias das



propriedades mecénicas evitando a inte-
gracdo das equagdes do movimento. E,
assim, entramos na teoria dos ensem-
bles estatisticos desenvolvida essencial-
mente por Boltzmann e Gibbs. A ideia
fundamental é a seguinte. Considere-
mos um conjunto com um nimero
muito grande de cépias virtuais, M, dum
sistema real em equilibrio, cada copia
ndo necessariamente no mesmo mi-
croestado € sem uma sequéncia tempo-
ral definida, mas todas no mesmo esta-
do termodinamico de modo a que a
totalidade dos microestados compativeis
com esse estado esteja representada. A
esse conjunto chama-se ensemble re-
presentativo do sistema termodindmico.

No caso particular do sistema ser isola-
do (N, V, E constantes), o conjunto de-
signa-se por ensemble microcanénico,
sendo representado por uma nuvem di-
fusa de pontos cobrindo a hipersuperfi-
cie S¢ do espago fasico. A fraccdo de
tempo que o sistema passa numa hiper-
regido R, durante a sua evoluggo tem-
poral (a probabilidade Pv) deverd ser
equivalente a fracgdo da superficie Sg
ocupada pela érea de Ry , isto &, a razdo
entre 0 nimero de pontos englobados
pela drea de Rv e 0 nimero total de pon-
tos na superficie Sg. Assim, as médias
das propriedades mecénicas obtidas
sobre os M elementos do ensemble, de-
signadas por médias de ensemble,
<> devem ser iguais as médias tem-
porais:

<f> = <f> (12)

Esta assungdo, designada por hipdtese
quase-ergddica, constitui um dos postu-
lados da mecéanica estatistica. A de-
monstragdo rigorosa desta equivaléncia
levanta, no entanto, problemas de dificil
resolucdo matematica, mas de interesse
tedrico fundamental como referiremos
adiante.

Algumas consideracdes heuristicas con-
duzem & determinagdo da fungéo de
probabilidade P(N, V, E) para o ensem-
ble microcanénico. As equacdes de Ha-
milton (6) indicam claramente que o ha-
miltoniano do sistema controla a
dinamica do sistema e, por conseguinte,
também deve determinar as probabili-
dades de ocorréncia dos microestados.
Num sistema isolado, o hamiltoniano

(ou seja, a energia total do sistema) é
uma constante do movimento o que su-
gere que o0s respectivos microestados
devem ser equiprovaveis. Deste modo,
se o sistema tiver Q(N, V, E) microesta-
dos a condigéo de normalizagdo impoe
que para o ensemble microcanonico
P(N,V,E)=1/Q no equilibrio termodina-
mico. Esta assungéo constitui outro dos
postulados da mecanica estatistica. Em-
bora a energia total seja constante no
ensemble microcandnico, a temperatura
e a pressdo instantaneas, por exemplo,
sofrem flutuagdes, mas as médias de
ensemble e temporal deverdo ser iguais
aos valores termodinadmicos de equili-
brio, T e p respectivamente.

Suponhamos, agora, que o sisterna ter-
modindmico se encontra nas condigBes
de temperatura, nimero de moléculas e
volume constantes. Neste caso, a ener-
gia total flutua, isto &, na sua evolucdo
temporal o sistema percorre hipersur-
perficies com energias diferentes, E(i). A
este sistema corresponde o ensemble
canonico (N, V, T). Assumindo que o ter-
mostato e o sistema constituem, por sua
vez, um sistema isolado em equilibrio,
para o qual ja se estabeleceu a respecti-
va funcéo de probabilidade, é facil [11]
deduzir a distribuicdo de probabilidade
para o ensemble canénico:
PNV T = M

W

P

_:,___{r:—:’:p[—- 201 (13)
com B = 1/kT, onde k é a constante de
Boltzmann. A fungdo (13) € a utilizada
no metodo de Monte Carlo de Metropo-
lis que referimos no artigo anterior [11.
Note-se que E(i), na equacdo (13), re-
presenta a energia total, mas na equa-
¢do (1) do artigo anterior representa a
energia potencial.

O método de Monte Carlo gera estocas-
ticamente ensembles estatisticos em
que os seus elementos (microestados)
ndo tém uma sequéncia temporal defini-
da, mas uma determinada distribuicdo
estatistica de acordo com os constrangi-
mentos termodinamicos do sistema.
Pelo contrario, o método da dindmica
molecular gera deterministicamente um
conjunto de microestados dispostos se-
guencialmente no tempo. A jgualdade
entre as médias de ensemble e tempo-
rais, assumida anteriormente, implica
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que o0s dois métodos devem, em geral,
ser equivalentes.

Em 1953, Metropolis et al. [2] estabele-
ceram o método de Monte Carlo no for-
malismo candnico, ao passo que em
1957, Alder e Wainwright [3] desenvol-
veram o método da dindmica molecular
no formalismo microcanénico. Porém,
note-se que se no método candnico de
Monte Carlo utilizarmos como valor da
temperatura o valor médio <T,,> obtido
no método de dindmica molecular mi-
crocanodnico, entéo, o valor médio da
energia <E(i)> calculado em Monte
Carlo devera ser igual a energia cons-
tante, E, da dindmica molecular, desde
o momento que N e V sejam os mesmos
nos dois célculos. Isto &, existe uma
equivaléncia entre os dois ensembles,
podendo escolher-se um ou o outro (ou
ainda outros formalismos) conforme o
gue se entender mais apropriado.

Para implementar o método da Dinami-
ca Molecular (DM) é imprescindivel,
para além das posicdes e velocidades
iniciais, o conhecimento da forca exerci-
da em cada molécula, a qual é derivada
do potencial intermolecular U(r"), e um
algoritmo para a integragdo numérica
das equagdes do movimento. O método
faz a amostragem simultanea dos espa-
¢os configuracional e das velocidades
gerando, deterministicamente, um con-
junto de microestados com uma se-
quéncia temporal bem definida.

O método de Monte Carlo (MC) na sua
versdo mais tipica apenas faz, como
vimos [1], a amostragem do espaco das
configuragdes, gerando estocasticamen-
te um ensemble de configuragtes com
probabilidades de transi¢cdo proporcio-
nais a distribuicdo candnica de Boltz-
mann. Dado que o tempo ndo é uma va-
riavel do método, as configuragBes ndo
tém uma sequéncia temporal definida
como em dindmica molecular. Por outro
lado, como a geracéo das configuracdes
¢ determinada pela energia potencial do
sistema n&o é necessario calcular as for-
gas. Assim, para a implementacdo de
MC teremos de conhecer a configuragéo
inicial, a energia potencial intermolecu-
lar e a lei de probabilidade do ensembile.

De acordo com a hipétese quase-ergddi-
ca, os dois métodos devem ser equiva-
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lentes no que respeita a propriedades ter-
modinamicas de equilibrio. No entanto,
devido & natureza dos métodos, DM é
essencial para o estudo de propriedades
dependentes do tempo. Todavia, € possi-
vel interpretar MC em termos de fungbes
de correlagdo de modelos com dindmica
estocéstica [12] permitindo, nessa pers-
pectiva, a simulagdo de alguns processos
dindmicos. Em resumo, os dois métodos
complementam-se e a sua utilizagdo de-
pende directamente dos casos objectivos
que se pretendam estudar.

3. Condigdes de fronteira

Comum a ambos os métodos é o pro-
blema das condigdes de fronteira. Os
sistema macroscopicos reais contém
um numero de moléculas da ordem de
10%. E obviamente impossivel tratar ex-
plicitamente esse ntmero por DM ou
MC. Na verdade, sendo estes métodos
os pilares da area da simulagdo molecu-
lar, distinguem-se de outros métodos
computacionais, e aproximagdes tedri-
cas, pelo facto de fazerem evoluir as
coordenadas moleculares de acordo
com o calculo rigoroso das energias ou
forcas intermoleculares. Estamos, clara-
mente, perante um problema de escalas
de espago e de tempo que € necessario
optimizar tanto mais quanto maior for a
complexidade dos sistema. Por conse-
guinte, representa-se o sistema macros-
copico através de uma amostra com um
ndmero de moléculas relativamente pe-
queno (~10°-10° que se introduzem
numa caixa tridimensional, a caixa de si-
mulacdo (CS), frequentemente cubica.
As dimensbes da caixa € 0 numero de
moléculas definem a densidade do sis-
tema. A caixa de simulagéo supbe-se ro-
deada por imagens virtuais dela prépria,
estendendo-se por todo o espaco tridi-
mensional, de modo a que as posi¢bes
relativas e velocidades moleculares
(estas no caso de DM) em cada caixa-
imagem sejam exactamente iguais as de
CS conforme se representa, a duas di-
mensdes, na figura 1. De modo a elimi-
nar os efeitos de superficie, devidos as
reduzidas dimensbes da amostra, consi-
dera-se que cada molécula i de CS esta
centrada numa caixa virtual com as
mesmas dimensdes, obtida pela transla-
cédo de CS, e que interactua com as ou-
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figura 1 Condicbes de fronteira periddicas
(adaptado de [S5] ).

tras particulas reais, ou com as suas
imagens, aquelas que se encontrarem
na caixa virtual. Desta forma, apenas é
explicitamente tratado um namero de
moléculas igual ao da amostra. Quando
uma determinada molécula sair de CS
através de uma parede, entdo, uma das
suas imagens entrara pela parede opos-
ta com a mesma velocidade, conservan-
do-se, assim, a densidade e a simetria
do sistema. Como o nimero de molécu-
las da amostra e as dimenstes de CS
s30 muito pequenas relativamente a um
sistema macroscépico, é necessario
contabilizar, também, as contribuicbes
de longo alcance devidas as moléculas
que se encontrem fora de CS. Esses cél-
culos dependem do tipo do potencial in-
termolecular e sdo realizados tirando
partido da simetria imposta pelas condi-
¢bes de fronteira [13, 14]. Estas, confe-
rem ao sistema uma periodicidade que,
& primeira vista, pode parecer totalmen-
te irreal e sujeita a correlages artificiais,
em particular no estado liquido. As con-
di¢Bes de fonteira justificam-se conside-
rando, como veremos no préximo para-
grafo, que um sistema macroscépico
real poder ser vizualizado como um con-
junto de sub-sistemas independentes
com distribuigdes moleculares seme-
Ihantes, desde 0 momento que o nume-
ro de moléculas na caixa de simulagéo
seja suficientemente grande. De qual-
quer modo, os efeitos das condigdes pe-
riédicas e a maneira de os ultrapassar
sdo bem conhecidos [13,14].

Finalmente, no caso particular da simu-
lagdo de microagregados moleculares
(“clusters”) no vazio, ou constrangidos
em cavidades microscopicas, uma area

de grande interesse geral [15], € claro
que a imposi¢do de condicdes de fron-
teira periddicas ndo é necessaria.

4. Equilibrio, Nao-equilibrio,
Ergodicidade e Mistura

Quando Boltzmann e Maxwell, na segun-
da metade do século XIX, estabeleceram
os fundamentos da mecénica estatistica,
reconheceram que as propriedades ter-
modindmicas observéveis sdo médias
temporais de propriedades microscépi-
cas, expressas pela equacdo (1). Debate-
ram-se, no entanto, com dois problemas.
Por um lado, a resolucgao analitica desse
integral € impraticavel para sistemas de
multicorpos pois implica, por sua vez, a
prévia integragéo analitica das equagoes
do movimento a qual é impossivel. Na
época, a respectiva resolugdo numérica
estava fora de questéo por 6bvios motivos
operacionais. Por outro lado, tinham o
problema da irreversibilidade macrosco-
pica versus a reversibilidade microscdpi-
ca, esta implicita nas equagdes do movi-
mento. Quando se observa um sistema
num estado de “ndo equilibrio” ele tende
irreversivelmente para o equilibrio termo-
dinAmico. Nessa evolugdo, as observa-
veis macroscoépicas dependem explicita-
mente do tempo, Mmas mesmao assim s&o
valores médios de propriedades micros-
cépicas. Por outras palavras, enguanto
que em estados termodindmicos de equi-
librio as médias sdo independentes do
tempo, no caso de sistemas em “nédo
equilibrio” elas dependem explicitamente
do tempo.

Como expressar, formalmente, essas
médias de “ndo equilibrio” em cada ins-
tante? A observagao experimental de um
sistema macroscopico, num intervalo de
tempo muito curto, fornece-nos efectiva-
mente médias instantdneas das proprie-
dades microscopicas. Na verdade, um
sistema macroscopico pode assumir-se
como constituido por um conjunto de
muitos sub-sistemas. Se estes tiverem
dimensdes suficientemente grandes, ¢
de esperar que o comportamento mole-
cular num dos sub-sistemas nao esteja
correlacionado com o comporfamento
dos restantes e que as distribui¢des mo-
leculares sejam semelhantes em cada
um. A distancia através de um desses
sub-sistemas serd entdo bastante maior
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figura 2. Fungbes de distribuicdo radial para o
Lennard-Jonesium obtidas por simulagdo e
pela teoria WCA (adaptado de [19] ).

do que o comprimento ou alcance das
correlagfes espaciais e 0s sub-sistemas
podem também considerar-se macros-
cépicos. Assim, uma medicdo instanta-
nea no sistema macroscopico global é
equivalente a muitas medigtes indepen-
dentes nos sub-sistemas macroscopicos,
ou seja, a observagdo experimental deve
corresponder a uma média de ensemble
num dado instante. Em resumo, um sis-
tema macroscoépico real pode ser vizuali-
zado como um ensemble de sub-siste-
mas macroscopicos e independentes.

A introducdo do conceito de ensemble
estatistico foi, deste modo, natural e ine-
vitavel. Permite uma alternativa & inte-
gragdo das equagbes do movimento.
Adicionalmente, torna possivel uma for-
malizagdo matematica rigorosa tanto
dos processos de equilibrio como dos de
“ndo equilibric” e da evolucdo destes
até ao equilibrio.

Em todas estas questdes esta subjacen-
te um aspecto subtil. Vimos que para
sistemas em equilibrio as médias de en-
semble deverdo, em principio, ser iguais
as médias temporais. Por outras pala-
vras, assume-se que o sisterna na sua
evolugdo temporal percorre, grosseira-
mente, quase todos os microestados
acessiveis no espago fasico, 0s quais
também se assumem estar representa-
dos no ensemble. Esta propriedade de-
signa-se por ergodicidade. Mas supo-
nhamos um sistema em “ndo equilibrio”
num determinado instante. Ele serd re-
presentado no espago fasico por uma
nuvem difusa de pontos. A medida que

0 tempo passa, cada ponto do ensemble
segue a sua propria trajectéria de acor-
do com as equacdes do movimento.
Serd a condi¢do de ergodicidade sufi-
ciente para garantir que, ao longo do
tempo, as médias instantaneas de en-
semble tendem irreversivelmente para
os valores de equilibrio? Mostra-se que a
condi¢do de ergodicidade é necessaria,
mas ndo suficiente para que tal aconte-
ca [16]. Existe, de facto, uma hierarquia
de condigBes em que a ergodicidade € a
menos forte. Para assegurar que os en-
sembles estatisticos tendem irreversil-
mente para o equilibrio, como nos siste-
mas reais, & necessadria uma outra
condigdo mais forte do que a ergodici-
dade, designada por mistura. Em ter-
mos simples, um ensemble possui a
propriedade de mistura, ou seja, & mis-
turante, se sendo Q e R regibes arbitra-
ris de Sg, e 0 ensemble estiver inicial-
mente distribuido uniformemente em Q,
entdo a fracgdo de membros do ensem-
ble com pontos em R ao fim de um in-
tervalo de tempo suficientemente gran-
de, mas finito, tende para um limite
igual a fraccdo de area de S; ocupada
por R. A existéncia ou ndo de mistura
prende-se directamente com o compor-
tamento de trajectorias cujas condigbes
iniciais difiram infinitesimalmente entre
si, isto é, com a instabilidade ou estabi-
lidade das trajectorias. A instabilidade
das trajectérias provemn do facto de uma
ligeira alteragdo na direcgdo do movi-
mento de qualquer particula do sistema,
num dado instante, ser amplificada ex-
ponencialmente em cada colisdo com a

superficie convexa de outra particula.
Assim, ao fim de um certo ndmero de
colisbes os movimentos das particulas
devem estar descorrelacionados com os
seus estados iniciais. Tal confere ao sis-
tema um comportamento cadtico, em-
bora deterministico (o chamado caos
deterministico em sistemas dinédmicos),
podendo justificar a caracteristica pro-
babilistica dos sistemas moleculares e a
sua irreversibilidade macroscépica. Por
exemplo, a instabilidade das trajectérias
¢ a irreversibilidade pode observar-se fa-
cilmente em célculos de dinamica mole-
cular de sistemas de esferas rigidas: se
as equagdes do movimento forem inte-
gradas numericamente do instante O ao
instante t e tentarmos recuperar o esta-
do inicial, integrando de modo inverso
do instante t ao instante 0, obteremos
nao o estado inicial, mas um estado to-
talmente diferente [16]. Tal deve-se a
que a integracdo numeérica & instavel re-
lativamente a pequenos erros de arre-
dondamento durante a simulacgo. Eles
desempenham o mesmo papel das ine-
vitaveis perturbagdes externas num sis-
tema real.

A mistura é uma condi¢do mais forte do
que a ergodicidade. Um sistema mistu-
rante € ergddico, mas o inverso néo é
necessariamente verdadeiro. A assun-
¢do basica da mecénica estatistica é
que os sistemas moleculares sdo ergédi-
cos € pelo menos misturantes devido as
sucessivas colisdes entre as suas parti-
culas convexas.
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Aos leitores interessados nestes aspec-
tos de importancia fundamental, que
também podem ser analisados por si-
mulacdo computacional, recomenda-
mos os artigos da autoria de Lebowitz e
Penrose [16] e de Varandas [171].

5. Aplicagbes fundamentais
5.1. Esferas rigidas

Como ja referimos, Alder e Wainwright
nos seus trabalhos pioneiros de dinami-
ca molecular trataram sistemas de esfe-
ras rigidas, cujo potencial é:

) 00 se rUScr

u(r,

0 se r,>c

v (14}
onde r; € a distdncia entre as esferas i e
j, e o 0 didmetro das esferas.

Neste caso particular, a dindmica das
particulas ¢ decomposta em colisbes
entre pares de esferas, a partir de uma
tabela ordenada dos tempos das suces-
sivas colistes. Entre as colisGes, as par-
ticulas movem-se em linha recta de
acordo com a dindmica de choques
elésticos. Foi determinada a equagédo de
estado e comparada com a obtida por
Monte Carlo [4]. Demonstrou-se, inequi-
vocamente, que esse sistema apresenta
uma transicdo fluido-sélido de 1° ordem,
cuja localizagéo exacta foi determinada
por Hoover e Ree [18] em 1968, com
base na igualdade dos potenciais quimi-
cos e pressbes no ponto da transigéo.
Este resultado ilustra a capacidade de
descoberta da simulagdo computacio-
nal, pois até essa altura duvidava-se da
existéncia de tal transi¢do. E teve como
consequéncia, por exemplo, o estabele-
cimento da teoria de Weeks, Chandler e
Andersen (WCA) [19] que formalizou a
chamada imagem de Van der Waals dos
liquidos, sélidos e fransicdes de fase.
Segundo essa imagem, as interacgdes
moleculares atractivas, de longo alcan-
ce, contribuem para fixar o volume dos
sistemas, mas as distribuictes e movi-
mentos das moléculas nesse volume
sdo determinadas, essencialmente, pelo
empacotamento e efeitos estéricos lo-
cais produzidos pelas forgas repulsivas
de curto alcance, podendo estas ser
modeladas pelo potencial de esferas ri-
gidas. E como este potencial da lugar a
uma transicdo fluido-sélido, esta deve

estar intimamente relacionada com a
fusado e solidificagdo observadas em sis-
temas reais. Nesta aproximagao sim-
ples, as interacgdes atractivas séo trata-
das em termos de um campo médio
(um potencial uniforme subjacente) cuja
forca resultante é nula, ndo tendo efeito
na estrutura ou dindmica molecular,
mas apenas conferindo a energia coesi-
va que torna o sistema estavel a uma
dada densidade e presséo.

A estrutura de um liquido pode ser ana-
lisada, por exemplo, através da fung¢do
de distribui¢do radial, g(r), que mede a
densidade local & distancia, r, de uma
molécula qualquer. Na figura 2, mostra-
se a comparagdo das fungdes de distri-
buicgo radial para o sistema de Len-
nard-Jones (que trataremos em
particular na préxima secgdo) obtidas
por simulaco e pela teoria WCA na zona
do ponto triplo. O acordo é excelente.

A teoria WCA é um marco relevante na
anélise dos sélidos e liquidos densos
com implicagdes na teoria das perturba-
cBes. As suas previsbes concordam com
os resultados da simulagdo e da expe-
riéncia para um nimero consideravel de
sistemas. Mas sendo uma teoria tem,
inevitavelmente, limitagdes que € neces-
sario remover. Este é o papel essencial
da investigacdo cientifica. Destaque-se,
também, a importancia da descoberta
realizada pela simulagdo computacional
e como é surpreendente gue um mode-
lo tdo simples, como o de esferas rigi-
das, consiga explicar fendmenos com-
plexos da natureza.

As simulagbes pioneiras de Alder e
Wainwright estenderam-se aos aspectos
dinamicos, em particular ao fenémeno
da difusdo através da andlise das fun-
cbes de auto-correlagdo da velocidade
obtidas por dindmica molecular.

A funcdo de auto-correlagdo da veloci-
dade, Z,(1), define-se como:

Z, () =(vi)ev; O a5

onde v, é o vector velocidade da molé-
cula i e < > indica uma média dupla
sobre todas as moléculas do sistema €
sobre diferentes origens de tempo.

A mecénica estatistica mostra que o
coeficiente de auto-difuséo, D, é dado
por:

o«

IZV (t) dt

0 (16)

o]
3
A figura 3, apresenta formas tipicas das
funcBes de auto-correlagdo da velocida-
de normalizadas, ¢, t)=2,(¥z,0 para
liquidos densos e pouco densos. Para
além de proporcionarem o célculo dos
coeficientes de auto-difus&o &, no entan-
to, a interpretacdo dessas fungdes que
se revela verdadeiramente informativa
sobre os detalhes microscépicos da di-
namica dos liquidos. Assim, em geral,
elas tendem assintoticamente para zero,
significando que, ao longo do tempo, as
moléculas vdo perdendo a "memoria”
das suas velocidades iniciais. Contudo,
previamente e para liquidos densos,
existe uma clara retro-difusdo das molé-
culas, indicada pelas correlagdes negati-
vas. Isto significa que, em média, cada
molécula esta no interior de uma gaiola,
formada pelas suas vizinhas mais proxi-
mas, executando modos vibracionais de
movimento até que, cooperativamente, a
gaiola se abra e permita a difusdo defini-
tiva da molécula. Além disso, repare-se
que a densidades baixas a cauda da
fungdo persiste sistematicamente em va-
lores positivos préximos de zero, en-
quanto que a densidades elevadas ela
persiste em valores negativos proximos
de zero. Este fendmeno foi explicado
pelas simulagdes pioneiras de Alder e
Wainwright [20] que mostraram a exis-
téncia do chamado efeito de virtice: o
movimento de uma molécula através de
um liguido cria a sua volta uma corrente
retardada na direcgdo da velocidade ini-
cial. A densidades baixas, onde a direc-
¢éo inicial do movimento tem tendéncia
a manter-se, o efeito dessa corrente ¢
“empurrar’ a molécula na direcgdo ini-
cial. Isto resulta numa correlagdo positi-
va ao longo do tempo. A densidades ele-
vadas, por outro lado, a direcgdo inicial
do movimento & em média invertida pas-
sado pouco tempo. Neste caso, a cor-
rente retardada provoca um arrastamen-
to extra na molécula, em instantes
posteriores, dando lugar a uma persis-
tente correlagdo negativa. Esta interpre-
tacdo é mais um belo exemplo do poder
da simulacdo molecular no esclareci-
mentos dos processos microscopicos.
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figura 3. Fungbes de autocorrelacdo da
velocidade { adaptado de [55]).

Repare-se que para caicular a fungdo
de auto-correlacdo da velocidade é ne-
cessario que os microestados estejam
ordenados sequencialmente no tempo.
Como tal, o método da dindmica mole-
cular é o mais adequado para o célculo
dessa propriedade e de outras proprie-
dades dependentes do tempo. De facto,
no método de Monte Carlo a varidvel
tempo, como vimos, ndo é explicita e as
configuractes sdo geradas estocastica-
mente sem uma ordem aparente. Curio-
samente, Huitema e Eerden [21] mos-
traram, recentemente, que é possivel
estimar um tempo fisico em Monte Carlo
e calcular fungdes de correlagdo da ve-
locidade por ambos os métodos. Embo-
ra para escalas de tempo pequenas a di-
namica das particulas seja diferente nos
dois métodos, ela torna-se semelhante
para escalas de tempo suficientemente
grandes.

5.2. Lennard-Jonesium

O potencial de Lennard-Jones [22]:

12 é
c G
u(r,1)=4€ —_ ==
5 n

onde ¢ é o fosso do potencial e o aproxi-
madamente o didmetro molecular, é o
modelo de potencial mais tipico em si-
mulag&o molecular. Reproduz com nota-
vel sucesso algumas das propriedades
dos gases nobres e outros sistemas com
moléculas esfericamente simétricas.
Estd, também, na base da construgéo de
potenciais efectivos para outras espécies
mais complexas incluindo sistemas bio-
quimicos, bem como no desenvolvimen-

(17)

to de novos métodos de simulagédo e
teste de teorias analiticas. Assim, o mo-
delo passou a representar uma "nova es-
pécie quimica" virtual designada, con-
vencionalmente, por Lennard-Jonesium
(LJ). Nao admira, por conseguinte, que
LJ tenha sido utilizado nas simulagdes
pioneiras do argon, por Monte Carlo e di-
namica molecular, realizadas respectiva-
mente por Wood e Parker [23] em 1957
e por Rahman (24, 25] em 1964 e 1966.
Seguiram-se, entre outros, os trabalhos
fundamentais de Verlet [26, 27], Leves-
que et al. [28, 29], Hansen e Verlet [30]
e McDonald e Singer [31]. Testaram a
robustez dos métodos, analisaram al-
guns aspectos fundamentais das teorias
analiticas, tracaram diagramas de fases
e implementaram algoritmos e técnicas
computacionais basicas que tém preva-
lecido desde entdo.

E de sublinhar, contudo, que a primeira
simulacdo por dindmica molecular de
um modelo para um sistema real (com
um potencial diferente do de LJ) foi
efectuada pelo grupo liderado por Vine-
vard [32], em 1959, sobre os efeitos da
radiagdo em cristais de cobre.

Nas figuras 4 e 5 apresentam-se, res-
pectivamente, uma equacao de estado e
o diagrama de fases do Lennard-Jone-
sium obtidos por simulagdo e a sua
comparagado com resultados experimen-
tais para o argon. Utilizam-se unidades
reduzidas: T* =T k/e; p*= po?; r*= r/o;
p = po¥e.

Os trabalhos de 1960 e do principio da
década de 70 completaram o ciclo da

adolescéncia da simulagdo computacio-
nal em mecéanica estatistica. Iniciou-se,
entdo, a sua idade adulta.

5.3. Outros sistemas e ensembles

A descricdo exaustiva dos progressos da
simulagdo computacional, desde o fim
da década de 60 até ao presente, ultra-
passaria a indole deste artigo. Portanto,
no que se segue, limitar-nos-emos a
consideracdes de natureza geral e refe-
riremos duas aplicagbes, na area da
Electroquimica, desenvolvidas no nosso
grupo de investigacdo. Um panorama
mais detalhado das aplicagdes da simu-
lacdo em mecénica estatistica pode ser
visto, por exemplo, nas referéncias [7,
10, 13-14, 33-35].

No inicio da década de 70 houve um in-
cremento consideravel do poder compu-
tacional. Os supercomputadores come-
caram a sair de grandes instituicdes
governamentais e a serem acessiveis as
universidades. Das primeiras simula-
GOes, aplicadas a sélidos e liquidos at6-
micos, passou-se ao estudo de sistemas
de moléculas diatdbmicas e poliatémicas,
iGes, sais fundidos, solucgdes electroliti-
cas e misturas com complexidade cres-
cente. Foi dada especial atencdo aos al-
goritmos numéricos, as técnicas de
optimizag&o, aos efeitos das condicGes
de fronteira periédicas e a dependéncia
dos resultados do nimero de moléculas
utilizado nas simulagdes. Um dos aspec-
tos essenciais era tratar o maior nimero
possivel de moléculas com tempos de
céleulo que fossem compativeis com as
maqguinas e a partilha dos seus recursos
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pelos diferentes grupos de utilizadores.
De facto, ainda estava longe a geracéo
dos PC'’s e estagdes pessoais dedicadas
a um Unico grupo de investigagao.

A inclusdo de constrangimentos e de
potenciais intramoleculares permitiu a
generalizagdo das simulagbes a siste-
mas bioguimicos [34]. Ainda que este
tipo de simulagbes tivesse sido tecnica-
mente possivel no inicio da década de
1980, havia ainda problemas importan-
{es relativos ao conhecimento dos cam-
pos de forga e ao tempo total sobre o
qual as moléculas podiam ser simula-
das. No caso da dindmica molecular, as
equagOes do movimento devem ser nu-
mericamente integradas com um incre-
mento de tempo que considere as rela-
xagoes moleculares mais rapidas (10 a
108 5) enquanto que o problema de in-
teresse tem escalas de tempo caracte-
risticas entre 10¢ e 1 s. Tal requere si-
mulagdes com centenas de mithes de
incrementos de tempo, para além das
possibilidades dos computadores mais
répidos entdo existentes. Um exempio
deste tipo de problema € a simulagédo
completa do enrolamento de proteinas
com o objectivo de prever a estrutura
terciaria a partir da sequéncia dos seus
aminodacidos. E importante sublinhar
que a determinagéo de campos de forga
adequados e a necessidade de estender
os célculos a grandes escalas de tempo
e espaco € ainda, presentemente, um
problema que a simulagdo molecular
tem de considerar seriamente.

Como vimos, o método de Monte Carlo
foi inicialmente implementado no
ensemble candnico em 1953. Nas déca-
das seguintes foi generalizado aos en-
sembles isobéarico-isotérmico, grande-
candnico e microcanénico [13, 14, 36,
371. Os anos 80 e 90 viram o nascimen-
to dos métodos de Gibbs-Ensemble e de
Gibbs-Duhem [141, duas técnicas de
crucial importancia para a simulagéo di-
recta do equilibrio de fases. Ao mesmo
ternpo, a determinacdo de energias li-
vres, entropia e potenciais quimicos tor-
nou-se vulgar. Sublinhe-se que o célculo
destas propriedades levanta problemas
técnicos de particular delicadeza e inte-
resse tedrico. De facto, ndo séo proprie-
dades mecanicas, isto €, ndo estéo defi-
nidas para cada microestado (como, por
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figura 4 Equagdes de estado do Lennard-
Jonesium e argon, p* = 0.6 (adaptado de [55])

figura 5 Diagrama de fases do Lennard-
Jonesium ( adaptado de [30] ).

exemplo, a pressao e a energia interna),
mas dependem directamente do volume
total ocupado pelo ensemble de mi-
croestados, ou seja, do volume fasico do
sistema. Assim, requerem métodos de
simulacdo especificos ou, em alternati-
va, a integragdo termodinamica das
equacdes de estado obtidas pelos méto-
dos de simulagdo usuais [14].

O método da dindmica molecular, pelo
contréario, foi originalmente implementa-
do no ensemble microcandnico e so-
mente nos anos 80 e 90 foi definitiva-
mente generalizado aos restantes
ensembles, principalmente através do
conceito de ensemble estendido no con-
texto da mecanicas de Lagrange e de
Hamilton [13, 14, 34, 35]. No entanto,
ainda em 1971, Woodckock [38] esten-
deu o método da dindmica molecular,
embora de forma heuristica, a simula-
¢bes a temperatura constante.

As propriedades de transporte podem
ser determinadas através das fungoes
de correlacdo calculadas nos sistemas
em equilibrio, com base nas relagbes
generalizadas de Green-Kubo [39].
Vimos, atrés, o exemplo do coeficiente
de auto-difusdo. Simultaneamente, tor-
nou-se possivel executar simulagdes por
dinamica molecular de n&o-equilibrio
[33, 391 introduzindo um gradiente que
induza uma corrente apropriada de mo-
mento ou de energia. Os coeficientes de
transporte podem, entdo, ser medidos

directamente como a razéo entre a cor-
rente e o gradiente.

Os Ultimos cinquenta anos viram um
enorme incremento na complexidade e
natureza dos sistemas simulados. E
claro que tem sido necessério desenvol-
ver e refinar os algoritmos de simulagao,
mas a sua habilidade de previsdo radi-
ca-se mais directamente no significativo
crescimento de poder computacional ao
longo desse periodo.

Como sabemos, as primeiras simula-
¢bes em mecénica estatistica foram rea-
lizadas em Los Alamos no famoso MA-
NIAC. Uma maquina desse tipo pesava
cerca de 30 toneladas e continha mais
do que 18000 tubos de vacuo e 6000 in-
terruptores, ocupando uma sala gigan-
tesca. Podia executar 400 a 1000 opera-
¢Oes de virgula flutuante por segundo
(flops). No inicio de 1970, o famoso CDC
7600 tinha uma velocidade de 40 mega-
flops. Os tubos de vacuo tinham sido
substituidos por iransistors. No final de
1970, nasceu o elegante CRAY 1. A sua
velocidade de reldgio de 12.5 ns, obtida
através da tecnologia de circuitos inte-
grados, permitia um pico de desempe-
nho da ordem de 170 megaflops. Este
desempenho era sustentado pela vecto-
rizagdo ou "pipe-lining" de instrucdes.

Os anos 90 viram a introdugdo de ma-
quinas massivamente paralelas com
memorias partilhadas ou distribuidas, e
a divulgacdo de pacotes de programas



de utilizagdo geral, comerciais ou aca-
démicos, como por exemplo o DL_POLY
[40]. Um representante dessas maqui-
nas, o CRAY 73D, com 256 processado-
res DEC-alpha trabalhando em paralelo,
produzia um pico da ordem dos 40 gi-
gaflops. O desenvolvimento e constru-
¢do de novos supercomputadores conti-
nua na ordem do dia e a velocidade dos
teraflop ja& foi atingida [41]. Apesar
disso, com o extraordinério desenvolvi-
mento actual dos "clusters” de PC's e es-
ta¢Oes pessoais, software e hardware de
intercomunicag&o e aumento da capaci-
dade das memdrias, podem também
atingir-se velocidades da ordem dos te-
raflops com custos relativamente baixos.
Tal tem contribuido para uma verdadei-
ra revolugdo na Quimica Computacional,
da qual a simulagdo em mecénica esta-
tistica (ou simulagdo molecular) é parte
integrante.

Relativamente as estratégias de progra-
macgao, a grande parte dos cédigos para
simulagdo molecular estdo implementa-
dos em Fortran, a linguagem-mée do
calculo numérico, cujas ultimas versdes
tém meios poderosos de estruturacdo e
paralelizacdo. Recentemente, a progra-
magao estruturada, isto é, a decomposi-
¢éo de um problema em algoritmos (co-
dificados na sua maioria em Fortran ou
C) constituidos por interfaces com fun-
¢Bes e subrotinas, tem evoluido para a
programagdo orientada por objectos
(OOP). Esta estratégia tem consideraveis
beneficios para a simulagdo molecular,
em termos do desenho, simplificacdo e
reutilizagdo dos cddigos [35], especial-
mente na resolucdo de problemas com-
plexos. As linguagens mais adequadas
para OOP sdo C++ , Java ou Visual
Basic, embora as dltimas versdes do
Fortran tenham também implementados
alguns dos seus recursos.

Os métodos de Monte Carlo e de dina-
mica molecular descritos até aqui pres-
supdem posi¢des e velocidades molecu-
lares bem definidas. Isto pode parecer
paradoxal, uma vez que o principio da
incerteza de Heisenberg é universal-
mente véalido, em particular as escalas
atémica e electrénica. Porém, para
graus de liberdade translacionais o limi-
te classico é adequado quando o com-
primento de onda de de Broglie de uma

molécula seja bastante menor do que a
distancia média entre moléculas vizi-
nhas, o0 que sucede para a maioria dos
sistemas em condi¢fes termodindmicas
normais, excepto para o hidrogénio e
hélio a temperaturas muito baixas.
Quanto aos graus de liberdade rotacio-
nais, a aproximacdo classica é também
adequada quando o espacamento entre
0s niveis de energia seja menor do que
kT e as moléculas estejam, na sua maio-
ria, no estado vibracional fundamental.
Pelo contrério, a vibracdo molecular &,
essencialmente, um fenémeno quantico
e, em geral, exige métodos de simulagdo
quanticos [13, 42]. Em primeira aproxi-
magdo, todavia, a vibragdo molecular
pode ser tratada classicamente pela in-
trodu¢do de potenciais harmonicos
entre os atomos e a integracdo das cor-
respondentes equacdes de Newton. E
uma préatica usual nos célculos de me-
cadnica molecular ou minimizagdo de
energia [34]). De qualquer modo, subli-
nhe-se que mesmo na mecanica estatis-
tica classica as limitagdes do principio
da incerteza de Heisenberg sdo aproxi-
madamente consideradas, através da
discretizagdo do espaco fasico numa
quantidade numerdavel de hipervolumes
como referimos na secgéo 2.

Em resumo, o uso dos computadores
em Quimica permite resolver a equagdo
de Schrédinger com varios niveis de
aproximacéo e obter previsdes detalha-
das das propriedades de atomos, molé-
culas e microagregados. A determina-
¢do dos niveis de energia moleculares e
de fungdes de correlagdo adequadas ra-
cionalizam a espectroscopia experimen-
tal. As técnicas de mecénica molecular,
e as simulacdes por Monte Carlo e dina-
mica molecular, usando campos de
forga cada vez mais rigorosos, desem-
penham uma papel essencial na previ-
sdo das propriedades de fases conden-
sadas como, por exemplo, liquidos,
cristais liquidos, polimeros, surfactan-
tes, materiais supercondutores, diagra-
mas de fase e sistemas bioguimicos. A
combinagdo da teoria do funcional da
densidade (DFT) com os métodos de di-
némica molecular ab-initio de Car-Parri-
nello [43, 44] permite a simulagdo de
sistemas onde os graus de liberdade
electronicos e nucleares ndo estdo forte-
mente acoplados como, por exemplo,
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nas reacg0es quimicas. Adicionalmente,
calculos detalhados sobre a difusdo mo-
lecular conduzem a previsdo das veloci-
dades de reacgdes em fase gasosa.

Ndo queremos deixar de reforgar o
que dissémos anteriormente sobre a ca-
pacidade de descoberta da simulagdo
computacional e o seu contributo para o
esclarecimento dos mecanismos mole-
culares, mencionando um exemplo re-
cente sobre a interpretacéo correcta dos
resultados experimentais da difraccdo
de neutrBes para a dgua [45]. Postorino
et al. [46] apresentaram resultados ex-
perimentais para a agua supercritica
que indicavam a auséncia de pontes de
hidrogénio, em contradicdo com os es-
tudos de simulagdo molecular que pre-
viam a existéncia dessas pontes. Con-
cluiram, entéo, que os modelos da agua
usados na simulagdo eram inadequa-
dos. Porém, simulagbes moleculares
posteriores de Chialvo e Cummings [471,
usando modelos refinados para a 4gua,
continuaram a prever pontes de hidro-
génio. Em sequéncia, Soper et al. 48]
mostraram gue os dados experimentias
originais estavam incorrectamente anali-
sados e que as pontes de hidrogénio
existem efectivamente de acordo com
as previsbes da simulaggo. A simulagdo
molecular também ¢ cada vez mais uti-
lizada para resolver conflictos entre re-
sultados para propriedades de dificil
medicdo experimental como, por exem-
plo, as densidades criticas de alcanos
de elevada massa molecular e termodi-
namicamente instaveis [49).

Por Gltimo, deve referir-se a grande im-
portancia da simulacdo computacional
no teste de teorias analiticas molecula-
res. Estas teorias pressupdem diferentes
niveis de aproximagdes matematicas e
tém como input fundamental, tal como
nos métodos de simulagdo molecular,
um modelo para o potencial intermole-
cular. Ao comparar os resultados teori-
cos com 0s experimentais, se eles ndo
concordarem, a causa do insucesso é
ambigua, pois pode ser devida a duas
fontes: as aproximagdes matematicas ou
ao facto do modelo do potencial ndo ser
realistico. Ora a simulagdo molecular
produz resultados exactos (aparte os
inevitdveis erros de arredondamento
computacionais) para qualquer modelo
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de potencial, independentemente de
ser real ou ndo. Assim, se os resultados
tedricos forem comparados com os da
simulagdo a ambiguidade desaparece.

5.3.1. Duas aplicacdes em
Electroquimica

Embora no nosso grupo de investigagéo
tenhamos aplicado a simulagdo molecu-
lar a diferentes sistemas e processos,
apraz-nos referir uma dos nossos traba-
lhos mais recentes, e em progresso, na
area da Electroquimica. Por trés motivos.
Primeiro, porque se trata de sistemas
heterogéneos com uma apreciavel com-
plexidade e relevancia pratica. Segundo,
porque € um exemplo da interacgao
entre os chamados grupos teoricos e ex-
perimentais. Por Ultimo, mas ndo de
menor importancia, porque mostra
como modelos semelhantes podem ser-
vir para simular sistemas diferentes.

O projecto é desenvolvido em colaboragado
com dois grupos experimentais de Elec-
troguimica Interfacial: um, liderado por
Luisa Abrantes do Departamento de Qui-
mica e Bioguimica da Faculdade de Cién-
cias da Universidade de Lisboa; o outro, li-
derado por Artur Motheo do Instituto de
Quimica de Sdo Carlos da Universidade
de S0 Paulo, Brasil. Ambos os projectos
incluem alunos de doutoramento.

Os problemas em estudo s&o, sucinta-
mente, os seguintes:

a) Automontagem de alcanotidis em
eléctrodos de ouro, a partir de uma
solugdo em etanol. Pretende-se es-
clarecer o mecanismo do fendmeno
desde a adsorgao fisica das molécu-
las até a sua reacgéo com o ouro. A
automontagem permite a modificagédo
quimica dos eléctrodos com diversas
aplicagbes como, por exemplo, o de-
senvolvimento de biosensores.

b) Adsorcdo do fenol, e derivados, em
eléctrodos de ouro, a partir de uma
solucgdo aquosa. Pretende-se esclare-
cer 0 mecanismo do fenémeno com
vista a electrooxidacédo das moléculas
e aplicagBes a problemas de polui¢do
quimica.

Realizamos simulagdes por Monte Carlo
usando modelos semelhantes para
ambos os sistemas, aparte 0s campos

de forca diferentes. Os detalhes do mo-
delo e dos célculos encontram-se nas
referéncias [50, 51]. Nas figuras 6 e 7
representam-se configuracoes dos siste-
mas durante as simulagdes. O modelo
utilizado € o mais simples e plausivel
possivel, mas os resultados estdo em
boa concordancia com a experiéncia.
Por exemplo, o angulo de inclinagéo
médio do 1-decanotiol previsto na simu-
lacdo é de 22 + 8.° e 0 experimental
~30°. Relativamente ao fenol, prevé-se
que, em solucgbes diluidas, a molécula
se aproxima do eléctrodo numa orienta-
¢ao quase perpendicular. Posteriormen-
te, reorienta-se e adquire uma configu-
ragdo horizontal o que também
concorda com resultados experimen-
tais. Uma vez estabelecida a plausibili-
dade do modelo, o seu refinamento estéa
em progresso com a incluséo de outras
caracteristicas estruturais e a determi-
nacao rigorosa dos campos de forga por
métodos quanticos ab-initio.

6. A situagido do dominio em
Portugal

A investigacdo em Portugal, com base
na simulagdo computacional em meca-
nica estatistica, acompanhou os pro-
gressos internacionais pelo menos
desde o fim da década de 1960. A tese
de doutoramento de Jorge Calado [52],
Professor do IST, realizado em 1969 na
Universidade de Oxford, UK, inclui uma
secgdo sobre simulagBes preliminares,
por Monte Carlo, de misturas de crip-
ton+xenon e de metano+cripton como
complemento do seu trabalho experi-
mental. Na sequéncia do seu doutora-
mento, Jorge Calado introduziu, em
1970, os fundamentos dos métodos de
simulagéo no capitulo sobre Proprieda-
des de Gases e Liquidos da disciplina
de Complementos de Quimica, 5.° ano
da Licenciatura em Engenharia Quimi-
ca. Simultaneamente, ele teve a inten-
cdo de implementar a investigagao
neste dominio, estimulando alguns cola-
boradores, entre eles, José Anténio Co-
tovio. O autor deste artigo recorda-se de
ter encontrado José Cotovio num simpo-
sio sobre simulagdo realizado, em 1975,
na Universidade de Oxford [53]. Coto-
vio, infelizmente, faleceu, mas a inten-

figura 6. Automontagem do 1-decanotiol (em
solugdo de etanol) em eléctrodos de ouro
(adaptado de [50] )

¢do de Jorge Calado concretizou-se pos-
teriormente. Contudo, o primeiro artigo
portugués de revisdo sobre o método de
Monte Carlo foi, tanto quanto sabemos,
publicado em 1972, da autoria de Nieto
de Castro, Nunes da Ponte e Meira Soa-
res [54], discipulos de Jorge Calado e,
na época, elementos do seu grupo.

O autor deste artigo iniciou o trabalho de
doutoramento em 1973, na Universida-
de de Southampton, UK, e terminou-o
em 1977 [55]. Pensamos que foi o pri-
meiro doutoramento de um portugués
neste dominio especifico, se néo, segu-
ramente dos primeiros. Ele foi o respon-
savel pela criacdo da area de Quimica
Computacional, em 1979, no Departa-
mento de Quimica da Faculdade de
Ciéncias da Universidade de Lisboa,
com a introdugdo da disciplina de Cal-
culo Quimico no 3.° ano da Licenciatura
em Quimica, de disciplinas de op¢éo na
area da simulacédo e a implementacdo
de vérias medidas para o desenvolvi-
mento da investigagao.

Presentemente, existem varios grupos
de investigagdo em Portugal aplicando e
desenvolvendo métodos de simulagdo
molecular nomeadamente, e tanto quan-
to é do nosso conhecimento, nas Uni-
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figura 7 Adsorgdo do fenol (em solugdo
aquosa) em eléctrodos de ouro: a)aproximagdo
ao eléctrodo; b)posterior reorientagdo
(adaptado de [51] )

versidades de Aveiro, Coimbra, Evora,
Lisboa, Nova de Lisboa e Porto bem
como no IST, ITQB e BIAL. A sua activi-
dade € substancial a nivel de publica-
¢oes originais, doutoramentos, mestra-
dos, cursos de licenciatura e aplicagées
com viabilidade econdmico-industrial.

Trata-se de um dominio com consideré-
veis perspectivas em que Portugal pode-
ra ter um papel relevante. De facto, as
infraestruras necessarias sdo as huma-
nas e as computacionais. Quanto as pri-
meiras existem com abundancia. Relati-
vamente as segundas, tendo em conta a
constante descida dos custos do mate-
rial informatico e o0 aumento do seu de-
sempenho, parece ndo haver uma
actuacao correcta e consequente. Dire-
mos, até, que existe um equivoco. Na
verdade, com o desenvolvimento espec-
tacular dos PC's e estagBes pessoais ra-
dicou-se em Portugal, a partir do meio
da Gltima década, a ideia de que as exi-
géncias dos investigadores que pugnam
por meios de cdlculo com alto desempe-
nho estavam definitivamente resolvidas,
através da concesséo de financiamento
para alguns PC's ou estacGes. Aparente-
mente com essa ideia, por exemplo, a
Fundagéo para o Desenvolvimento dos
Meios de Célculo Cientifico Nacional
(FCCN), criada no fim da década de

1980, alterou o seu objectivo original
para investir quase exclusivamente nas
redes de comunicagao. Os grupos de in-
vestigagdo fecharam-se sobre si pro-
prios no que se refere a recursos com-
putacionais. Passaram a equipar-se o
melhor que podem recorrendo a projec-
tos de investigagdo sobre os quais ndo
ha garantia de continuidade, pelo
menos a médio prazo. Acentuou-se a
desigualdade de oportunidades entre os
investigadores verdadeiramente interes-
sados na aplicagdo e desenvolvimento
da simulagdo molecular.

E claro que ndo pomos qualquer duvida
sobre a importancia das redes de comu-
nicacéo, internet, correio electrénico e
afins. S&o, obviamente, o timbre deste
século, das "auto-estradas" da informa-
¢do e da globalizagéo, bem como um au-
xilio imprescindivel na investigagdo cien-
tifica. Mas tdo somente isso, um auxilio
na hierarquia das componentes impres-
cindiveis para a investigagéo cientifica.

Das alternativas actuais para os recur-
Sos computacionais, necesséarios para
uma excelente investigacdo e desenvol-
vimento em Portugal no dominio da si-
mulagdo molecular, ndo ¢ dificil encon-
trar solugBes com custos baixos e
totalmente suportaveis quando compa-

rados com as exigéncias de outras areas
de investigagdo. Acreditamos que uma
boa coordenacédo da optimizacdo dos
custos e dos recursos computacionais
distribuidos pelas universidades, institu-
tos e centros de investigagdo nacionais,
de modo a garantir uma continuidade e
actualizagdo constantes, e um acesso
com igualdade de oportunidades para
todos os investigadores, contribuiria
para que Portugal adquirisse uma rele-
vancia internacional cada vez maior
neste dominio.

Terminamos esta digressdo sobre a si-
mulagdo computacional em mecanica
estatistica, e os imprescindiveis instru-
mentos laboratoriais designados por
computadores, com uma declaragio de
John F. Kennedy, em 1963, 0 ano da sua
morte tragica:

"Man is still the most extraordinary com-
puter of all"

N&o sabemos exactamente onde e em
que circunstancias Kennedy, um dos es-
tadistas que estimulou significativamen-
te a ciéncia e a tecnologia, proferiu esta
declaragdo. Cremos que a mensagem
continua actual e perdurara por tempos
incomensuraveis, a despeito das realiza-
¢Oes espectaculares da Robodtica e das
convicgBes do nlcleo-duro da Inteligén-
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cia Artificial. Curiosamente, essa mensa-
gem estd inscrita numa camisola des-
portiva oferecida durante um dos "IBM
Europe Institutes" sobre simula¢éo com-
putacional [56-58], realizados na ultima
década na Alstria e para 0s quais 0
autor deste artigo teve a honra de ser
convidado.
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A degradacao das rochas do patriménio
cultural construido: o caso das rochas
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Resumo

As rochas sdo consideradas, pela populacdo em geral,
como elementos duros, inertes e duradouros. Todavia as
suas caracteristicas podem vir a modificar-se como re-
sultado da adaptagdo a um ambiente diferente daquele
em que foram geradas.

Sendo a pedra o material de construgdo de utilizagdo
mais generalizada ao longo dos vérios periodos da Histé-
ria, torna-se importante saber quais os fenémenos de al-
teragdo que incidem sobre as rochas de determinado
monumento, com o propésito de encontrar as suas cau-

sas bem como propor, sempre que possivel, solugdes que
procurem minimizar os efeitos nefastos observados e
tentar prever a sua evolugdo futura ou seja indicar medi-
das de conservacdo e manutengio.

As consequéncias do decaimento das rochas aplicadas
em patriménio cultural construido t&m inevitaveimente
impactos econémicos negativos, seja pela impossibilida-
de de fruicéo, seja pela necessidade de aplicagdo de me-
didas correctivas.

Referem-se alguns dos mecanismos quimicos e formas
de decaimento tipicos ocorrentes em materiais pétreos
de natureza calcaria.

1. Introdugéo

As rochas sdo sistemas fisico-quimicos
polifasicos constituidos por fases sélidas
e fluidas. A fase sdlida ¢ composta por
minerais, existindo entre eles intimeras
descontinuidades (poros e fissuras)
através das quais ha possibilidade de
circulaggo de fluidos (liquidos e gases).
Ateng&o especial é dada ao meio poroso
destes materiais uma vez que a capaci-
dade de retencao (porosidade) e de mo-
vimentagédo de fluidos (permeabilidade)
no seu interior depende do volume e
geometria dos vazios.

As rochas interactuam com o ambiente
em que se encontram e transformam-
-se de acordo com as solicitagdes a que
estdo sujeitas.

No conjunto dos materiais utilizados em
patriménio cultural construido, a pedra
€ 0 que apresenta aplicacdo mais gene-
ralizada ao longo dos varios periodos da
Historia, podendo mesmo considerar-se

um material de tradicdo milenar. Recor-
dem-se, por exemplo, 0s conjuntos me-
galiticos, as catedrais medievais, os edi-
ficios renascentistas ou barrocos entre
outros.

As rochas aplicadas nestas construgées
correspondem, na sua maioria, a mate-
riais locais, ou seja, a rochas aflorantes
nas suas imediagdes. Todavia houve
desde a Antiguidade preocupacdo com
a sua escolha de forma a respeitar ndo
s0 critérios estéticos como também cri-
térios de durabilidade.

Apesar da diversidade de materiais pé-
treos ocorrentes na litosfera, ao nivel do
patriménio cultural construido, desta-
cam-se 0s granitos (sensus lato), rocha
de composicéo silicatada e as rochas
carbonatadas sedimentares e metamor-
ficas (calcérios e marmores). Trata-se
de materiais que apresentam diferentes
caracteristicas intrinsecas decorrentes
do processo genético, conduzindo ne-
cessariamente a diferentes respostas

face a solicitagdes externas quando apli-
cadas ou expostas ao meio envolvente.

O decaimento das rochas aplicadas em
patriménio cultural construido pode ser
entendido como a tentativa de adapta-
¢do a um ambiente diferente daquele a
que se encontravam sujeitas na sua jazi-
da. N&o é um fendmeno novo, tendo
sido evidente para diversos observado-
res ao longo dos séculos. Referéncias
varias foram efectuadas por escritores
gregos e romanos sobre a necessidade
de intervengdo nos processos de dete-
rioragdo. Todavia, nas Gltimas décadas,
0 processo de decaimento tem-se vindo
a acentuar, devido sobretudo a presenca
na atmosfera de concentragdes anéma-
las de diversos tipos de contaminantes.

As consequéncias do decaimento das
rochas aplicadas em patriménio cultural
construido tém inevitavelmente impac-
tos econdmicos negativos, seja pela im-
possibilidade de fruicdo, seja pela ne-
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cessidade de aplicacdo de medidas cor-
rectivas.

As rochas dos monumentos podem so-
frer trés tipos de decaimento, que se en-
contram, na maior parte dos casos, de
tal modo interligados, que se torna ex-
tremamente dificil distinguir qual deles
tera tido acgdo principal. Séo eles:

e Decaimento quimico que resulta de
reacgdes quimicas que ocorrem a su-
perficie e nas descontinuidades das
rochas, originando minerais secunda-
rios;

e Decaimento fisico que resulta de fe-
noémenos de expansao e/ou retrac¢ao
provocados por variagdes térmicas,
abalos sismicos e ainda por expansao
devido a génese de minerais secun-
dérios por recristalizagao;

e Decaimento biolégico que é provoca-
do ndo so6 pelo crescimento nas ro-
chas de microorganismos, como
ainda pela acc¢do dos pombos e do
vandalismo humano.

Em geral os seus efeitos somam-se,
convergem e as suas causas entrecru-
zam-se. Os fenomenos de caracter qui-
mico podem ter consequéncias fisicas,
uma transformagao fisica pode conduzir
a determinadas reacgdes quimicas e as
acgOes biolégicas repercutem-se em
modificagoes fisicas e quimicas.

Para a ocorréncia destes fenémenos de
decaimento concorrem factores como
as caracteristicas proprias dos materiais,
a orientagdo geogréafica ao regime plu-
viométrico, edlico e de insolagdo do mo-
numento ou de parte relevante, a sua
fungdo ao longo da Histéria assim como,
em muitos casos, o vandalismo e a in-
cultura das pessoas.

2. Mecanismos e formas de
decaimento das rochas

Formas de decaimento ou patologias da
pedra podem definir-se como sendo as
modificagbes da sua morfologia, decor-
rentes de processos de alteragdo desen-
cadeados por factores ambientais, pelo
uso de materiais incompativeis, por ac-
¢bes de manutencdo inadequadas, por
medidas de conservagdo inapropriadas
ou por actos de vandalismo. As patolo-

figura 1 Sé de Lisboa. Desenvolvimento de crostas negras gipsiferas.

gias podem ndo s6 ser de diferentes
tipos como também apresentar diferen-
te extensdo e grau de severidade (inten-
sidade de decaimento).

Dando como exemplo o caso das rochas
calcérias procurar-se-a ilustrar alguns
dos mecanismos quimicos e formas de
decaimento caracteristicas deste tipo de
material pétreo.

2.1 Acgédo dos contaminantes
atmosféricos

Contaminantes atmosféricos definem-se
como concentragdes andémalas de gases
e particulas, sobretudo o diéxido de en-
xofre, os Oxidos de azoto, as cinzas vo-
lantes carbonosas e as particulas meta-
licas, libertados por processos de
combustdo como as centrais de produ-
cdo de energia, sistemas de aguecimen-
to doméstico, o trafego urbano e as acti-
vidades podem

depositar-se directamente nas superfi-

industriais.  Estes

cies ou interagir com as mesmas sob a
forma de chuvas ou nevoeiros &cidos,
apos passagem pelo ciclo da agua.

Os estudos até agora efectuados permi-
tem concluir que a sulfatagdo das su-
perficies calcéarias é preludio de decai-
mento profundo. A sulfatagdo € o
resultado da oxidacdo lenta do didxido
de enxofre em é&cido sulfurico e subse-
quente neutralizagdo deste Gltimo pelos
constituintes basicos do material pétreo
(CaCOs, MgCOs, silicatos de calcio,
etc.).

A oxidacdo do SO, é promovida pela
reacgdo com diferentes oxidantes acti-
vos. Entre estes destacam-se o di6xido
de azoto, ozono, oxigénio activado
pela existéncia de um nivel de humida-
de bastante elevado, 6xidos metélicos
(V, Zn, Ni, etc.) presentes no particulado
atmosférico e as cinzas volantes carbo-
nosas emitidas pelas centrais de produ-
¢ado de energia ou presentes na exaus-
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tdo dos motores a gaséleo em 4dreas ur-
banas poluidas.

O decaimento das rochas calcérias por
acgdo do diéxido de enxofre € um pro-
cesso complexo e interactivo, conhecen-
do-se o produto inicial — a rocha calcéria
e 0 produto final - o gesso (CaS0,.2H,0).

Como resultado da sulfatacdo observa-
se a formacédo de crostas gipsiferas, em
geral de tonalidade negra (decorrente
da acumulagdo de particulas atmosféri-
cas), em é&reas abrigadas da lavagem
continua pelas &guas da chuva (figura
1). Nos locais constantemente lavados
pelas dguas pluviais a rocha mantém a
sua cor original, uma vez que o gesso
formado é removido, dada a sua solubi-
lidade, no episddio pluviométrico se-
guinte.

Comparando quer o volume molar quer
a solubilidade do mineral neoformado —
gesso e do mineral inicial — calcite, veri-
fica-se que o volume molar do primeiro
€ quase duplo do da calcite (60 cm¥/mol
e 37,7 cm¥mol), pelo que as crostas
gipsiferas tém tendéncia a "explodir",
expondo novas superficies de calcite a
novas deposicdes de gesso. Relativa-
mente a solubilidade do gesso (2080
mg/l), ela é quarenta vezes superior & da
calcite (50 mg/l), pelo que nas zonas de
lavagem, o gesso formado é facilmente
removido nos perfodos pluviométricos
posteriores.

A interaccdo rocha-SO, processa-se ou
por deposi¢ao via seca ou por via htiimida.

Independentemente do poluente consi-
derado, nem todas as superficies exter-
nas de determinado monumento sio
afectadas por ambos os processos de

Quimica

figura 2 — Mosteiro de Santa Clara-a-Velha
(Coimbra). Crostas negras "fésseis" nos
capitéis e colunas do claustro que permaneceu
soterrado durante séculos.

figura 3 Fachada Norte da Sé de Lisboa.
Depasitos estalactiticos resultantes da
recristalizacdo de calcite.

deposi¢do. Em todas é possivel o pro-
cesso de deposicdo a seco, mas apenas
aquelas que apresentam determinada
orientagdo ou forma sdo afectadas pelo
processo de deposicado via himida.

Quando o SO, atinge a superficie pétrea
calcaria, por deposicdo a seco e em
condigBes de baixos valores de humida-
de relativa do ar é formado em primeiro
lugar sulfito de calcio:

CaCO, +50, +H,0 - Cas0, 1H,0+ Y/ H,0+ €O,
CaCO, +S0, +2 H,0 - CaS0,.2H,0 + CO,

Este composto podera, por sua vez, pas-
sar a sulfato de célcio (caso a 4gua ndo
esteja totalmente ausente) por um pro-
cesso de oxidagdo por intermédio do
Oxigénio e em presenca de substancias
catalisadoras (NO,, particulas carbono-
sas, 6xidos metélicos):
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figura 4 Tumulo de D. Pedro Gavido no
Mosteiro de Santa Cruz em Coimbra. Sao
visiveis as eflorescéncias salinas resultantes
de fenémenos de ascensdo de dgua por
capilaridade.

figura 5 Varandim da Porta Especiosa da Sé-
Velha de Coimbra. Desenvolvimento de
eflorescéncias salinas em locais abrigados
constituidas essencialmente por epsomite
(MgS0,.7H,0), relacionadas com a infiltragdo
e percolagdo de dguas pluviais.

catalisadores

CaS0,2H,0 + %oz

> (CaS0, 2H.0

0 mecanismo de deposicdo via humida
do SO,, pode também ocorrer de duas
formas distintas: oxidagdo heterogénea
do SO, em fase aquosa ou oxidagao ho-
mogénea do SO, a sulfato na troposfera.

0 processo de oxidagdo heterogénea do
SO, em fase aquosa &, provavelmente, 0
processo mais importante na formagao
de sulfatos e consequentemente na de-
terioracdo dos materiais pétreos calca-
rios. Esta oxidagéo pode ocorrer quer na
atmosfera, quer sobre a superficie pé-
trea. O 4cido sulfurico é, no primeiro
caso, formado na atmosfera, podendo
atingir a superficie em questdo sob a
forma de gotas:

SO, ol 5 g0, H,0 -

— H,S0,(gotas) — CaS8O,.2H,0

No segundo caso o acido sulfdrico € for-
mado sobre a propria superficie pétrea
na presenca de um filme liquido. Em
ambas as situagdes é de considerar a
actuacdo de agentes catalisadores.

Nem sempre estas crostas de tonalida-
de negra derivam da interacgdo do
material calcario com contaminantes
atmosféricos. Por exemplo no caso do
Mosteiro de Santa Clara-a-Velha em
Coimbra, as crostas formadas, apesar
de apresentarem tonalidade acastanha-
da (figura 2), sdo desprovidas de ele-
mentos denunciadores da alteragao an-
tropogénica e segundo AIRES-BARROS
et al. (1998) a presenca de Fe e Mn (que
explica a coloragdo que apresentam)
deve-se a deposicdo de hidréxidos e/ou
6xidos de ferro e manganés promovida
pelos aluvides que soterraram o monu-
mento durante varios séculos.

No que se refere ao decaimento promo-
vido pelos 6xidos de azoto (principal-
mente NO e NO,), este ndo ¢ facilmente
detectado pelo facto de os nitratos,
eventualmente formados, apresentarem
elevada solubilidade na &gua (341
/100 g de 4gua a 25.°C). E possivel que
este tipo de compostos se forme duran-
te os periodos secos, afectando o mate-
rial pétreo (devido a diferenga de volu-
me molar existente entre o produto de
neoformac&o e o substrato pétreo) e que
depois desaparegam no préximo episo-
dio pluviométrico.

0 4cido nitrico, formado pela oxidagédo
do NO,, tem como principal caracteristi-
ca ser um é&cido forte com uma taxa de
deposi¢do que é relativamente indepen-
dente da humidade relativa do ar, o que
o torna especialmente importante em
climas secos e quentes. O &cido nitrico

pode reagir com o substrato calcario le-
vando a conversdo do carbonato em ni-
trato de célcio:

2HNO, +CaCO; —

- Ca(NO,), +H,0 +CO,
Os efeitos do dioxido de carbono sobre
os materiais pétreos calcérios, ainda
que em menor escala do que 0s dos po-
luentes atrés abordados, resultam da
possibilidade de formagdo de um com-
posto — o bicarbonato de calcio — que
apresenta solubilidade cerca de 100
vezes superior a do carbonato de célcio
original. As etapas deste processo

podem representar-se do seguinte
modo:

co, cotas de agus mnens COZAHzo cleano

— Ca(HCO,;),

No entanto, a quantidade de bicarbona-
to de célcio dissolvida pela agua da
chuva depende da sua temperatura e da
pressdo parcial do CO, no ar. Este fent-
meno é tanto mais intenso quanto mais
a temperatura se aproximar de 0°C. To-
davia o proprio bicarbonato de calcio
dissolvido na agua da chuva poderd,
caso a temperatura do ar aumente, vir a
recristalizar sobre as superficies pétreas,
de acordo com a reacgao:

Ca(HCO,), —
- CaCO, +CO, +H,0
formando calcite (CaCOs).

Sucede todavia que a porosidade asso-
ciada a esta fase calcitica recristalizada
¢ bastante superior a original, encon-
trando-se deste modo facilitada a circu-
lacdo de solugdes ricas em sais (como
cloretos, sulfatos e nitratos) e em subs-
tancias de caréacter acido (figura 3).

2.2 Acccdo das aguas

A dgua pode também constituir um im-
portante factor de decaimento das ro-
chas aplicadas nos monumentos. Trata-
se do principal veiculo de agressdo das
rochas e estd associado praticamente a
todos os processos e tipos de alteragdo
que uma rocha sofre. E um agente poli-
valente dado as mudangas de estado
que pode experimentar. Actua tambem
como vefculo de transporte de outras
substancias como sais sollveis, conta-
minantes atmosféricos e organismos
vivos, 0 que aumenta significativamente
o0 seu papel nos processos de decai-
mento.



figura 6 Hospital Termal das Caldas da Rainha. Fenémenos de empolamento das superficies
calcdrias associados a cristalizagdo de sais provenientes da condensagdo/evaporagio da dgua
termal.

QuUIMICA

figura 7 Mosteiro de Santa Cruz em Coimbra.
Colunas corroidas de forma diferencial.

As consequéncias da acgdo da agua
sobre as rochas variam consoante a sua
origem: agua das formacdes de funda-
cdo (figura 4), 4gua da chuva (figura 5),
agua de condensacgéo e outros tipos de
4gua v.g. termais (figura 6).

A acc¢do da 4gua, independentemente
da sua origem, manifesta-se através de:

® Reacgdes quimicas com o substrato
pétreo: reacgdes de dissolucdo, hi-
drolise, hidratacdo, oxidag&o-reducao,
etc.;

* Fendémenos de caracter fisico como
por exemplo rotura devido as tensdes
criadas no material pétreo durante os
ciclos de cristalizagdo-dissolucdo e
hidratagdo de sais, ciclos de gelo-de-
gelo da 4gua nos poros e fissuras das
rochas e por variagdo do grau de sa-
turagdo, etc..

A agua transportando sais em solugéo,
do exterior ou que vai acumulando du-

rante a sua movimentacédo a partir da
rocha hospedeira ou de outros materiais
presentes, pode ao atingir a superficie
ou no interior dos materiais pétreos, eva-
porar-se e depositar sais, de acordo com
0 estado termohigrométrico da atmosfe-
ra envolvente. Quando a cristalizacdo
dos sais é efectuada a superficie da
rocha dé-se o nome de eflorescéncia, e
criptoeflorescéncia ou sub-eflorescéncia
no caso de se formar no seu interior.

Estes depdsitos salinos ndo sdo estaveis,
transformam-se com o tempo em fun-
¢do da temperatura e humidade do ar,
ou seja 0 microclima condiciona a activi-
dade dos sais sollveis que precipitam
sempre que a agua se evapora. Também
cristalizam quando a humidade relativa
da atmosfera envolvente diminui. Alguns
sais dissolvem-se e cristalizam (delis-
quescéncia) e mudam o estado de hi-
dratagdo (higroscopicidade) periodica-
mente conforme as oscilagbes da
humidade e temperatura do ar.

A cristalizagdo e a hidratagdo d&o-se
apenas para valores determinados de
humidade relativa do ambiente. Entéo
pode evitar-se o decaimento do material,
mantendo a humidade relativa do am-
biente acima ou abaixo destes valores
criticos. Todavia, a questdo ndo é tio
simples como pode parecer a primeira
vista porque apenas se conhecem as
humidades relativas para os sais puros,
sendo mais complexo o comportamento
de misturas salinas.

Na Tabela 1 indicam-se, a titulo exem-
plificativo, a humidade relativa de equili-
brio para vérios sais e na Tabela 2 a hu-
midade relativa de hidratagéo de alguns
sais sollveis.

Verifica-se que muitos dos sais soltveis
tém pontos higroscépicos a humidades
relativas consideravelmente inferiores a
100%. Isto significa que eles podem tor-
nar-se deliquescentes quando a sua hu-
midade relativa é excedida e cristalizar

Tabela 1- Humidades relativas de equilibrio para vérios sais a 20°C.

Sulfato de sédio 92%
Sulfato de potéssio 98%
Sulfato de célcio 99.96%
Sulfato de magnésio 90%
Sulfato de aménio 81%

Nitrato de sédio 75%
Nitrato de potéssio 94%
Nitrato de célcio 56%
Nitrato de magnésio 53%
Nitrato de aménio 66%

Cloreto de sédio 75%
Cloreto de potéssio 85%
Cloreto de célcio 33%
Cloreto de magnésio 44%

Cloreto de amoénio 80%
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figura 8 Capela funerdria de Manuel de Falla na cripta da Catedral de Cadiz (Espanha).
Desenvoluimento generalizado de eflorescéncias salinas.

figura 9 Porta Especiosa na Sé Velha de
Coimbra. Desenvolvimento de plantas
superiores ao longo de juntas de blocos.

quando a sua humidade relativa baixar
aquém do ponto critico.

Fstas dguas ao percolarem através de
outros materiais como é o caso das ar-
gamassas e dos elementos metalicos,
podem também sofrer alteracdo da sua
composicdo quimica, adquirindo carac-
terfsticas completamente distintas das
iniciais. Relativamente a este assunto
FIGUEIREDO et al. (2001) apresentam
um estudo comparativo das aguas plu-
viais antes e ap6s se infiltrarem na Basi-
lica da Estrela (Lisboa) e verificam que
as suas composicdes sdo quimicamente
muito diferentes. As dguas de infiliracdo
apresentam-se enriquecidas em K+, Na*,
Cl e HCOg, o que se deve, segundo 0s
autores, a interacgdo destas aguas com
0s materiais calcérios e com as arga-
massas de juntas. Neste caso, estas solu-
¢Oes salinas explicam o aparecimento de
minerais como trona (NazH(C05),.2H,0) e
thenardite (Na,SO,) no interior do monu-
mento.

Tabela 2 — Humidades relativas de
hidratacao para varios sais a 25.°C.

Na,CO; H,0 — Na,CO,.7H,0 48%
Na,CO,.7H,0 = Na;CO,10H,0 79%
Na,50, = Na,$0,.10H,0 72%

As dguas podem igualmente conduzir &
perda de material pétreo, quer por dis-
solugdo da superficie pétrea, quer por
eros3o, ou seja, por quebra das ligacbes
fisicas entre os gréos dos minerais cons-
tituintes das rochas (figura 7).

2.3 Accdo do aerossol marinho

Em areas costeiras, ou relativamente
proximas do mar, o aerossol atmosférico
apresenta na sua composicdo goticulas
de peguena dimensdo provenientes da
agua do mar e de composi¢do salina.
Estes sais podem depositar-se directa-
mente sobre as superficies pétreas (de-
posicdo via seca) ou podem ser solubili-
zados e fransportados pelas dguas das
chuvas, podendo igualmente contactar
com essas superficies (deposicédo via
humida) e, caso as condigbes termohi-
grométricas sejam favordveis, precipitar
no seu interior. Estes sais sdo essencial-
mente constituidos por sédio, cloro,
magnésio, potassio, célcio e sulfatos. O
sadio e o cloro representam cerca de
86.5%.

O efeito do aerossol marinho depende
de dois mecanismos: hidratagdo e cris-
talizagdo. Todavia no caso especifico
dos cloretos, os seus efeitos sdo mais
nocivos nos materiais de construgéo do
que 0s resultantes de outros sais, uma
vez que a sua acgdo se faz sentir até
zonas mais internas.

A deposicdo de aerossol marinho, néo
se mantém constante ao longo do ano,
isto €, sdo observadas varia¢bes sazo-
nais na taxa de deposigdo dos principais
ides.

Em contraste com os efeitos dos conta-
minantes atmosféricos antropogénicos,
o0 enriguecimento em sais marinhos nos
monumentos histéricos é um processo
que se vem a verificar desde longa data.

O decaimento decorrente da acgédo do
aerossol marinho é bastante acentuado
em monumentos da Bacia Mediterrani-
ca. £ exemplo a cripta da Catedral de
Cadiz (figura 8) onde as eflorescéncias
salinas sdo caracterizadas pela presen-
¢a de gesso, thenardite, mirabilite
(Na,S0,.10H,0), arcanite (K,S0,), apti-
talite (K3sNa(S0,),), trona e termonatrite
(Na,C03.H,0).

2.4 Acgdo dos (Micro)Organismos

Os agentes biolégicos sdo também rele-
vantes nos processos de decaimento
dos materiais pétreos, especialmente
em ambientes humidos, em areas em
que se verifica elevada precipitagéo at-
mosférica. Nestas condicdes ¢ facilitado
o desenvolvimento de microorganismos
efou organismos pertencentes a varios
grupos sistematicos como plantas, fun-
gos, algas, bactérias e liquenes. As ro-
chas calcérias sdo atacadas principal-



figura 10 Mosteiro dos Jerénimos. Amplo
desenvolvimento de colonizagdo liquénica.

mente por bactérias sulfatantes e nitrifi-
cantes.

Alguns dos seus efeitos sobre as super-
ficies pétreas sdo: (i) fracturacdo meca-
nica devida a pressdo que as raizes de
certas plantas superiores exercem ao
crescerem nas fendas das rochas (figu-
ra 9); (ii) decomposicdo de alguns dos
minerais que compdem as rochas por
algumas plantas superiores, dado existi-
rem entre ambas reacgdes de permuta
i6nica; (iii) aumento da superficie da
rocha exposta ao ataque através da pe-
netragdo das hifas dos liquenes nas mi-
crodescontinuidades dos cristais, con-
duzindo a fenémenos de desagregacdo
mecanica; (iv) criagdo de uma barreira
retentora da humidade, acentuando a
decomposigéo da rocha e a alteracéo da
permeabilidade a gases e a liquidos.
Acresce que estes microorganismos tém
ainda a possibilidade de conduzir & for-
magao de capas de alteragéo (figura 10)
através da precipitacdo de oxalatos de
célcio no caso das rochas calcérias
(whewellite (CaC,0,.H,0) e weddellite
(CaC,0,.2H,0)), a partir da secregédo de
acido oxalico, bem como a formacéo de
um solo incipiente, onde se pode desen-
volver flora contendo musgos e plantas
superiores, resultante da dissolucéo de
minerais pelos liquenes e da agregacédo
de matéria orgénica.

Quimica

figura 11 Mosteiro da Batalha. Desenvolvimento de pdtinas laranjas.

A actividade microbiética pode no en-
tanto ter um papel positivo na prevencgéo
da evolugdo do processo degradativo,
através da formagdo de capas de pro-
tecgdo biogenéticas — patinas. Este pro-
cesso produz como que a passivagdo da
rocha dado que a weddellite e a whe-
wellite tém menor solubilidade que a
calcite.

Relativamente as pétinas laranjas obser-
vadas nos paramentos exteriores do
Mosteiro da Batalha (figura 11), trata-se
de tipicas pétinas de oxalatos que mos-
tram a presenca de hidroxiapatite em al-
gumas amostras e de nitratos na maioria
(AIRES-BARROS et al., 2001).

De entre os animais, as aves, e em es-
pecial os pombos, t&ém um papel impor-
tante no decaimento das rochas, visto os
seus excrementos conterem &cido fosfo-
rico e nitrico (figura 12 e 13). Estes aci-
dos tém grande poder de ataque quimi-
co, em especial sobre rochas calcéarias.
N&o é despiciente a ac¢do mecanica de
desgaste que as aves exercem sobre o
lavrado dos monumentos (bicadas,
unhadas, nidificagéo).

Consideragées Finais

A rocha € um material de tradi¢do mile-
nar, sendo possivelmente aquele que é
usado com maior frequéncia como ma-

terial de construgdo nos edificios e mo-
numentos historicamente relevantes.
Muitos destes monumentos sofreram
danos como consequéncia de factores
ambientais, do uso de materiais incom-
pativeis, de operagbes de manutencdo
inadequadas ou de medidas de conser-
vacdo inapropriadas efectuadas ao
longo da sua historia.

As rochas aplicadas num monumento,
em contacto com a atmosfera, com a
chuva, com as variagdes térmicas, com
a luz, com a biosfera, etc., tornam-se
sede de inlmeras acgdes e reaccdes
que se desencadeiam sem cessar. As
rochas evoluem, alteram-se procurando
novas condi¢des de equilibrio.

De entre os factores e agentes do decai-
mento quimico das rochas, e das rochas
calcérias em particular, destaca-se a
contaminagédo atmosférica, a 4gua, o ae-
rossol marinho e os organismos vivos.

Segundo a Carta de Cracévia (2000), a
‘conservagdo (do patrimoénio) pode ser
realizada mediante diferentes tipos de
intervengdes como o controlo do am-
biente, a manutencéo, a reparacdo, a
renovacgao e a reabilitagdo" e é feita se-
gundo um projecto de restauro que "de-
vera basear-se numa gama de opera-
¢Oes técnicas apropriadas e preparadas
segundo um processo construtivo que
integra a recolha de informac&o e o co-
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figura 12 Mosteiro de Santa Cruz em Coimbra. Fendmenos de
lascagem com formagdo de eflorescéncias salinas de niter.

nhecimento profundo do imével e/ou da
sua localizagdo". Torna-se assim impor-
tante no estudo de um monumento, ou
sua parte relevante, o conhecimento dos
factores que desencadeiam e favorecem
o0 aparecimento de determinadas patolo-
gias, por forma a que as intervengdes a
levar a cabo sejam as mais adequadas
de modo a retardar o processo degrada-
tivo em curso e desta forma sejam pre-
servadas as mensagens e os valores in-
trinsecos dos monumentos.
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Consequéncias da Revisdo Curricular do
Ensino Secundario no ensino da

Engenharia

HENRIQUE SANTOS,

Foi aprovado no Conselho de Ministros
do dia 7 de Janeiro o diploma de Refor-
ma Curricular do Ensino Secundério
(RCES) disponivel no endereco electro-
nico do Ministério da Educagéo.

Apesar de numerosas criticas apresen-
tadas por variados sectores durante a
fase de discussdo, o documento man-
tém disposicBes altamente preocupan-
tes, que a subsistirem terdo enorme im-
pacto na formagéo das novas geracgées.

Num momento em que a procura dos
cursos de Engenharia sofre uma clara
quebra, devida a causas insuficiente-
mente caracterizadas pelos organismas
dos Ministérios da Educacéo e da Cién-
cia e do Ensino Superior, mas entre as
quais se deve encontrar uma questdo
de moda e uma fuga as disciplinas de
Matemética e Fisica, importa reflectir
sobre a influéncia das medidas tomadas
pelos Ministérios que tutelam a Educa-
¢do no perfil dos quadros de que o Pais
vai dispor no futuro.

Se existe a preocupacio de incrementar
0 numero de licenciados nas éreas da
Engenharia e das Ciéncias Exactas, nas
quais o Pais é deficitério, visando trans-
ferir o modelo econémico de producdo
centrado no factor "'méao-de-obra barata®
para "'mao-de-obra altamente qualifica-
da", ha que tomar medidas pro-activas
que induzam a procura dessas dreas de
formagéo superior; e isto porque essas
dreas de formagdo s&o estratégicas,
constituindo indicadores necessérios a

promogao de investimento e ao aumen-
to de produtividade.

O laissez faire ou o "deixar o mercado
funcionar" mais ndo é do que confiar a
terceiros a condugéo da politica de prio-
ridades, pois a moda que momentanea-
mente se traduz na afluéncia macica a
alguns cursos ndo nasce de geracao es-
pontanea; os Ministérios que tutelam a
Educacdo devem actuar e ndo ser
meros anotadores das inclinagtes indu-
zidas nos estudantes! Nomeadamente
fornecendo aos alunos e respectivos
agregados familiares dados sobre a em-
pregabilidade associada as diferentes
formagbes disponibilizadas pelo ensino
superior, 0 que s6 & possivel se existir
um observatério que seja responsavel
por processar esta informagdo -~ e este
observatério ndo existe! E se o governo
ndo entender atrair os estudantes para
as areas de Engenharia e das Ciéncias
Exactas, pode pelo menos sugerir-se
gue ndo os afaste e ndo contribua para
degradar a qualidade da respectiva for-
macgado; ha alteragGes desta indole esta-
belecidas na actual RCES, como se de-
monstra em seguida.

De facto a RCES veio tornar obrigatoria
no Curso de Ciéncias e Tecnologias
(aquele que permite o ingresso nas
Ciéncias Exactas, Saude e Engenharia)
apenas uma de duas disciplinas bie-
nais: [Fisica e Quimica A] e [Biologia e
Geologial. Os alunos podero frequentar
no 10.° ano as duas disciplinas ou uma

JOSE CAVALHEIRO*

h

delas apenas; se optarem pela [Biologia
e Geologial, poderdo ainda no 11.° ano
frequentar [Fisica e Quimica Al ou nZo;
e se ndo o fizerem, concluirdo o 12.° ano
sem frequentarem esta disciplina e ob-
viamente sem frequentarem também a
disciplina de Fisica ou Quimica indivi-
dualizada que no 12.° ano lhe daria se-
guimento

Através desta Reforma Curricular, o go-
verno da explicitamente a orientacdo
aos alunos que acabam de concluir o
nono ano de que € possivel virem a en-
veredar pela area das Ciéncias e Tecno-
logias sem aprofundarem os conheci-
mentos de Fisica e Quimica do ensino
obrigato6rio. Assim, por via administrati-
va, passa a considerar-se oficialmente
que se pode enveredar por uma carrei-
ra técnica sem conhecimentos em
areas estruturantes fundamentais (ira
esta medida ser realgada como um fac-
tor positivo nas acgdes de promocdo de
Portugal como um local atractivo de in-
vestimento de alta tecnologia?)

Uma das razdes para tornar estas disci-
plinas opcionais podera ser a elevada
taxa de insucesso, em particular no
caso da Fisica. Compete ao Fstado,
como entidade reguladora, procurar e
implementar solugBes para as causas
deste insucesso, em vez de adoptar me-
didas administrativas que diminuam a
frequéncia de disciplinas problematicas
€ assim se promova artificialmente o su-
CEsso.

* Professores da Faculdade de Engenharia da Universidade do Porto, Departamento de Engenharia Metal(rgica e de Materiais, Faculdade de En-
genharia da Universidade do Porto, Rua Dr. Roberto Frias, s/n, 4200-465 Porto, PORTUGAL
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Quando a evolugdo tecnoldgica exige
uma formacdo cada vez mais profunda
no dominio das Ciéncias Exactas, o go-
verno adopta, apesar das chamadas de
atencdo de muitas escolas e instituicdes
profissionais, uma medida com efeitos
catastroficos no acesso a esses cursos:
de facto, ndo é necessario ser profeta
para prever que o nimero de estudan-
tes com as habilitagdes necesséarias
para 0 ingresso na Engenharia vai sofrer
uma intensa reducdo, agravando a ac-
tual tendéncia de fuga desta area de for-
macgao.

E estardo os cursos de Engenharia em
condigBes de manter a disciplina de Fi-
sica como especffica, tendo em conta a
crise de procura por que tém vindo a
passar? Poderdo correr o risco de fica-
rem sub-povoados e suportarem o sub-
financiamento consequente, se manti-
verem essa exigéncia? Nao estara a
RCES a impor as Ciéncias Exactas e En-
genharia que adulterem os seus critérios
de ingresso, limitando as disciplinas es-
pecificas a Matematica?

Mais grave ¢ que a formagdo deficiente
em disciplinas estruturantes coincide
com a previsivel reducdo da duragdo de
cinco anos para quatro dos planos de
estudo do Ensino Superior, imposta pela
uniformizagdo da arquitectura deste en-
sino aprovada na Declaragdo de Bolo-
nha! A superagdo dum deficit que pode
ir até trés anos de aprendizagem nao
podera ser conseguida no Ensino Supe-
rior, quando se vai contrair em 20% a
actual dimensao curricular, sendo ainda
certo que a RCES j& prevé também a re-
duggio de 350 para 270 do nimero de
horas de escolaridade global de Fisica e
Quimica (CFQ) com a supressdo da dis-
ciplina de Técnicas Laboratoriais.

Vem a proposito transcrever parcialmen-
te 0 "Parecer da Sociedade Portuguesa
de Fisica", emitido em Janeiro do cor-
rente ano, durante o perfodo de discus-
s&o publica do diploma, sobre o conted-
do do Documento Orientador da RCES,
que como agora se verifica foi simples-
mente ignorado:

"1.° A Fisica, nas suas vertentes tedrica,
experimental e aplicada, deve ser um
elemento estruturante da cultura cienti-
fica do cidaddo comum por constituir a
base das actuais ciéncias experimentais
e das tecnologias que delas emergem;

2.° A Fisica deve fazer parte da forma-
cdo bdsica dos estudantes que preten-
dem iniciar cursos superiores de cién-
cias e de engenharia;

3.° Um bom conhecimento de Fisica
promove a inovagéo cientifica e tecnold-
gica indispensavel ao aumento da pro-
dutividade;

E preocupante a deficiente preparagdo
cientifica de muitos estudantes que ace-
dem ao ensino superior e também a da-
queles que ndo seguiem estudos tercid-
rios, 0s quais constituem a grande
maioria dos cidaddos portugueses. Ora,
o documento em apreco [RCES], con-
tém disposicées que ndo permitem alte-
rar esta situagdo.

De facto, a matriz curricular proposia
para o Curso de Ciéncias e Tecnologias
retira as disciplinas de Fisica, Quimica,
Biologia e Geologia do ntcleo de disci-
plinas obrigatdrias do ensino secunda-
rio, dando-lhes um cardcter opcional.
Isto ndo s6 empobrece a formagao cien-
tifica dos estudantes graduados pelo en-
sino secunddrio como, a manter-se o ac-
tual sistema de acesso ao ensino
superior, obriga os estudantes a fazer
opgbes definitivas de vida profissional
quando terminam o ensino basico, 0
que é incontroversamente cedo demais.

Além disso a matriz curricular proposta
contém incongruéncias evidentes, tais
como:

a) permitir que um aluno ingresse
numa escola de ciéncias, engenharia,
medicina, farmdcia, etc, sem nunca
ter aprendido Fisica no ensino secun-
ddrio, quando alguns desses cursos
exigiram a frequéncia de trés anos de
Fisica nesse nivel de ensino;

b) ndo permitir que os alunos do 12.°
ano possam frequentar pares de dis-
ciplinas que sdo hoje obrigatdrias
para ingresso em cursos universita-

rios de grande procura (uma decisdo
deste teor deveria ser fomada em
consonéncia com as escolas de Ensi-
no Superior e com o Ministério da tu-
tela);

Mesmo numa 6ptica duma opgdo nao
tecnologica, serd possivel avangar no
estudo da Biologia e da Geologia, por
exemplo, apenas com os conhecimen-
tos elementares de Fisica e Quimica do
9.° ano?

Como referiu o Prof Carlos Correia, da
Faculdade de Ciéncias da UP, em docu-
mento tornado publico: "A impress&o de
anti-Ciéncia tornou-se certeza ao anali-
sar a revisgo curricular do ensino secun-
dério, em que ha uma diminuicgo apre-
cidvel da formagao cientifica dos alunos,
quer a nivel tedrico quer pratico, sem a
necessdria complementaridade das
dreas cientificas de Fisica, Quimica, Bio-
logia, Geologia."

Em resumo, com a RCES corremos o
risco de daqui a quatro anos assistirmos
a uma queda abrupta no ndmero de po-
tenciais candidatos ao ingresso em En-
genharia e dum modo geral a um claro
empobrecimento da formagdo geral em
disciplinas cientfficas essenciais como a
Fisica e a Quimica. Esta formag&o defi-
ciente ndo pode ser compensada no En-
sino Superior, pois coincide com a redu-
cho da durag@o de cinco para quatro
anos dos planos de estudo deste grau
de ensino, imposta pela Declaragdo de

Bolonha!

As consequéncias da persisténcia deste
erro a outros niveis, nomeadamente na
competitividade econdmica, sdo dema-
siado preocupantes para que possamos
aceitéd-las em siléncio. Contribuamos
pois, dentro da esfera de influéncia de
cada um, para criar um movimento por
uma correccdo a RCES que reponha o
caracter de obrigatoriedade a discipli-
na bienal de [Fisica e Quimica Al no

Curso de Ciéncias e Tecnologias.



Fisica e Quimica - A mesma linguagem?*

Resumo

Neste trabalho ¢ focada a importancia da linguagem no
ensino das ciéncias. S3o identificadas algumas situagdes
concretas em que ndo existe uma linguagem comum

ADRIANO SAMPAIO E SOUSA E PAULO SIMEAO CARVALHO?

entre a Quimica e a Fisica, para a descricdo de um

mesmo conceito. Atendendo & perturbacéo que tal facto
pode suscitar na aprendizagem dos alunos, propdem-se
algumas estratégias de superagao.

Introducio

O poder das palavras é raramente reco-
nhecido pelos professores como a es-
séncia do ensino e aprendizagem da
Ciéncia, sendo a principal ténica coloca-
da geralmente na experiéncia fisica e no
trabalho pratico. N&o pretendendo reti-
rar a este (ltimo a sua importancia real,
particularmente nos niveis de ensino
mais elementares, queremos contudo
realgar que as questdes de linguagem
&0 responsaveis por uma boa parte do
insucesso escolar e do alheamento
crescente dos alunos em relagdo ao es-
tudo da Ciéncia. Veja-se por exemplo o
importante estudo realizado recente-
mente em Portugal com alunos dos en-
sinos secundario e universitario (Leite e
Almeida, 2001).

Neste trabalho partiremos das seguintes
premissas: (1) Aprender a linguagem
cientifica é uma parte importante da
educagéo cientifica. (2) A linguagem &
um dos principais obstaculos para a
aprendizagem da Ciéncia pelos nossos
alunos. (3) Existem varias estratégias de
ensino gue podem ajudar a ultrapassar
estas barreiras (Wellington e Osborne,
2001; Sutton, 1992).

(1) Aprender a linguagem
cientifica

A relagao entre a linguagem e o pensa-
mento € extremamente importante.
Vygotsky (1987) estudou esta relacao,
tendo estabelecido a sua reciprocidade:
o desenvolvimento de uma contribui
para o desenvolvimento da outra; isto é
particularmente notorio a partir do inicio
da escolaridade, mas verifica-se ja du-
rante as primeiras fases de aprendiza-
gem da linguagem oral "em casa". Para
0 progresso desta aprendizagem e para
0 desenvolvimento da linguagem escri-
ta, a leitura - hoje em dia tdo pouco cul-
tivada entre os jovens — é um factor de
importancia primordial.

A "linguagem do quotidiano" desenvolvi-
da pela crianga e pelo adolescente é for-
temente influenciada por factores sécio-
culturais; assim, o significado dos
termos tem um carécter relativo, varian-
do muitas vezes com o contexto e com
0 meio. Pelo contrario, a linguagem
cientifica caracteriza-se pela sua gene-
ralidade e universalidade, tendo cada
termo um significado preciso. Contudo,
aplicam-se frequentemente palavras e
expressoes retiradas do quotidiano para
designar os conceitos cientfficos; este
habito é responsavel por muitas dificul-

dades dos alunos, que utilizam designa-
¢bes conhecidas sem se aperceberem
de que o seu significado mudou com-
pletamente (Lee, Smagorinsky, 2000).
Torna-se assim evidente que, para a
compreensdo da Ciéncia é fundamen-
tal, ndo s6 o dominio da metalinguagem
cientifica (Leite, Almeida, 2001), como
também uma clarificagdo entre as de-
signagdes do quotidiano e os termos
cientfficos.

(2) Linguagem como obsticulo

Ouvimos muitas vezes os professores de
Fisica e Quimica reclamarem, justa-
mente, contra a falta de articulagdo
entre os programas e as praticas lectivas
da sua area e de outras areas cientificas
afins, como a Matemética e as Ciéncias
Naturais; os alunos aprendem muitas
vezes 0 mesmo conceito em contextos
diferentes, criando esquemas cognitivos
separados, ou aplicam o mesmo termo
a fendmenos diferentes, criando duas
definigbes paralelas. Mas serd que a
propria linguagem da Fisica e da Quimi-
ca, leccionadas em conjunto pelo
mesmo docente, nos ensinos basico e
secundario, se encontra unificada?

1 Comunicagéo oral apresentada no Il Encontro da Divisdo de Ensino e Divul

Novembro de 2003, na Pdvoa de Varzim.

2 Departamento de Fisica, Faculdade de Ciéncias da Universidade do Porto

gacdo da Quimica, da Sociedade Portuguesa de Quimica, realizado em 21 de
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Estas duas Ciéncias fiveram como ob-
jecto, desde as suas origens, uma abor-
dagem dos fenomenos a escalas dife-
renciadas: a Fisica dirigia 0s seus
interesses para a escala macroscopica e
para a escala subatomica, enquanto a
Quimica se ocupava tradicionalmente
da escala molecular. Este facto levou
ao desenvolvimento, nestas duas areas,
de uma linguagem propria para a carac-
terizacdo dos fenémenos, adequada a
especificidade de cada uma. Como
consequéncia, a descricdo de um
mesmo fenémeno sob o ponto de vista
da Fisica e da Quimica é feita de forma
diferente, muitas vezes com caracter
complementar, mas que para um aluno
(ou professor menos atento) sugere for-
mas alternativas de interpretacéo desse
fenémeno.

Além disso, o ensino da Fisica e da Qui-
mica (e de outras Ciéncias) tem sido im-
plementado habitualmente de modo
compartimentado, quer no ensino basi-
co, quer no ensino secundério. Para 0s
alunos, isto é muitas vezes interpretado
como fruto da inexisténcia de articula-
¢&o entre contetidos destas duas areas;
assim, quando o mesmo fenémeno &
abordado na Fisica e na Quimica, 0s
alunos ndo conseguem relacionar as
duas descrigbes e tendem a optar por
uma delas, consoante o contexto em
que o fendémeno aparece.

Apresentamos em seguida alguns exem-
plos de conceitos acerca dos quais sdo
frequentemente transmitidas diferentes
perspectivas no ambito do ensino da
Quimica e da Fisica.

Estado / Fase
Perspectiva da Quimica

e Atencéo especial acs aspectos estru-
turais.

 £nfase no conceito de estado.
Perspectiva da Fisica

e Aspectos microscopicos e proprieda-
des macroscépicas. Enfase no con-
ceito de fase.

A nocao de estado esté relacionada com
a estrutura da matéria, enquanto a
nogso de fase se encontra relacionada
com a homogeneidade e uma fronteira

bem definida entre subsistemas do sis-
tema em estudo. S&o conceitos diferen-
tes, que se complementam: é necessa-
rio clarificar a distingdo enire os termos
fase e estado, pois a confusdo entre
ambos é frequente, quer por parte dos
alunos, quer até dos préprios docentes.
Expressoes do tipo "durante a evapora-
cao as moléculas mudam de estado” (e
nado de fase, como seria correcto) séo
utiizadas displicentemente.

Substancia
Perspectiva da Quimica
¢ Sindnimo de pureza.

e Uso da expressdo "substancia pura”
como redundancia de linguagem —
perigo de indugdo da concepgdo er-
rénea "substancia impura”.

Perspectiva da Fisica

e Uso indiscriminado da palavra "subs-
tancia" para designar vérios materiais.

Ex. Introdugédo de impurezas nas subs-
tancias (dopagem)

Devem ser evitadas expressdes redun-
dantes como "substancia pura" (existem
outros exemplos, como "luz visivel" ou
‘som audivel’) e utilizadas de forma cor-
recta as palavras "substancia’ e "mistura".

Quantidade de
matéria/substincia

Perspectiva da Quimica

¢ Quantidade de substancia como
grandeza Sl.

« Inicialmente aplicada a substancias,
depois também alargada a materia
em geral.

Ex. electrbes, ides...
Perspectiva da Fisica

« Quantidade de matéria como defini-
gdo operacional de massa (antes da
introducéo das leis de Newton).

0Os alunos devem ser alertados explicita-
mente para as definicBes e especificida-
des destes dois conceitos, que S&o
totalmente diferentes. A definicdo opera-
cional de massa deve ser substituida
logo que possivel pelo conceito de

massa inercial (e, mais tarde, massa
gravitacional).

Densidade

Perspectiva da Quimica

e Caracteristica de uma substancia.
e Critério de pureza.

« A propésito da estrutura da matéria,
¢ associada ao “empacotamento das
particulas”.

Perspectiva da Fisica

 Proporcionalidade entre massa e vo-
lume: massa de uma unidade ele-

mentar de volume.

A definicdo deste conceito, que & um so,
deve ser construida a custa dos diferen-
tes atributos que the sdo imputados,
quer na Quimica, quer na Fisica, ja gue
as duas perspectivas se completam.

Energia
Perspectiva da Quimica

e Por vezes associada a intensidade de
uma forga.

Ex. Energia de ligag&o:

forcas de ligagdo fracas < baixa energia
de ligagdo

forcas de ligagdo fortes & alta energia
de ligagdo

Perspectiva da Fisica

» Nao existe ligagdo directa entre os

conceitos de energia e forca.

Ex. Energia mecanica associada ao lra-
balho das forcas; energia cingtica asso-
ciada ao movimento (velocidade)

Deve ser evitada, tanto quanto possivel,
a relagdo directa entre energia e forga
pois os alunos tendem a ndo discriminar
o0s conceitos "energia’, “forga” e "veloci-
dade", como apontado desde ha déca-
das por inimeros investigadores; isto
impossibilita uma aprendizagem signifi-

cativa de qualquer um destes conceitos.



Motivagdo

Um dos possiveis motivos que levam os nossos jovens a abandonar precocemente a
ciéncias € a desmotivagdo (passe o termo) que entre eles se instala por ndo sentirem o
problema, pelo facto de ndo meterem a méao na massa. Com isto queremos apenas dizer
que 0 ensino das ciéncias (apesar de todas as novas correntes de ensino) ainda se tem
centrado muito no transmitir conhecimentos para decorar, para ser avaliado, para pros-
seguir os estudos, para...

Por meter a mdo na massa queremos dizer, agucar a natural curiosidade do jovem de
tal forma que ele aborde o problema (qualquer problemal) de uma forma tanto quanto
possivel empirica, para que a explicacdo cientifica surja depois como reforgo explicati-
vo gratificante (e ndo como uma magada, chatice, mais urma equagéo para decorar...).

Existe uma actividade didria que, de t3o banal {(como necessaria), dela nos esquecemos
quando queremos dar exemplos préticos da ciéncia do dia-a-dia, nomeadamente da
quimica ~trata-se da alimentagao.

A alimentagdo, nas suas vérias vertentes ~preparagdo, conservagao, confecgio— é um
processo em tudo semelhante ac que se passa num laboratorio. Na realidade, os qui-
micos e os chefes de cozinha tém muito em comum (alids existem alguns que sdo
simultaneamente as duas coisas) e possuem uma abordagem idéntica, por exemplo, no
manejo dos utensflios (tachos, panelas, facas, fornos, etc., devem ser utilizados com os
cuidados que se devem observar com provetas, mantas de aquecimento, etc.). E que
dizer dos reagentes e das formulas? Quando elaboramos os alimentos seguimos recei-
tas em tudo parecidas com os procedimentos laboratoriais. *Batam-se 6 claras com um
garfo, juntando umas gotas de lim&o ou umas pedras de sal, até ficar em consisténcia
em castelo’, é uma acg8o tao protocolar como "Pesar depressa mas rigorosamente
0.40g de NaOH, dissolver em 100mL de agua e com esta solugdo titular uma solugéo
aprox. 5% de acido acético".

Por outro lado, temos a nogdo que os procedimentos laboratoriais sdo infaliveis, isto &,
se repetirmos a mesma experiéncia com 0s mesmos reagentes nas mesmas condigées,
obteremos o mesmo resultado -afinal esta é a base do método cientifico usado nos Glti-
mos 4 séculos. Em contrapartida, todos nés sabemos, empiricamente, que o bolo ndo
sal sempre da mesma maneira (mas cuidado, hé até quem ache que a posi¢do da lua,
ou a altura 0 més pode influenciar o bolo ou a maionese, ou ..

Nesta actividade propomos algo diferente do que habitualmente se faz num laboratério
e que vai permitir debater, entre outros, estes 2 conceitos que apontamos acima: algo
muito prético e que qualquer aluno sabe, mas sobre o qual pode nunca ter pensado
cientificamente e que permita discutir a questdo da repetibilidade de um procedimento
laboratorial.

Para tal, vamos fazer vérias versdes de um bolo de uma forma ndo muito convencional
—~NUM Copo ou caneca-, trabathando com doses individuais e um método muite rapido
de cozedura -um forno de microondas. Este, por sua vez, até pode servir de tema de
conversa sobre a inocuidade do microondas na cozedura de um bolo (sim porque ainda
existem muitos mitos) e ao mesmo tempo para explicar como funciona o aquecimento
com um microondas. Neste caso pode {conscante o grau de escolaridade envolvido)
explicar-se a transferéncia de energia num forno de microondas desde a rotagdo rapida
das moléculas de dgua (ou outro liquido), por exemplo, experimentar aquecer na potén-
cia do microondas apenas os sélidos do bolo para verificar que nao aquecem, até aos
fendmenos de da cavidade de microondas, por exemplo, pincelar ou espalhar clara de
ovo num prato e coloca-lo no interior do microondas sem que este rode, para verificar os
nodos internos da cavidade (e consequentemente explicar que € por isso mesmo que se
usa um dispositivo que rode para que o aquecimento se processe de forma uniforme).

Depois de cozinhar este bolo faremos outro da mesma forma, mas em que trocaremos
0s reagentes/ingredientes habituais por outros nio imaginados para a funcao, por exem-
plo, 0 ovo é trocado por detergente liquido (?211). Esta parte da experiéncia servira para
explicar o que cada ingrediente do bolo esta 14 a fazer.

A acgdo da farinha

A farinha & uma mistura complexa de componentes organicos —macromoléculas
(amido, proteinas), aglicares (mono, di, e oligossacaridos), fipidos (matéria gorda)- e
matéria inorganica ~4gua e sais minerais. Do ponto de vista estritamente nutritivo, o fac-
tor mais interessante na farinha (qualquer farinha alimentar) é o de as proteinas esta-
rem em elevada concentragdo. No entanto, do ponto de vista do acto culindrio, a pre-
senca de um elevado teor em proteina, provoca, na presenga dos sais e quando se the
junta dgua (ou outro liquido) a desnaturacao dessa proteina. Neste caso, essa desnatu-
ragao conduz a formagdo de uma rede polimérica extensa com propriedades el4sticas
considerdveis e que consiste na proteina inchada pela dgua ~o gliten. No entanto,
como se trata de um polielectrélito, a proteina inchada vai comportar-se como um gel
com propriedades realégicas (elevada forca de coesdo) essenciais 3 formagéo do pdo e
massas consistentes, mas ndo de um bolo, que se quer fofo. £ por isso que a farinha
para bolos tem uma quantidade reduzida de proteina, suficiente para a formagéo de
uma rede polimérica mas muito menos coesa permitindo apenas aguentar a estrutura
com imenso ar pelo meio.

A acgdo do fermento e da mistura mais ou menos vigorosa

O fermento (s6lido) das farinhas consiste numa mistura de bicarbonato de sédio mais

um 4cido e amido (que absorve a humidade e evita a reaccao entre ambos). Ao mistu-
rar-se 0 fermento com agua (ou outro liquido que a contenha) os seus constituintes déo
origem a um sal, dgua e didxido de carbono. F este CO2 que ao ser libertado em peque-
nas bolhas no seio da massa que estd a ser mexida, vai dar a textura fofa ac bolo. Se
S& mexer a massa apenas a envolver os ingredientes de forma a tornar a mistura homo-
génea, o resultado € que o CO2 permanecera incorporado na massa, e portanto o bolo
vai crescer. Caso se proceda a uma mistura vigorosa e prolongada da massa, o CO2
perde-se e o bolo terd um aspecto compacto. Existe também um efeito de temperatura,
que pode ser experimentado simplesmente fazendo a mistura de fermento em agua fria,
ou em agua quente (>60°C).

A acgdo do agiicar

O aglcar, além do efeitc 6bvio, vai também contribuir para que as proteinas formem
menor nimero de ligagdes da rede acima descrita (em virtude de formar ligagdes agu-
car-proteina), ajudando a tornar a estrutura do bolo mais fofa. Pode reduzir-se a quan-
tidade de agticar para _ ou mesmo 1/10 {(scones) do valor recomendado para se com-
parar a textura com a da receita original.

A acgdo do leite

O leite vai essencialmente contribuir com a 4gua necessaria para humidificar o bolo
(alias pode muito bem substituir-se o leite por dgua), contribuindo em muito menor
escala com algumas proteinas e sabor.

A acglio do éleo (ou outra gordura)

O ¢leo, contribui com a gordura necessaria para amaciar o paladar do bolo (além de
acrescentar sabor) e exerce uma fungao adicional de protecgdo das proteinas da fari-
nha que, ao evitar a formacdo de giiten, torna o bolo mais fofo.

A accao destes dois ingredientes juntos - dleo (hidrofébico) e 4gua (hidrofifica) (como o
azeite e 0 vinagre) - s6 é possivel gragas & presenga do ovo, cujas protefnas fornecem a
emulsionante necessario (como também acontece na maionese).

A ac¢do dos ovos

Os ovos representam uma parte importante no processo. As proteinas de que sio feitos
desnaturam por efeito mecanico (claras em castelo), ou por efeito de sal ou 4cido (expe-
rimentem 1 gota de lim&o em cima das claras e vejam estas a ficar brancas e duras,
percebe-se por isso porque 1 gota de limo ajuda a que as claras em castelo ndo des-
tassem) ou ainda por efeito da temperatura (ovo cozido, frito, estrelado, etc.). A incor-
poragao do ovo no preparade para o bolo vai, por efeito da temperatura, ajudar rapida-
mente & solidificagéo do bolo. Neste caso, é visivel no forno microondas que o bolo vai
comegar a solidificar por inteiro e subir mesmo para for a do copo/caneca.

A acgdo emulsionante das proteinas do ovo pode entéo ser compreendida substituindo-
0 por uma quantidade equivalente de detergente liquido (por vezes é necessario expe-
rimentar antecipadamente a quantidade de detergente, uma vez que existem mais ou
menos concentrados no mercado).

A acglio do forno microondas

£ de notar que fazer um bolo destes em 2-3 minutos $6 se consegue porque a potén-
cla de aguecimento é razoavel, mas também porque a temperatura € homogénea em
toda a massa do bolo. Este efeito ¢ visivel no forno microondas, podendo observar-se
que o bolo vai comegar a solidificar por inteiro (e subir mesmo para fora do copo/cane-
ca) enquanto que num bolo convencional existem tenses na massa e a solidificagdo se
da de forma diferenciada, ficando sempre o bolo com um ar arredondado no fopo.

A radiagdo de microondas (frequéncia @ 2.45GHz) ao atravessar os alimentos altera as
suas propriedades eléctricas , quer fazendo rodar as moléculas polares (como a da
agua), quer originando correntes eléctricas dos ides em solugdo (sais, dcidos, etc. pre-
sentes nos alimentos). O facto de a 4gua estar em pequenas quantidades na massa do
bolo leva a que as moléculas sejam amortecidas (a rotagéo nao ¢ livre) e consequente-
mente percam energia para o resto da massa sob a forma de calor {como no fenéme-
no de atrito). O facto de a massa ter gordura, aglicares e outro polimeros nio polares,
baixa-the a sua capacidade térmica, consequentemente, para a mesma quantidade de
energia recebida a massa aquece mais que outros alimentos, e, portanto, coze mais
depressa.

Um exercicio interessante consiste em demonstrar a validade do Principio de Lavoisier
na confecgdo deste bolo. Pecga-se aos alunos para pesar o copo/caneca com o contel-
do antes e depois de cozinhado, para se aferir que a evaporagéo de liquidos foi minima
(ndo detectdve! na maioria das balangas). Na realidade, pode pedir-se aos alunos que
fagam o mesmo exercicio em casa quando for confeccionado um bolo tradicional (de
maiores dimenstes) e comentar, porque é que na confecgdo num forno existem perdas
de massa (as balancas de casa devem ter sensibilidade para medir a diferenca da 4gua
evaporada) e no forno de microondas tal ndo se passa (as perdas devem-se essencial-
mente ao tempo elevado de cozedura que permite a difusio continuada da dgua para
fora do recipiente e depois para for a do forno, enquanto que no copo, em 2-3 minutos,
praticamente ndo se perde liquido).




Quando grande parte das pessoas ouve falar em Quimica, normalmente associam a
palavra a coisas desagradéveis, como pesticidas, poluentes, contaminantes. Nem se
lembram que a vida de hoje sem plasticos, produtos farmacéuticos, corantes (para as
roupas, a coca-cola, ou qualguer outra coisa pintada), etc... ndo seria possivel. Mesmo
sem esses exemplos, existem coisas que fazemos todos os dias e que, se estivermos

com atengéo, veremos nelas Quimica, e ainda por cima uma quimica divertida.

Vamos levar o laboratério para a cozinha e vamos usar reagentes e material que estas
habituado a ver noutro contexto. Vamos meter as mdos na massa e fazer um bolo de
uma forma ndo muito convencional mas que servira para exemplificar o que acontece
quando fazemos um bolo de chocolate tradicional e para explicar o que cada ingrediente

do bolo estd /4 a fazer.

Reagentes:

40g de farinha com fermento
50g de agucar

10g de cacau

1 ovo

10mL de oleo

10mL de leite

Material

Copo ou caneca para ir ao microondas
Espatulas (ou colher)

Agitador (ou garfo)

Microondas

Procedimento"

Misturar homogeneizando a farinha (com fermento) com o agucar e o cacau. Misturar o
ovo e incorporar o 6leo e o leite.

Levar ao microondas na poténcia maxima cerca de 2 a 2_ minutos.

Nota: Pode fazer-se numa caneca mas se se fizer num copo ainda é mais espectacular
porque se pode observar todo o processo durante a cozedura.

Estardo todos a comentar "mas isto é uma receita muito pequena para um bolo simples
de chocolate!”. N&o, ndo se trata de uma receita para o "ché de bonecas', trata-se de
uma receita para uma dose individual de um bolo de chocolate, em vez da tradicional
fatia de bolo de chocolate feita de um bolo de dimensdes normais. Vamos misturar os
reagentesfingredientes e observar o que se passa quando os misturamos.

Ja devem ter ouvido que a ordem pela qual se misturam os ingredientes nao é arbitra-
ria. Havera algum motivo para isso? Ou serd apenas porgue é mais um dos habito culi-
narios e/ou culturais? Discutam com o/a vosso/a professor/a.

Claro que se a mistura de s6lidos for homogénea torna mais facil a sua solugao ou incor-
poragdo com outros constituintes e, consequentemente, a reacgao (cozedura). Por outro
lado, também a mistura também nao deve ser feita de qualquer maneira. Veremos
seguidamente o efeito nefasto que pode ter mexer demasiado a massa do bolo.

Agora vamos agora repetir a experiéncia anterior alterando, alternadamente, um dos rea-
gentes para perceber de uma forma racional como cada um deles intervém na reacgao.

17 variante — Substituir o ovo por cerca de 10mL de detergente comercial da loica.

Com o mesmo procedimento e seguindo a metodologia anterior (tempo de cozedura
inclusive), refazer o bolo. Discute o que aconteceu. O produto obtido agora tem o aspec-
to do bolo inicial? Se sim, isso quer dizer que no processo quimico que ocorre na mis-
tura de reagentes o ovo vai desempenhar as mesmas fungdes do detergente? Quais
serdo essas fungdes?

2? variante — Substituir a farinha com fermento por uma que nao tenha fermento.

Discute com o professor em que consiste o fermento que esta na farinha por forma a
perceber a diferenga entre as duas situacges.

Para perceber o efeito de temperatura, mistura a mesma guantidade (1 colher de cha)
fermento em agua (50mL) fria e d4gua quente (>60°C) e observa o que se passa. Discu-
te as reacgdes que estdo a ocorrer.

3? variante — N&o colocar éleo.

Com procedimento inicial (tempo de cozedura inclusive), refazer o bolo. Discute o que
aconteceu. O produto obtido agora tem o aspecto do bolo inicial? Em que medida € que
0 6leo ajuda na confeccédo do bolo?

47 variante — Reduzir o aglicar para 10g (ou mesmo na totalidade)

Com procedimento inicial (tempo de cozedura inclusive), refazer o bolo. O produto obti-
do agora tem o aspecto do bolo inicial? Em que medida é que o agtcar ajuda na con-
fecgao do bolo? Discute com ofa professor/a o resultado.

5% variante — Agitacdo vigorosa

Com procedimento inicial (tempo de cozedura inclusive), refazer o bolo mas s6 apés
mexer a massa com uma batedora tipo varinha-méagica durante pelo menos 10 minutos.
Discute o que aconteceu. O produto obtido agora tem o aspecto do bolo inicial? Em que
medida foi a estrutura da massa afectada pela agitagdo vigorosa? Ter-se-d0 quebrado
ligagbes? Ou algo mais ocorreu?

Quando fizeres estas experiéncias deves lembrar os principios basicos que regem a qui-
mica, nomeadamente o principio de Lavoisier. Assim, pesa 0 copo/caneca com o con-
tetido antes e depois de cozinhado. O resultado era o esperado desta reacgéo? Discute
com ofa professor/a o resultado.

Discute também com o/a professor/a o porqué da utilizagdo do forno microondas neste
caso e tenta saber como funciona

Visitem o enderego "A Cozinha é um laboratérioc" do Programa Ciéncia Viva
hitp://www.cienciaviva.pt/divulgacao/Cozinha/ para tirarem mais ideias para a vossa pro-
xima experiéncia gastrondémica.

E existem muitos mais sites onde podes ir buscar informacéo interessante para tema de
conversa e debate com os professores e colegas. A titulo de exemplo:

A quimica da cozinha
http://www.ajc.pt/cienciaj/n04/marado.php3

Ciéncia em casa
http://cienciaemcasa.cienciaviva.pt/index.html

La main a la pate

http://www.inrp.fr/lamap/

How Things Work

http://howthingswork.virginia.edu/

Experimentos para a sala de aula
http://www.professorberti.hpg.ig.com.br/EXPERIM.htm

Sem davida, uma cozinha é um laboratério. De cheiros e gostos, de emogdes e histo-
rias. Agora méos & massa e divirtam-se.

Antoénio Lopes, alopes@itgb.unl.pt




Velocidade
Perspectiva da Quimica

¢ Conceito de velocidade associado a
ideia de rapidez ou taxa de variaggo.

Ex. Velocidade de reaccéo.
Perspectiva da Fisica

* Grandeza vectorial, definida & custa do
vector deslocamento. Contém, como
caso particular, o conceito de rapidez.

Tratando-se de um conceito de tdo gran-
de importancia e elevado grau de difi-
culdade para os alunos, torna-se aqui
evidente a necessidade de uniformi-
zar/clarificar a linguagem entre a Quimi-
ca e a Fisica; assim, recomenda-se um
uso correcto das designagdes "velocida-
de" e "taxa de variagdo”.

N&o pretendemos neste trabalho esgotar
todas as situag@es: havera certamente
mais casos em que a linguagem utiliza-
da no ensino da Quimica e da Fisica (e
de outras Ciéncias) carece de uma
maior uniformizagdo. Assim, encoraja-
mos os professores a estarem atentos e
identificarem outros casos nas suas pra-
ticas lectivas e a efectuarem a sua divul-
gagéo.

(3) Estratégias de ensino

Sendo a linguagem cientifica uma parte
importante da literacia e verificando-se
que pode ser um obstaculo & aprendiza-
gem da Ciéncia pelos alunos, é neces-

Sério recorrer a novas estratégias de en-
sino que possam contribuir para mino-

rar o problema.

Neste sentido, constata-se que a Reor-
ganizac¢do Curricular do Ensino Basico
vem criar as condigBes necessarias a ar-
ticulagéo entre as tematicas da Fisica e
da Quimica e os conceitos abordados,
eshatendo assim a sua compartimenta-
¢do e facilitando o desenvolvimento de
uma linguagem comum; todavia, tal si-
tuacdo ainda néo se verifica nos novos
programas do Ensino secundario.

Embora possam e devam surgir certa-
mente outras ideias relevantes, gostarfa-
mos de sugerir duas estratégias que tém
vindo a ser utilizadas em vérios paises
com algum sucesso:

* A primeira, é a construgdo e recons-
trugdo, na sala de aula, de um glossério
Unico para Quimica e Fisica (e, se pos-
sivel, englobando outras ciéncias), com
base na verbalizagdo dos conceitos
efectuada pelos préprios alunos e corri-
gida pelo professor. Esse aspecto da ver-
balizagdo é extremamente importante
para o processo de aprendizagem do
aluno, ndo sé porque é parte activa na
construgdo conceptual, como também
porque se revé na linguagem usada no
glossério e, deste modo realiza uma
aprendizagem (Arons,
1997).

significativa

* A segunda, é a ja tradicional elabora-
¢do de mapas conceptuais, mas desta
vez interligando as unidades didécticas

QUIMICA

de Quimica e Fisica, e eventualmente de
outras ciéncias afins. Um exemplo de
utilizagdo construtivista dos mapas con-
ceptuais é o trabalho realizado por San-
sdo, Castro e Pereira (2002) em que esta
ferramenta é usada para avaliar a evolu-
¢do conceptual dos alunos, comparando
0 seu desempenho antes e apds a lec-
cionagdo de uma unidade didactica,
antes e apds a interacgdo com outros
alunos.

Referéncias:

Arons, A.B., Teaching Introductory Physics,
John Wiley Sons, Inc., 1997
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Leite, M.S., Almeida, M.J., Compreensio
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RESULTADO DE UM EXAUSTIVO

H

Umlivro de referénciaparatodos os Quimicos

Porque é necessario saber identifi g;_gr uma espécie
quimica por meio de uma palavra escrita ou
pronunciada;

Para que o leitor, ou simplesmentéTo ouvinte, po%sa
deduzir a estrutura a partir do nome, os flomes dos
compostos devem ter tanta relagao quanto
possivel com as suas estruturas;

C
E como tudo isto requer um sistema de prmcnplos

e de regras, cuja aplléﬁgao da oné\ém auma
nomenclatura sustematlca

Aparece, agora em PORTUGUES, o Guia H
IUPAC para a Nomenclatura de Compostos
Orgéanicos que actualiza o conjunto de regras
contidas na Gltima edigcao de Nomenclature of
Orgamc Chemistry e permite ao utilizador criar
nomes correctos, na nossa lingua, adaptados
a cada caso particular.

TRABALHO DE CONSULTA

REVISTO POR. INUMERC
ESPECIALISTAS NACIONAIS

Tradutores

e Ana Cristina Iféirnandes - Universidade Luséfona de Humanidades e Tecnologias de Lisboa

. Bernardo‘;Her - Instituto Superior Técnico da Universidade Técnica de Lisboa

¢ Herna aia - Universidade do Minho

o Amélia Pilar Rauter - Faculdade de Ciéncias da Universidade de Lisboa

o José Augusto Rosario Rodrigues - Universidade Estadual de Campinas do Estado de Sao Paulo
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LIDEL - Edi¢bes Técnicas, Lda.
Www.lidel.pt * E-mail: promocao@lidel. pf
H Lisboa: 213541448 « Porto: 225097993/5 « Coimbra: 239822486




O Big Crunch do Ensino da Quimica

CARLOS CORREA™

Agora que o novo Programa Oficial de
Quimica do 10.° ano foi experimentado
nas Escolas e escritos os corresponden-
tes manuais escolares, & tempo de se
dizerem algumas verdades sobre tdo
monstruoso programa.

Quando o actual Governo entrou em
funcionamento suspendeu este (e ou-
tros) programas e esperava-se que esse
sinal de competéncia e equilibrio tivesse
continuidade, mas verificou-se exacta-
mente o contrario. Como um medica-
mento fora de prazo que custou dinhei-
ro e tem de ser tomado mesmo quando
o0 paciente dele ndo necessita, o clamor
de alguns livreiros em relaco ao dinhei-
ro j& investido na elaboragéo dos livros
levou o Governo a transferir a factura
para os pais dos alunos, os pais das
eternas cobaias do nosso sistema edu-
cativo.

O Programa de Quimica do 10.° ano as-
senta na demagogia da constante refe-
réncia & cidadania, a cidadania demo-
cratica, com ideias muito bonitas
(certamente transferidas dos manuais
das Ciéncias da Educacdo que ja ca
chegaram...) como as que se transcre-
vem “... consolidagdo de saberes no do-
minio cientifico que confira competén-
cias de cidadania, que promova
igualdade de oportunidades e que de-
senvolva em cada aluno um quadro de
referéncia, de atitudes, de valores e de
capacidades que o ajudem a crescer a
nivel pessoal, social e profissional"

Estas belas intencoes, aliadas & ideia de
"interdisciplinaridade", que frisa "a ne-
cessidade de escolha de situacdes-pro-

blema, familiares aos alunos" e termina
com a mensagem ‘que hd que ensinar
menos para ensinar melhor", conduziu
imediatamente ao Big Bang (Das Esire-
las ao Atomo)...

N&o se percebe a razdo de os fisicos
ndo terem incluido estes assuntos no
programa de Fisica e terem deixado
para a Quimica tdo delicado assunto.

Esta entrada abusiva e incompreensivel
da Astrofisica no ensino da Quimica nao
tem nenhuma razao de ser e vai clara-
mente contra as intengdes escritas de
"ensinar menos para ensinar melhor.”
Era vulgar, nos nossos manuais de Qui-
mica para o 10.° ano, inserir leituras
complementares de divulgagdo de al-
guns destes aspectos, o que é comple-
tamente diferente de incluir esses topi-
COS NO programa obrigatério.

Conta-se a histéria, passada num colé-
gio, em que o professor, depois de refe-
rir que "no Big Bang ocorreu uma vio-
lenta explosdo a partir do nada"
(seguindo o manual que adoptaram),
um aluno mais sabedor perguntou
ao professor "como era isso possivel,
dado o principio da conservacgio da
massa-energia?" O professor ficou um
pouco entalado, mas logo um outro
aluno, formado em "cidadania”, ajudan-
do o professor, deu a resposta ao cole-
ga: "N&o vés que nessa época ainda ndo
tinha sido descoberto esse principio!”
Este professor e este aluno mostraram
ter assimilado perfeitamente as directri-
zes do programa “ensinar melhor a pen-
sar,...,ensinar melhor a aprender,” e
‘compreender a importancia das ideias

centrais, tais como as leis de conserva-
¢do"... A histéria termina com a inter-
vengdo de um terceiro aluno que, muito
sensatamente, diz: "Se foi uma explosgo
a partir do nada, n&o seria melhor deixar
que fosse Deus a criar o Universo?"

N&do tarda que outros assuntos em
moda aparecam nos programas, no-
meadamente a teoria das cordas, a rela-
tividade, a matéria negra e a energia
negra... Compete aos professores de
Quimica dar respostas a estes alunos...

Sem se saber a razdo, a nogdo de fre-
quéncia da radiagdo foi eliminada do
programa, ficando tudo reduzido a ener-
gia. Na realidade esta nogéo "transcen-
dente" tinha de ser eliminada, até por-
que 0s alunos nunca ouviram falar em
frequéncias das estacGes de radio, nem
em megaciclos! Fala-se num Universo
em expansao e no deslocamento para
o vermelho, mas proibem-se explicita-
mente as nocgdes de frequéncia e
comprimento de onda... Serd que este
desvio para o vermelho quer dizer “des-
locamento para a esquerda”?

Na segunda Unidade viaja-se pela at-
mosfera, percorrendo as diferentes “ca-
madas” para chegar as tais insignifican-
tes moléculas de oxigénio, de azoto, de
didxido de carbono que nos rodeiam e
penetram, e a molécula de dgua que
forma mais de 60 % do que nds somos!

A Quimica parece algo de acessorio,
algo que esté longe de nds, pois é ne-
cessario ir as estrelas e a fermosfera
para chegar aos elementos que nos
constituem...

*Professor Catedrético de Quimica da Universidade do Porto, Departamento de Quimica da FCUP, E-mail: cecorrea@fc.up.pt
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O mais curioso é que, depois desta ca-
minhada pelo espacgo e pelo tempo e
passagem através da atmosfera, se
apresenta praticamente toda a Quimica
do anterior 10.° ano, sem esquecer 0s
nameros quanticos, as orbitais, as confi-
guragoes electronicas, o principio da
energia minima e da exclusdo de Pauli e
a regra de Hund. Também a Tabela Pe-
riédica é desenvolvida, praticamente, na
mesma extensdo que tinha no antigo
programa.

Foi necessério percorrer todas as cama-
das da atmosfera (estudando a variacao
da temperatura e pressdo) para entrar
nos coldides, nos radicais livres, na inte-
racgdo da radiacdo com a matéria, na
destruicdo da camada de ozono, no mo-
delo da ligagdo covalente (esqueceram
a i6nica), nos parametros de ligacao,
nas formulas de Lewis, na geometria
molecular e numa introdugdo & nomen-
clatura quimica.

Esqueceram a mole, aquele prato forte
de uma certa Quimica, mas ndo esque-
ceram o volume molar, a massa molar, a
fracgdo molar, a energia de ligagéo por
mole..., sendo a ideia de mole certa-

mente considerada adquirida. No pro-
grama do 11.° ano, porém, inclui-se a
nogao de mole... porque nao era conhe-
cida.

O papel da experimentacdo é realcado
no programa e exige-se um laboratério
equipado para o efeito e a presenca de
um Técnico de Laboratério em tempo
inteiro... o que nunca sucedeu. As com-
peténcias (do tipo processual, do tipo
conceptual e do tipo social, atitudinal e
axioldgico...) a desenvolver pelos alunos
através da preparacgéo, realizacéo e ava-
liagdo de actividades préticas, e que se
espera terem sido conseguidas até ao
final do 11.° ano, consta de uma exten-
sa e irrealista lista com 23 competéncias
(vale a pena consulta-la), muitas delas
duvidosas mesmo a nivel de pessoal al-
tamente qualificado.

Em resumo, quem tiver a paciéncia de
analisar o Programa e experimentar a
sua execucdo na sala de aula verifica
que esse Programa Oficial é constituido
por uma série ambiciosa, bonita e politi-
camente correcta de intenc8es que, na
pratica, levam exactamente ao oposto
do que se pretende.

Ensina-se mais, ensina-se pior, ndo se
desenvolve o espirito critico (querem pdr
as criangas a discutir a origem do Uni-
verso?) nem se avanga no ensino expe-
rimental.

Sera que isto vai mudar?

Ao vermos o comportamento do Ministé-
rio em relagdo ao regime opcional da
Quimica e Fisica do 10.° ao 12.° ano,
ndo se espera que sejam capazes de
fazer melhor. Neste pais parece néo
haver Quimicos; ha certamente muita
gente a dizer como se ensina Quimica...

Nota:

As transcricbes em itdlico foram retira-
das de:

1. Programa de Fisica e Quimica A - 10.°
Ano, Ministério da Educagdo, Departamento
de Ensino Secundario, homologagéo 12-03-
2001

2. Programa de Fisica e Quimica A—11.°
Ano, Ministério da Educagéo, Departamento
de Ensino Secundério, homologagéo 2-04-
2003
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IV Forum Internacional dos
Investigadores Portugueses

Ciéncias Bésicas e Engenharias (Robéti-
ca): Investigagdo, Ensino e Impacto na
Sociedade

12-14 Julho 2004 em Coimbra, Portugal

Entre 12 e 14 de Julho de 2004 vai ter
lugar no Auditério da Reitoria da Univer-
sidade de Coimbra o IV Férum Interna-
cional de Investigadores Portugueses,
co-organizado pelo Instituto de Investi-
gacao Interdisciplinar.

URL: www.uc.pt/forum

11th International Symposium on
Solubility Phenomena, Including
Related Equilibrium Processes (11th
ISSP)

25-29 Julho 2004, Universidade de
Aveiro, Aveiro, Portugal

Vai realizar-se na Universidade de Avei-
ro o 11.° Simpdsio Internacional sobre
Fendmenos de Solubilidade incluindo
Processos de Equilibrio Relacionados
organizado pela Subcomissdo da IUPAC
de Solubilidade e Equilibrio e conta com
0 apoio da prépria IUPAC, da Sociedade
Portuguesa de Quimica e da Universida-
de de Aveiro. Este simpésio de periodi-
cidade bienal realiza-se desde 1984 em
varios paises de Africa, Asia, Europa e
Américas do Norte e do Sul. Os dois Ul-
timos realizaram-se na Tunisia (Ham-
mamet) e na Bulgaria (Varna).

Os fenémenos de solubilidade e outros
processos de equilibrio sdo temas de re-
levancia especial com aplicacdes em
processos relacionados com o quotidia-
no, 0 ambiente, 0s seres vivos e a in-
dustria.

similibus
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Os objectivos principais deste simpésio
sao: discutir os desenvolvimentos re-
centes na quimica dos fenémenos de
solubilidade e processos de equilibrio
com eles relacionados, e as suas aplica-
¢bes a industria quimica e bioquimica,
ambiente, agricultura, satude, salmouras
e aos efluentes industriais e mineiros;
aumentar a cooperacgéo cientifica a nivel
internacional com uma participacédo de
investigadores de todo o mundo; atrair a
participacdo de jovens para o estudo da
solubilidade; aumentar o interesse pelos
fendmenos de solubilidade promovendo
experiéncias e um debate sobre as suas
aplicagBes ao ensino nos niveis basico,
secundario e universitario; e publicitar
as actividades da IUPAC nesta area.
Este Simpdsio € um dos primeiros em
que se pretende dar énfase aos aspec-
tos educacionais desta questdo. Sendo
um encontro internacional a lingua ofi-
cial sera o inglés mas realizando-se em
Portugal a organizagdo gostaria de ter a
participagéo de professores dos Ensinos
Bésico e Secundario.

Os topicos principais cobertos neste sim-
pdsio e alguns dos conferencistas convi-
dados: Chemical speciation (Rita Delga-
do), Solution thermodynamics (U.
Domanska-Zelazna, G. Hefter), Solubility
data and Computer modeling (K. Thom-
sen, J. Vanderdeelen), Polymers and no-
nelectrolytes (J. P. Grolier, M. Costa-
Macedo),
supercritical fluids (D. Knox), Geochemi-

Gomes, E. Solubility in
cal and environmental applications (P. A.
Williams), Biomedical applications (l.
Marrucho), Teaching aspects of solubility
phenomena (M. Hugerat). A publicaggo
recente do livro "The Experimental De-
termination of Solubilities" originara uma
sessdo de debate com os editores (G.
Hefter and R. P. T. Tomkins) e alguns
dos seus co-autores. Esta sessdo serd
especialmente destinada a estudantes
de doutoramento e todos aqueles que
queiram conhecer melhor as técnicas de
determinacéo de solubilidade.

E: issp@dg.ua.pt,
URL: www.dg.ua.pt/11th_issp
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European Conference on Analytical
Chemistry — Euroanalysis XIII

5-10 Setembro 2004 em Salamanca,
Espanha

A Euroanalysis XlII é organizada pela
Sociedade Espanhola de Quimica Anali-
tica em cooperagdo com o departamen-
to de Quimica Analitica, Nutrigdo e
Ciéncia Alimentar da Universidade de
Salamanca, sendo orientado a participa-
¢do de jovens cientistas. A reunido deste
ano seréa dedicada ao tépico "O papel da
quimica analitica na proteccéo dos cida-
d&os", incluindo o programa cientifico li-
¢Oes plenérias, contribuigbes orais e em
poster focando temas como o impacto
da Quimica Analitica na qualidade de
vida, novas ferramentas e processos
analiticos e anélise alimentar.

E: jhm@usal.es
URL: www.euroanalysis13.com

XXIX Reunido Ibérica de Adsorgio

15-17 Setembro 2004 no Porto, Portu-
gal

A Delegacéo do Porto da Sociedade Por-
tuguesa de Quimica, em colaboragio
com o Laboratério de Catdlise e Mate-
riais / Faculdade de Engenharia da Uni-
versidade do Porto e 0 REQUIMTE / Fa-
culdade de Ciéncias da Universidade do
Porto, vdo organizar a XXIX Reunido |bé-
rica de Adsorgdo, que se realiza no
Porto, de 15 a 17 de Setembro de 2004.
O historial deste evento remonta ao ano
de 1976, em que se celebrou a 'l Reu-
nién Nacional de los Grupos de Trabajo
Relacionados con la Investigacion en el
Campo de la Adsorcion", na Universida-
de de Granada. Na Ill Reunion, celebra-
da em Oviedo em 1978, participou j4
uma numerosa delegacéo Portuguesa, o
que esteve na origem da posterior mu-
danca de designagdo para "Reunido
Ibérica de Adsorcéo". Celebraram-se
em Portugal a V Reunido (Lisboa,
1980), a X (Porto, 1985), a XVIII (Lis-
boa, 1993) e a XXl (Evora, 1998).

Estas Reunides tm uma periodicidade
anual e juntam cerca de 100 investiga-
dores e estudantes de pos-graduacdo
de Portugal e de Espanha com interes-
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ses cientificos na area da adsorgdo,
sendo o programa distribuido por confe-
réncias convidadas, comunicagoes orais
e em poster. A reunido deste ano conta-
ré4 com a presenca do Professor Ljubisa
Radovic da Pensylvania State University,
uma personalidade de renome na area
de adsorgdo, nomeadamente no uso de
materiais de carbono na prevengdo da
poluicéo do ar e da agua.

Até 15 de Julho poderé ainda efectuar a
sua inscricdo sem sobretaxa.

E: xxixria@fe.up.pt,
URL: www.fe.up.pt/xxixria

VIl Jornadas de Carbohidratos

16-18 Setembro 2004 em Tarragona,
Espanha

De 16 a 18 de Setembro ira realizar-se
em Tarragona, as VIl Jornadas de Car-
bohidratos, uma reunido bienal da divi-
s&o de hidratos de carbono da Real So-
ciedade Espanhola de Quimica, este
ano organizadas pelo grupo de Sintese
Organica Estereoselectiva e Quimica de
Carbohidratos da Universidade Rovira i
Virgili. Estas jornadas tém suscitado um
crescente interesse por parte de investi-
gadores na area da Quimica e da Bio-
quimica de carbohidratos. Dois destes
encontros foram organizados em con-
junto com a SPQ, tendo assumido desta
forma um natural carécter Ibérico.

E: castillon@quimica.urv.es,
URL: www.quimica.urv.es/carb2004

9th Chemometrics in Analytical
Chemistry Conference

20-23 Setembro 2004 em Lisboa, Por-
tugal

Entre 20 e 23 de Setembro iré realizar-
se em Lisboa a 9th International Confe-
rence in Analytical Chemistry. Seguindo
a tradicdo das conferéncias anteriores,
serd dado énfase a novos desenvolvi-
mentos e aplicagbes da gquimiometria
nas areas das biociéncias, quimica, en-
genharia quimica e de processos, ali-
mentar, ambiental e farmacéutica.

A quimiometria surgiu nos anos oitenta
e pode ser definida como a ciéncia que
relaciona medicdes realizadas num sis-
tema ou processo quimico com o estado
do sistema, através da aplicagdo de mé-
todos matematicos ou estatisticos, per-
mitindo a previsdo ou selec¢do dos pro-
cedimentos de medida éptimos ou
experiéncias a realizar para retirar a ma-
xima informac&o dos dados adquiridos.

As conferéncias de quimiometria tém
uma periodicidade bienal e revestem-se
de uma atmosfera particular, devido nao
s a presenca habitual da maioria dos
fundadores da disciplina, mas também
devido a outros dois factores. O primei-
ro tem a ver com a presenca equilibra-
da de cientistas, técnicos e afiliados da
academia e da indUstria em todos os en-
contros. O segundo factor resulta do
programa de trabalhos, repartido de
uma forma equilibrada entre ligdes ple-
narias, comunicagdes orais, tempo para
questdes e bastante tempo para discus-
sBes nas sessoes de posters, permitindo
o conhecimento e a troca de experién-

cias e informagdes sobre quimiometria
entre praticantes jovens e seniores.

Em 2004 o tema da conferéncia sera
"Novos Desafios para uma Ciéncia em
Maturacao".

E: cac2004@ist.utl.pt,
URL: dequim.ist.utl.pt/cac2004

Simpésio em Corantes e Pigmentos
Organicos

12 e 13 de Novembro de 2004 em Vila
Real, Portugal

A semelhanca do que tem vindo a ser
feito nos ultimos anos, a Divisdo de Qui-
mica Organica (Presidente e Vice-Presi-
dentes actuais: Ana M.F.0. Campos,
Lufs H. Melo de Carvalho e Amadeu Bri-
gas) da Sociedade Portuguesa de Quimi-
ca tomou a iniciativa de organizar um
Simp6sio sobre "Corantes e Pigmentos
Organicos", que esta previsto para o0s
dias 12 e 13 de Novembro na Universi-
dade de Trés os Montes e Alto Douro.
Estdo a efectuar-se contactos no sentido
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2nd European Students Conference
on

Physical, Organic,
&
Polymer Chemistry

Vienna, 15-17 September 2004

This 3-days conference gives students and PhD. students
the opportunity to present and discuss their results with
experts from both university and industry, leaving enough
time for a sightseeing tour and some great parties!

For more Information see: hitp://www.phopoc.com or contact us

at: info@phopoc.com




de obter a contribuicdo de oradores na-
cionais e estrangeiros, pretendendo-se
abranger um leque alargado de tdpicos
de grande interesse nesta area: fenéme-
nos crémicos, corantes naturais e sinté-
ticos, corantes funcionais, compostos fo-
tocromicos, corantes para aplicagdes
médicas, etc. Simultaneamente este
Simpdsio serd um local privilegiado de
encontro e debate de temas de interesse
comum para estudantes, investigadores
e professores desta area cientifica.

No primeiro dia do Simp6sio havera
duas conferéncias plenarias por espe-
cialistas estrangeiros, comunicagses
orais por investigadores portugueses e
também uma sessdo de posters. A
maior parte das comunicacdes orais séo
convidadas, tendo-se deixado intervalos

para duas comunicagdes mais curtas,
que serdo escolhidas apds a analise dos
resumos submetidos.

No dia 13 prevéem-se duas sessbes ex-
perimentais para um ntmero limitado de
participantes, e especialmente destina-
das a Professores do Ensino Secundario,
sobre "A Cor nos Téxteis: pH e cationisa-
dores” e "Fotografia. Da prata aos bits".

Uma primeira circular (onde se indicara
o Programa Cientffico para os dois dias,
a constituicdo das Comisstes Cientffica
e Organizadora Local, as normas e pra-
Z0s para envio dos resumos e de inscri-
¢d0) serd enviada até fim de Julho de
2004, a todos os membros da Divisdo
de Quimica Orgénica e a todos aqueles
que enviarem uma copia da respectiva

ficha, para a morada indicada. Prevé-se
que a data limite para aceitacdo de re-
sumos de comunicagoes seja 15 de Se-
tembro.

E: lcarv@utad.pt,
amcampos@quimica.uminho.pt

2nd European Students Conference
on Physical, Organic &
Polymer Chemistry

15 a 17 de Setembro em Vienna, Aus-
tria
URL: isp.epfl.ch/page32068.htm!

Secgéo compilada por Helder Gomes

11-16 Julho 2004 em Paris, Franca
13th International Congress on Catalysis
(13ICC)

E: 13icc2004@colloquium.fr,

URL: www. 13icc jussieu.fr

12-14 Julho 2004 em Coimbra,
Portugal

IV Forum Internacional dos Investigado-
res Portugueses — Ciéncias Basicas e
Engenharias (Robética): Investigaco,
Ensino e Impacto na Sociedade

URL: www.uc.pt/forum

17-22 Julho 2004 em Granada, Espa-
nha

20th IUPAC Symposium on Photoche-
mistry

E: mmiranda@qim.upv.es

URL: www.ugr.es/~xxiupacs/iupacxx.htm

18-20 Julho 2004 em Lausanne,
Suica

International Symposium on Carbon for
Catalysis (CarboCat)

E: carbocat@epfl.ch

URL: isp.epfl.ch/page32068.html

18-23 Julho 2004 em Praga,
Republica Checa

11th International Conference on Poly-
mers and Organic Chemistry (POC04)
E: kjer@icpf.cas.cz,

URL: pocO4.icpf.cas.cz

23-27 Julho 2004 em Glasgow,
Escécia

22nd  International
Symposium (1CS22)

E: e.hounsell@bbk.ac.uk,
URL: www.rsc.org/lap/confs/ICS22.htm

Carbohydrate

25-29 Jutho 2004 em Aveiro,
Portugal

11th International Symposium on Solu-
bility Phenomena, Including Related
Equilibrium Processes (11th I1SSP)

E: issp@dg.ua.pt,

URL: www.dg.ua.pt/11th_issp

25-30 Jutho 2004 em Vancouver, Ca-
nada

21st International Conference on Orga-
nometallic Chemistry (ICOMC)

E: registration@housing.ubc.ca,

URL: www.conferences.ubc.ca/xxi_icomc

1-6 Agosto 2004 em Nagoya, Japao

15th International Conference on Orga-
nic Synthesis (ICOS-15)

E: icos@ics-inc.co.jp,

URL: www.ics-inc.co.jp/icos15
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3-8 Agosto 2004 em Istambul,
Turquia

18th International Conference on Che-
mical Education (18th ICCE)

E: icce2004@marmara.edu.tr

URL: www.turchemsoc.org/icce/web/

17-21 Agosto 2004 em Beijing, China
18th IUPAC Conference on Chemical
Thermodynamics (ICCT2004)

E: giuxb@info3.icas.ac.cn,

URL: chem.tsinghua.edu.cn/ICCT2004

20-25 Agosto 2004 em Shanghai,
China

7th International Conference on Hete-
roatom Chemistry (ICHAC-7)

E: ICHAC@pub.sioc.ac.cn,

URL: www.sioc.ac.cn/ICHAC-7

CAC-2004
Chemometrics in Analytical Chemistry
Lisbon, September 20-23, 2004, Pertugal

http://dequim.ist. utl. pt/cac2004

9th Chemometrics in Analytical Chemistry Conference
20-23 September 2004, Lisbon (Portugal)

Prof. José Cardoso de Menezes (IST-UTL) & Prof. Joaquim Esteves da Silva (FC-UP)
CAC-2004 Executive Chairmen

voice: (+351) 21 841 9838, fax: (+351) 21 841 9197, cac2004@ist.utl pt

Centre for Biological & Chemical Engineering
IST, Av. Rovisco Pais, 1049-001, Lisbon, Portugal

Organizado com o patrocinio de

SOCIEDADE PORTUGUESA DE QUIMICA

FCT Fundagio para a Ciéncia e a Tecnologia

MINISTERIO DA CTENCIA F DO ENSINO SUPERIOR Portugal

22-26 Agosto 2004 em Praga,
Replblica Checa

16th International Congress of Chemical
and Process Engineering (CHISA2004)
E: org@chisa.cz,

URL: www.chisa.cz/2004

22-28 Agosto 2004 em Beijing,
China

International Symposium on Biological
Polyesters (ISBP 2004)

E: chengg@mail.tsinghua.edu.cn
URL:microbes.biosci.tsinghua.edu.cn/
ISBP/

4-9 Setembro 2004 em San Feliu de
Guixols, Espanha

EuroConference on New Theoretical
and Spectroscopical Approaches to
Inorganic Chemistry Problems

E: aguehl@esf.org,

URL: http://www.esf.org

5-10 Setembro 2004 em Salamanca,
Espanha

European Conference on Analytical
Chemistry — Euroanalysis XIII

E: jhm@usal.es,

URL: www.euroanalysis13.com

5-11 Setembro 2004 em Mérida,
Yucatan, México

XIX Simposio Ibero-americano de Catali-
se (XXIXSICAT)

E: ibero04@correo.azc.uam.mx,

URL: http://www.xixsicat.org/

15-17 Setembro 2004 em Vienna,
Austria

2nd European Students Conference on
Physical, Organic & Polymer Chemistry
(PHOPOC)

E: info@phopoc.com,

URL: www.phopoc.com

15-17 Setembro 2004 no Porto,
Portugal

XXIX Reunido Ibérica de Adsorgao
E: xxixria@fe.up.pt,
URL: www.fe.up.pt/xxixria

19-22 Setembro 2004 em Santiago
de Compostela, Espanha

[I Reunién Bienal del Grupo de RMN de
la RSEQ
URL: desoft03.usc.es/bienal.asp

20-23 Setembro 2004 em Lishoa,
Portugal

9th Chemometrics in Analytical Che-
mistry Conference (CAC2004)

E: cac2004@ist.utl.pt,

URL: http://dequim.ist.utl.pt/cac2004/

29 Outubro-1 Novembro 2004 em
Lisboa, Portugal

3rdPortuguese-Spanish Biophysics
Congress

URL:
http://www.itgb.unl.pt/congress_biophy-

sics

16-18 Setembro 2004 em Tarragona,
Espanha

VIl Jornadas de
(Carb2004)

E: castillon@quimica.urv.es,

Carbohidratos

URL: www.quimica.urv.es/carb2004

12-13 Novembro 2004 em Vila Real,
Portugal

Simp6sio em Corantes e Pigmentos Or-
ganicos
E: Icarv@utad.pt,

amcampos@quimica.uminho.pt



