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EDITORIAL SPQ

Achatar a curva (epidemioldgica). Alcool gel. Bo-
letim epidemioldgico da Diregao Geral de Saude
(DGS). Cadeia de contégio. Casos confirmados/
recuperados/suspeitos. Cerca sanitaria. Confina-
mento. Coronavirus. COVID-19. Cuidados intensivos.
Desconfinamento. Dexametasona. Distanciamento
social. Dois metros. Ensino a distancia. Escolas
fechadas. Espacos publicos. EPI (luvas, mdscaras,
viseiras,...). Epidemia. Estado de alerta/contingéncia/
calamidade/emergéncia. Etiqueta respiratéria. Fase
de contengao/mitigagdo/supressao. Fique em casa.
Goticulas. Grupos de risco. Hidroxicloroguina. Higiene
das maos/superficies. Imunidade comunitaria/de
grupo. Isolamento profiltico (quarentena). Obitos.
Organizacdo Mundial de Satde (OMS). Pandemia. Plano de contingéncia. Portador
assintomatico. Quartos de pressdo negativa. Remdesivir. SARS-CoV-2. Sintomas
(febre, tosse, dificuldade respiratoria,...). Taxa (de letalidade, de transmissdo, R,, R)).
Teletrabalho. Testes seroldgicos. Transmissao comunitaria. Vacina. Ventilador. Vigilancia
ativa e passiva. Wuhan. Zaragatoa.

A histdria do tempo que vivemos ndo pode ser escrita sem muitos dos termos
anteriores. Sao palavras e expressoes ditas e escritas nos Ultimos meses e que servem
como prova do tempo que passa. Faltardo outras que o tempo se encarregard por
(re)escrever. H3, pelo menos uma, que deveria ter maior visibilidade nestes tempos.
Passeia-se entre nds, toca-nos, por vezes ndo a sentimos, mas estd omnipresente:
Quimica. Quase nao se da por ela, mas participa na chamada linha da frente do combate
a COVID-19. Materiais dos EPI, instrumentagao médica, produtos de lavagem e desinfecao
das maos e superficies, ou como pilar na busca de tratamento e vacinas (pede-se magia
na retorta de alquimista...). Também estd presente nos momentos emotivos, tao férteis
neste tempo de pandemia, em que uma série de neurotransmissores cumprem o seu
papel. Temos o desassossego do confinamento, os humores dos profissionais de muitas
areas que arduamente contribuem para ultrapassar este periodo, a dor que desatina
sem doer, a alegria de quem vence a doenga, o pesar por aqueles que partem...

Dado o papel da quimica no contexto da COVID-19, o QUIMICA ndo poderia deixar
de abordar o tema neste niimero. Nesta pequena viagem podera constatar que existem
muitos pontos de contacto entre a cinética quimica e a dindmica epidemioldgica.
Reconhecerd também o papel dos agentes desinfetantes, nomeadamente sabdes e
produtos a base de dlcool, e a plasticidade dos polimeros na luta contra o SARS-CoV-2.
Mas o mundo pula e avanga e nem tudo tem de ser COVID-19. Espaco ainda para a
importancia das micro-ondas em sintese quimica, aqui na perspetiva dos MOFs, a
utilizagdo de biossorventes para a remogao de elementos potencialmente téxicos em
aguas residuais contaminadas e a homenagem a quimica no feminino, na figura de uma
mulher de fibra, Stephanie Louise Kwolek. Uma chamada de atengao também para os
sentimentos xendfobos, sexistas, racistas e outras discriminagdes que, infelizmente,
fazem parte do nosso quotidiano. Neste contexto, fique a par da decisdo da SPQ de
subscrever o manifesto de incluso e diversidade da Royal Society of Chemistry. Apetece
revisitar aqui a "Lagrima de Preta" de Anténio Gede3o..

Um apontamento final neste que é o primeiro nimero do QUIMICA de 2020. O virar
de um ano significa, por vezes, um recomeco. Recomecar. Uma palavra que poderia
também figurar no primeiro paragrafo deste editorial. Recomeca... / Se puderes / Sem
angustia / E sem pressa. / E os passos que deres, / Nesse caminho duro / Do futuro
/ Dd-os em liberdade. / Enquanto ndo alcances / Ndo descanses. / De nenhum fruto
queiras sé metade... (excerto de “Sisifo”, Miguel Torga).

>

Paulo Mendes
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Inclusio e
Diversidade

na SPQ por
Adelino Galvao

No passado dia 4 de junho o Jornal Angewandte Chemie
publicou um artigo contendo, nas préprias palavras do
editor da revista, “..linguagem ofensiva e difamatdria
dirigida a grupos de diferentes géneros, ragas e nacio-
nalidades..”. No seguimento do turbilhdo de criticas
que rapidamente inundaram as redes saciais, o jornal
retraiu o artigo e emitiu um comunicado que pode ser
lido na integra no seu site (onlinelibrary.wiley.com/
journal/15213773#statement). A decisdo original dos
editores, e dos revisores que a apadrinharam, de publicar
o artigo, dando expressdo aos alegados sentimentos
xendfobos e racistas do professor Tomas Hudlicky,
pode ser justificada com base no direito a liberdade de
expressdo. No entanto, neste caso, o artigo deveria ser
precedido de uma caixa com uma explicita declarago
de repudio e manifesta incompatibilidade com a linha
editorial da revista. Essa declaragao foi publicada a
posteriori (ver link acima).

No caso portugués, e citando Bacelar de Vasconcelos,
“a liberdade de expressdo ndo é um direito absolu-
to, estando limitada por outros valores e principios
constitucionais..” A violagdo grave destes princfpios é
inclusivamente punida pelo Cédigo Penal em vigor: -
“Quem, publicamente, por qualquer meio destinado a
divulgagdo, nomeadamente através da apologia, negagao
ou banalizagao grosseira de crime de genocidio, guerra ou
contra a paz e a humanidade; (...) b) Difamar ou injuriar
pessoa ou grupo de pessoas por causa da sua raga, cor,
origem étnica ou nacional, ascendéncia, religido, (...)
é punido com pena de prisdo de 6 meses a 5 anos”.
(Art.° 240, n.° 2, alinea b) do Cadigo Penal). E a Lei de
Imprensa determina que o “diretor, o diretor-adjunto,
o subdiretor ou quem concretamente os substitua,
(...) que n3o se oponha, através da acdo adequada, a
comissdo de crime através daimprensa, podendo fazé-lo,
é punido com as penas cominadas nos correspondentes
tipos legais, reduzidas de um tero nos seus limites”.
(Art.°31,n.°3).” (in JN 11/7/2019).

A Sociedade Portuguesa de Quimica almeja a que,
enquanto sociedade, atinjamos o direito a indiferenca
erradicando a discriminagao e a desigualdade. No entan-

SECRETARIO-GERAL SPQ

to, estamos conscientes de estar longe dessa utopia e,
no presente, é necessario garantir o direito a diferenga e
a diversidade que tanto nos enriguece enquanto socie-
dade. Assim sendo, a Sociedade Portuguesa de Quimica
decidiu subscrever o manifesto de inclusdo e diversidade
da Royal Society of Chemistry (rsc.org/news-events/
articles/2020/jun/id-joint-societies-statement) e
comprometer-se, nomeadamente em relagdo a sua
publicacio QUIMICA com os seguintes principios:

Reunir um grupo diversificado de consultores
externos para avaliar os nossos procedimentos atuais
e auxiliar na criagdo de novos que visem eliminar
o potencial de discriminagdo e promover a diver-
sidade em todos os niveis;

Ser transparente em relagao aos resultados das ava-
liagdes efetuadas (internas ou externas), nomeadamente
na publicacdo QUIMICA e nos procedimentos concursais;

Empenhar-se em criar mais diversidade nos con-
selhos editorial e consultivo do QUIMICA, assim como
nas Comissées Organizadoras de eventos;

Desenvolver novas diretrizes gerais incorpo-
rando principios e préticas de DE&I (Diversida-
de, Equidade e Inclusao);

Promover féruns de didlogos externos so-
bre questdes de DE&I, em parceria com outras
associagdes e organismos.

0 combate a xenofobia, ao racismo e outros
males similares deve fazer-se em primeira instancia
através de uma educacdo inclusiva, diversa e aberta
que promova uma cultura democratica e, no plano
cientifico, uma visdo humanista da ciéncia. A SPQ
tem pugnado, nomeadamente nas suas intervengoes,
na definicao do Perfil do Aluno (PAFC), para que isso
aconteca. Mas ndo é suficiente. E necessario que se-
jamos proativos e intolerantes em relagdo a qualquer
retrocesso civilizacional que nos afaste desse caminho
e ndo compactuar, por mais eminentes que sejam os
intervenientes, com atitudes que contrariem o caminho
que estamos a percorrer.

>

Adelino Galvao

E Professor Auxiliar do Departa-
mento de Engenharia Quimica,
Instituto Superior Técnico, Univer-
sidade de Lisboa. Desenvolve o seu
trabalho de investigagdo no Centro
de Quimica Estrutural na drea da
Fotoquimica Computacional. E
Secretdrio Geral da SPQ desde 2017.
adelino@tecnico.ulisboa.pt
ORCID.org/0000-0002-4740-0613
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13.° Encontro
Nacional
de Quimica
Organica

(13 ENQO)
e 6.° Encontro
Nacional
de Quimica
Terapéutica

6 ENQT

NOTICIAS SPQ

0 13.° Encontro Nacional de Quimica Organica (13
ENQO) e 6.° Encontro Nacional de Quimica Terapéutica
(6 ENQT) decorreu entre 15 e 17 de janeiro de 2020 na
Universidade de Aveiro. A organizagdo deste encontro
cientifico esteve a cargo das Divisées de Quimica Or-
ganica e de Quimica Terapéutica da SPQ.

A cerimdnia de abertura contou com a presenca do
professor Paulo Jorge Ferreira, reitor da Universidade
de Aveiro, do professor Artur Silva, na qualidade de
presidente da SPQ, do professor Armando Silvestre,
diretor do Departamento de Quimica da Universidade
de Aveiro, e dos professores Augusto Tomé e Matilde
Marques, presidentes das Divisdes de Quimica Organica
e Quimica Terapéutica, respetivamente.

0 programa cientifico foi verdadeiramente in-
terdisciplinar, tendo contado com a contribuicdo de
excelentes oradores nacionais e internacionais. As
conferéncias plendrias foram proferidas por Tomds Torres
(Univ. Auténoma de Madrid, Espanha), Amélia Rauter
(Univ. Lisboa), Christa Mller (Univ. Bonn, Alemanha),
Fernanda Proenca (Univ. Minho), Véronique Gouverneur
(Univ. Oxford, Reino Unido) e Herman Overkleeft (Univ.
Leiden, Holanda). Foram também apresentadas por
cientistas portugueses sete comunicagdes keynote
e seis comunicagdes orais convidadas. De entre 0s
trabalhos submetidos, foram ainda selecionadas 31
comunicagdes para apresentagdo oral e cerca de
120 comunicagdes em painel.

Todas as sessoes cientificas foram muito participa-
das, tendo o Encontro propiciado amplas oportunidades
de proficua discussao cientifica, quer no decurso dos
perfodos dedicados as apresentagdes orais quer durante
as apresentagoes dos posters. O congresso reuniu
cerca de 170 participantes, desde especialistas com
carreiras estabelecidas nas dreas de Quimica Organica
e Quimica Medicinal a muitos jovens estudantes e
investigadores em pés-doutoramento, cuja presenga
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atenta e entusiasta demonstrou amplamente o vigor
e dinamismo de ambas as dreas no pafs.

Tal como vem sendo habitual, o Encontro incluiu
uma ceriménia de atribuicao de Prémios de Mérito das
Divisdes de Quimica Organica e de Quimica Terapéu-
tica, que visam promover e distinguir a exceléncia em
Qufmica Organica e Quimica Medicinal desenvolvidas
por jovens investigadores em instituigdes nacionais.
O Prémio para Melhor Quimico Organico Jovem foi
atribuido ao doutor Nuno Moura, da Universidade de
Aveiro. Foram também distinguidas as melhores teses
de doutoramento e de mestrado em Quimica Organica e
em Quimica Medicinal. No final do Encontro foram ainda
atribufdos prémios para as melhores comunicagées
orais e em painel apresentadas por jovens quimicos
nas dreas de Quimica Organica e Quimica Medicinal.

0 Encontro contou com o patrocinio institucional da
Universidade de Aveiro e da SPQ. Registam-se também
com agrado os patrocinios das revistas Journal of
Medicinal Chemistry e Pharmaceuticals e da Chem-
PubSoc Europe. Apraz-nos ainda salientar o apoio da

empresa farmacéutica BIAL, bem como das empresas
Enzymatic, José Manuel Gomes dos Santos, LaborSpirit,
MTBrand3o, Qlabo, ScanSci e VWR.

Durante o Encontro teve lugar uma reunido conjunta
das Divisdes de Quimica Organica (DQO) e Quimica
Terapéutica (DQT), no decurso da qual foram eleitas as
professoras Paula Branco (FCT-UNL) e Emilia Sousa (FF-
-UPorto) como presidentes da DQO e DQT, respetivamen-
te, para o proximo biénio. Na sessdo de encerramento
foi anunciado que 0 14.° Encontro Nacional de Quimica
Organica (14 ENQO)/7.° Encontro Nacional de Quimica
Terapéutica (7 ENQT) decorrerd em Lisboa em 2022.

Mais informagdes sobre o Encontro podem ser
consultadas em 13engo-6enqt.eventos.chemistry.pt.

>

Augusto Tomé

actome®@ua.pt

Matilde Marques
matilde.marques@tecnico.ulisboa.pt

Sessao de abertura do 13 ENQO/6 ENQT. Da esquerda para a direita:
Prof. Armando Silvestre (diretor do Departamento de Quimica), Prof. Artur
Silva (presidente da SPQ), Prof. Paulo Jorge Ferreira (reitor da Universidade
de Aveiro), Prof. Augusto Tomé (presidente da Divis3o de Quimica Organica)

e Prof.? Matilde Marques (presidente da Divis3o de Quimica Terapéutica).

Créditos da fotografia:
José M. G. Pereira; @josemgpereira
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Centro de Formacao
de Professores - SPQ

Ointeresse e a motivagdo dos jovens para o estudo e co-
nhecimento da Quimica dependem fortemente da forma
como os assuntos Ihes sdo apresentados pelos professo-
res. Por isso, a atualizagdo cientffica dos professores de
quimica, a par da sua atualizagdo em novas estratégias
de ensino é, ndo sé importante, como necessaria.

Atenta as reais necessidades de formacao dos
professores de quimica, a SPQ, enquanto sociedade
cientifica com a missao: .. promover, cultivar e de-
senvolver, em Portugal, a investigacéo, o ensino e a
aplicacdo da Quimica... (Estatutos, Art.° n.° 2), criou
em 2018 um Centro de Formagao de Professores que se
encontra acreditado pelo Conselho Cientifico-Pedagégico
da Formagdo Continua (CCPFC/DC1177/18).

Desde entdo foram acreditadas as Acdes de for-
macao: A Tabela Periddica: um Icone na Centralidade
da Quimica (CCPFC/ACC-101645/18), Nomenclatura
quimica: adequagdo das regras da IUPAC a lingua
portuguesa (CCPFC/ACC-102892/19) e Conhecer a Luz
para uma Cidadania Ativa (CCPFC/ACC-104322/19),
cada uma com a duracao de 25 h, a que corresponde
um crédito. No total, realizaram-se até a data 10 Agdes
presenciais e 3 a distancia, por videoconferéncia. Além
destas agdes, e aproveitando a circunstancia da realiza-
Gdo dos Encontros de Divisdo de Ensino e Divulgagdo da

EuChemS Comemora
o0 seu 50.° Aniversario

A European Chemical Society como a conhecemos
agora, anteriormente Associagdo Europeia de Ciéncias
Moleculares e Quimicas (EuChemsS), teve origem em
Praga no dia 3 de julho de 1970 como Federagao
das Sociedades Europeias de Quimica (FECS), numa

Quimica, promoveram-se Acoes correspondentes a0,5
créditos aquando da realizagdo do VIl Encontro da Divisao
de Ensino e Divulgacao da Quimica - VIIEDEDQ (2018) e
do Encontro de Ensino e Divulgacdo da Quimica (2019).

Tendo em conta as circunstancias de pandemia em
que vivemos, iremos promover, no primeiro trimestre de
2020-2021, vdrias Acdes de Formacao a distancia, via
videoconferéncia, ao abrigo da Carta Circular 3/2020
de junho de 2020 da CCPFC. Mantenha-se a par das
Acodes promovidas em formacao.spq.pt.

No sentido de continuar a promover a atualizagdo
cientifica dos professores de quimica, a SPQ procurard
ampliar e continuar a promover Acées de formacao
que contribuam para a valorizagdo e motivagdo dos
professores de quimica. Para tal, a SPQ conta com o
apoio e disponibilidade dos seus sécios.

Para além dos conhecimentos, disponibilidade
e sentido de missdo dos seus formadores (vide for-
macao.spq.pt), o Centro de Formacao da SPQ pode
dispor durante o ano letivo de 2019-2020 do apoio
da professora Tania Coelho (destacada), o que muito
contribui para o sucesso das acGes levadas a cabo.
Hoje e sempre conta com o apoio do Leonardo Mendes
para criar e manter o site e com o apoio da Cristina
Campos para os aspetos administrativos.

>

Professora Maria Fernanda Carvalho
A Coordenadora do

Centro de Formagao da SPQ

reunido inaugural em que participaram 17 Socie-
dades Quimicas Europeias.

A ideia de constituir uma organizagdo guarda-
-chuva comegou alguns anos antes, envolvendo
principalmente representantes de sociedades quimicas
da Europa Ocidental, estendendo-se em seguida a
pafses da Europa Oriental. Foi estabelecido um “Comité
Diretivo”, que se reunia alternadamente em cidades
da Europa Oriental e Ocidental, e os seus membros
dedicavam-se a promover uma cooperagao interna-
cional e a construir a imagem da Quimica Europeia,
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que ainda hoje faz parte da missao da EuChems.
A 14 de outubro de 2004, em Assembleia Geral rea-
lizada em Bucareste, a FECS adotou a designagdo
EuCheMS, decidiu estabelecer a sua sede na Bélgica,
e preparou uma nova constituigao que foi assinada
por 29 Sociedades Quimicas.

Agora, em 2020, a EuChemsS engloba 51 Sociedades
e Organizagdes Quimicas de 33 paises, representando
cercade 150 000 quimicos. Tornou-se o que as orga-
nizagdes fundadoras imaginaram em 1970.

A celebracdo do 50.° aniversdrio da EuChemsS teve
lugar online no dia 3 de julho.

Mais informacodes disponiveis em euchems.eu.

EuChemS
Comemorou o
Dia Internacional
das Mulheres

e Raparigas na
Ciéncia

8 | QUIMICA | Vol. 44 | N°156 | 2020

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

No dia 11 de fevereiro de 2020, decorreu o 5.° Dia
Internacional das Mulheres e Raparigas na Ciéncia
e a EuChemsS participou ativamente na celebragao
através das suas redes sociais.

0 Dia Internacional das Mulheres e Raparigas na Cién-
cia foiimplementado pela UNESCO e pela ONU-Mulheres
em 2015. £ um dia para celebrar as mulheres nas cién-
cias, promovendo a sua participagao plena e igualitaria,
bem como incentivar raparigas a optar por carreiras em
Ciéncia, Tecnologia, Engenharia e Matematica.

Neste dia, Mariya Gabriel, Comissaria para a Inovacao,
Investigagdo, Cultura, Educagdo e Juventude, langou a
7.2 edicdo do Prémio da UE para Mulheres Inovadoras
2020. Este prémio tem como objetivo celebrar o trabalho
das mulheres em investigacdo e desenvolvimento e
inspirar as geragoes futuras.

No dia 12 de fevereiro, Pilar Goya, presidente da
EuChemS, participou no Global Women's Breakfast
em Murcia, Espanha. Este evento de networking global
foi promovido pela Unido Internacional de Quimica
Pura e Aplicada (IUPAC) para valorizar a participacdo
das mulheres na Quimica. Este ano, o Global Breakfast
decorreu em mais de 240 locais em todo 0 mundo.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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Medalha de
Ouro Europeia
em Quimica 2020
Atribuida ao Prof.
Michele Parrinello

A Medalha de Ouro Europeia em Quimica de 2020 foi
atribuida ao Professor Michele Parrinello por realizagdes
excecionais no campo da qufmica na Europa. O Professor
Parrinello serd presenteado com a Medalha de Ouro
durante o 8.° Congresso de Quimica EuChemS em
Lisboa, Portugal, entretanto adiado para 2022, onde
deverd realizar a palestra plendria de abertura do evento.

O professor Parrinello é um fisico Italiano. Atualmen-
te, é professor na ETH de Zurique e na Universita della
Svizzera ltaliana Lugano, na Suica. Recebeu inimeros
prémios devido a qualidade da sua investigagao. Entre
eles, encontram-se o American Chemical Society Award

NOTICIAS SPQ

em Quimica Tedrica (2001) e Dreyfus Prize em Chemical
Sciences (2017). 14 este ano, o Professor Parrinello
recebeu a Medalha Benjamin Franklin (Franklin Institute)
em Quimica. Adicionalmente, o Professor Parrinello
é autor em mais de 600 publicacdes e membro de
varias academias, incluindo a British Royal Society e a
Accademia Nazionale dei Lincei.

Os seus interesses em Ciéncia sdo interdisciplinares.
Juntamente com o Professor Car, ele encontra-se ainda
adesenvolver e aplicar o método de dindmica molecular
Car-Parrinello. Este software de Quimica computacional
analisa o movimento de dtomos individuais. Este método
tem encontrado amplas aplicagées em fisica e quimica
e permite que os cientistas entendam o comportamento
atémico nas mais diversas aplicacoes.

>
Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt

International Dibner Award
2019 para a Exposicao
“Plasticidade - Uma Historia
dos Plasticos em Portugal”

A exposigdo “Plasticidade - Uma Histdria dos
Pldsticos em Portugal”, recebeu em outubro de
2019, o International Dibner Award for Excellence
in Museum Exhibits, galardao que tem por objetivo
destacar a qualidade e a exceléncia de exposigdes
patentes em museus, que apostem na interpretagao

e difusdo da histdria da tecnologia, industria e da
engenharia. Parametros como o design, as narrativas,
0s objetos apresentados, bem como a pertinéncia
dos assuntos divulgados sdo aspetos valorizados na
atribuicdo deste prémio atribuido pela Society for

the History of Technology (SHOT).
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Recegdo do Dibner Award, Mildo, outubro
2019. Crédito a Erik van der Vleuten.

Esta exposicao, inaugurada a 6 de abril de 2019, resulta
de uma parceria entre o Museu de Leiria e o projeto de
investigacao “O Triunfo da Baquelite: Contributos para
uma Histéria dos Plasticos em Portugal”, desenvolvido
no Centro Interuniversitario de Histéria das Ciéncias e
da Tecnologia da Universidade Nova de Lisboa, e coor-
denado por Maria Elvira Callapez, com financiamento
da Fundacdo para a Ciéncia e a Tecnologia (FCT).

No dmbito deste projeto dedicado ao sector
da industria de pldsticos em Portugal foi possivel
reunir, num curto intervalo de tempo, uma colegao
de objetos muito diversificada, oriundos de museus,
investigadores, colecionadores particulares, mas
também de vdrias empresas nacionais, com particular
incidéncia para as empresas da regido de Leiria e
Marinha Grande. O levantamento de objetos contou
com uma campanha de angariaco junto do publico,
tendo-se recolhido e selecionado vérias centenas
deles, segundo categorias, técnicas e periodos de fa-
brico, permitindo tragar uma cronologia dos principais
marcos do desenvolvimento do sector em Portugal.

Esta colecao de plasticos incorpora histdrias,
tecnologias, processos, novos comportamentos e
quotidianos. Especificamente, resgata todas essas
vertentes para o interior da narrativa expositiva,
possuindo exemplares de diversas proveniéncias,
formatos, matérias pldsticas e, cronologicamente,
apresenta objetos que remontam aos anos de 1930,
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aquando da abertura das primeiras unidades fabris
em Leiria dedicadas ao fabrico de plasticos em
Portugal, passando pelos anos de 1950 a 1980, onde
se desenvolveram vdrias unidades fabris na regido de
Leiria, Marinha Grande, Porto, Lisboa, Guimaraes...,
até a atualidade, com a producao de novos plasticos
e outros sintéticos, como fibras.

Selecionar, apresentar e destacar os objetos e
desenvolver uma narrativa foi o desafio do projeto
museografico, que assentou num design que fun-
ciona como elemento mediador entre o espago e
0s suportes expositivos, e onde a cor e a forma sao
elementos de destaque da “grafia” que se desenvolve
a0 longo dos médulos expositivos. A representagao
grafica é ela mesmo um fio condutor coerente e
estrutural da exposigao, presente tanto no andncio
da exposicdo, como nos marcadores temporais dos
diferentes mddulos, relacionando-se de forma direta
com a cor e as formas dos objetos apresentados e,
sobretudo, realgando a sua plasticidade individual
ao longo dos conteldos temdticos selecionados. O
desenvolvimento dos médulos expositivos aposta
ainda numa diversidade funcional e tipolégica dos
diferentes contextos sociais do objeto plastico,
desde o doméstico ao industrial, ou do religioso
ao infantil. A diversidade é, alids, um ponto forte
desta exposicdo que estd associada com as tipo-
logias de plasticos (os diferentes polimeros) e suas
caracteristicas quimicas e fisicas.

A exposicao culmina com um dltimo mddulo
intitulado “Arte Pldstica” onde sdo apresentadas,
entre outras, obras de arte em pldstico de Nuno
Sousa Vieira e outras de caracter rotativo, oriundas
da colecdo da Fundacao Calouste Gulbenkian. Deste
modo, associa-se a expressao artistica com a narrativa
histérica, movendo o olhar do visitante para as
capacidades “plasticas” do pldstico, explorando a
sua plasticidade, caracterfstica que abriu o universo
criativo a novas formas e composigoes.

A exposicdo conta ainda com videos que apre-
sentam trés aspetos diferentes em torno do uso
e fabrico do pldstico, nomeadamente o video Le
Chant de Syrene, realizado por Alain Resnais, um
video com relatos de antigos técnicos e operarios
da industria na regido de Leiria, fruto de um vasto
trabalho de recolha de depoimentos desenvolvido sob
a coordenacdo de Paula Mota Santos e a Associacdo
“ACOA: Amigos do Parque e do Museu do C6a”, e um
conjunto de pequenos videos produzidos no dmbito
de projetos de educacdo ambiental (alertando para
as questdes que envolvem a polui¢do dos mares e
rios e as formas de tratamento dos residuos), cedidos
pelos autores ou institui¢des produtoras.

A exposicao ficard patente até junho/julho de
2027 e abre a oportunidade para outras reflexdes e



iniciativas. O Museu de Leiria, em colaboracdo com o
grupo de investigadores, tem desenvolvido um progra-
ma de coldquios, visitas orientadas, projetos artisticos
e de animacao cultural, sobre temas relacionados
com a produgao e transformagao dos pldsticos, seus
usos, diversidades e plasticidades. Fica o convite.
Mais informagbes em visiteleiria.pt/agenda/plas-
ticidade-uma-historia-dos-plasticos-em-portugal.
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>
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Comissao Europeia
Lanca Plataforma
de Partilha

de Dados COVID-19
para Investigadores

A Comissdo Europeia, em conjunto com varios
parceiros, langou no dia 20 de abril de 2020 uma
plataforma de dados europeia COVID-19 para permitir
a rdpida recolha e partilha dos dados de investigagao
disponiveis. A plataforma, que faz parte do plano
de acdo ERAvsCorona, representa mais um marco
nos esforcos envidados pela UE para apoiar os in-
vestigadores na Europa e em todo o mundo na luta
contra o surto de coronavirus.

A nova plataforma proporcionard um ambiente
europeu e mundial aberto, fidvel e moduldvel, em
que os investigadores poderdo armazenar e partilhar
conjuntos de dados, nomeadamente sequéncias
de ADN, estruturas de proteinas, dados da inves-
tigacdo pré-clinica e de ensaios clinicos e dados
epidemioldgicos. Resulta de um esforgo conjunto
da Comissdo Europeia, do Instituto Europeu de
Bioinformdtica do Laboratdrio Europeu de Biologia
Molecular (EMBL-EBI), da infraestrutura Elixir e do
projeto COMPARE, assim como dos Estados-Membros
da UE e de outros parceiros.

A partilha aberta e rapida de dados acelera
consideravelmente a investigagdo e a descoberta,
permitindo dar uma resposta eficaz a emergéncia do
coronavirus. A plataforma de dados europeia COVID-19
é consonante com os principios estabelecidos na decla-
ragdo sobre a partilha de dados em caso de emergéncia
de sautde publica e reforga o compromisso da Comissao
de facultar acesso aberto aos dados de investigagao e de
promover a ciéncia aberta, com vista a tornar a ciéncia
mais eficiente, fidvel e capaz de responder aos desafios
societais. Neste contexto, a plataforma é também um
projeto-piloto prioritdrio, que visa realizar os objetivos
da Nuvem Europeia para a Ciéncia Aberta (FOSC) e que
tira partido das redes jd estabelecidas entre o EMBL-EBI
e as infraestruturas nacionais de dados de satde publica.

Toda a informacao relacionada com a COVID-19
pode ser acedida em covid19dataportal.org.

>

Bruno Machado
brunofm@fe.up.pt
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COVID-19:
Mascaras Faciais
Mais Eficientes

e Reutilizaveis
Baseadas num
Filtro Hidrofobico
Nanoporoso

Desde o aparecimento da doenga respiratdria grave
causada pelo novo coronavirus SARS-CoV-2, o uso de
mdscaras faciais tornou-se imprescindivel em todo o
mundo de modo a controlar a rapida disseminagao
desta pandemia. Como resultado, tem-se verificado
uma escassez destas mascaras a nivel mundial.

As mdscaras mais seguras disponfveis atualmente
sdo as FFP2, assim designadas na Unido Europeia
(mdscaras N95 nos EUA e respiradores KN95 na China).
Estas mascaras tém um tamanho de poro de cerca de
300 nm, pelo que a sua eficiéncia de filtracdo para
particulas sub-300 nm é de cerca de 85%. Dado que o
virus que provoca a COVID-19 apresenta um didmetro
de 65-125 nm é necessdrio o desenvolvimento de
mdscaras mais eficientes e, preferencialmente, reutili-
zaveis, de modo a minimizar o problema de escassez.

Muhammad Mustafa Hussain e colaboradores,
da Universidade de Ciéncia e Tecnologia Rei Abdullah
(KAUST - King Abdullah University of Science and
Techno/ogy), Thuwal, Arabia Saudita, e Universidade
da Califérnia (Berkeley, EUA), desenvolveram uma
membrana nanoporosa que pode ser usada numa
mascara do tipo N95 e substituida apés cada utilizagao.
Estes investigadores desenvolveram inicialmente um
modelo flexivel baseado em silicio a partir de uma
pastilha de silicio revestida com uma camada de SiO,,
que foi padronizado usando um feixe de eletrées e
gravagdo. O padrdo usado consistiu de uma rede de
quadrados com dimensdo de 90 nm x 90 nm. Através
destes orificios na camada de Si0,, a pastilha de silicio
foi gravada com KOH. O modelo obtido foi revestido
com uma camada de cobre pulverizada para o tornar
mais resistente mecanicamente.

silicio usando revestimento por rotagdo. O modelo
foi colocado na camada Pl e o seu padrao de orificio
quadrado foi transferido para o polimero usando
a gravagao por plasma. O molde foi removido e a
membrana polimérica flexivel resultante foi descolada
do substrato de silicio.

Os poros da membrana polimérica tém dimens3o
inferior a5 nm, a qual podera ser ajustada por variagao
no tempo de gravagdo. De acordo com a equipa de
investigagao, cdlculos sobre a taxa de fluxo de ar
(> 85 L/min) que passa através da membrana
confirmam a sua respirabilidade numa ampla
diversidade de tamanhos de poros, densidades
e espessuras de membranas. O polimero usado
pelos investigadores é hidrofébico, o que poderd
induzir um efeito de auto-limpeza, resultante do
deslizamento de gotas na drea inclinada da mascara.
A membrana pode ser aplicada em mdscaras N95 ou
equivalentes para melhorar a eficiéncia de filtragao.
O filtro pode ser trocado para uma reutilizagdo
mais segura das mdscaras.

>
Ana Paula Esteves
aesteves@quimica.uminho.pt

Fontes

Este modelo foi usado para preparar uma mem-
brana polimérica hidrofébica nanoporosa. A equipa
de investigacao produziu um filme de poli-imida
(PI) com 10 pm de espessura sobre um substrato de

Replaceable Filter Membrane for More Effcient Face Masks, https://www.
chemistryviews.org/details/news/11242415/Replaceable _Filter_Membrane_
for _More _Efficient_Face_Masks.html (acedido em 08/06/2020)

N.EI-Atab, N. Qaiser, H. Badghaish, S.F. Shaikh, M.M. Hussain, ACS Nano (2020).
DOI: 10.1021/acsnano.0c03976
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Aprendendo com o Passado:
Opcoes Urgentes para a
Prevencao e Tratamento
de InfecOes Respiratorias

Agudas Severas Causadas
pelo Virus SARS-CoV-2

A trajetdria atual do surto de 2019-nCoV (COVID-19)
causado pelo virus SARS-CoV-2, tornou necessdrio
o desenvolvimento de medidas de satde publica
para conter a disseminagdo do virus e a otimiza-
¢ao dos tratamentos dos doentes infetados. Uma
analise da sequéncia do genoma do SARS-CoV-2,
disponivel em GenBank (ID: MN908947.3), mostra
uma forte homologia com o SARS-CoV. Portanto, os
estudos previamente desenvolvidos sobre o SARS-
-CoV e a Sindrome Respiratéria no Oriente Médio
(MERS-CoV) podem ser usados diretamente para
ajudar a tratar a COVID-19.

Wenshe Ray Liu e o seu grupo de investigacdo
(Universidade A&M do Texas) concentraram os
seus esforcos no sentido de encontrar medicamen-
tos para tratar a COVID-19.

Partindo de um pequeno conjunto de moléculas
(peptideo baseado em ACE2, remdesivir, 3CLpro-Te
novas vinilsulfonas inibidores de protease), o grupo de
Liu identificou a droga antiviral remdesivir (desenvol-
vido para dar resposta a pandemia de Ebola em 2014)
como um medicamento vidvel para tratar a COVID-19.
No estudo, publicado no final de janeiro, os autores
identificam ainda outras “pequenas-moléculas”
com potencial terapéutico para a COVID-19, como
por exemplo o 3CLpro-1.

>
Marta Pifieiro
mpineiro@qui.uc.pt
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Chemists working on drugs to treat COVID-19, ScienceDaily. ScienceDaily, 6 Abril
2020. www.sciencedaily.com/releases/2020/04/200406190509.htm.

J.S. Morse, T. Lalonde, S. Xu, W. R. Liu, ChemBioChem 21(2020) 730-738.
DOI: 10.1002/¢cbic.202000047
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SARS-CoV-2
(COVID-19)

- Replicacao
da Informacao
Geneética

A pandemia COVID-19 é causada pelo coronavirus
SARS-CoV-2. Este virus, para se multiplicar, tem de
replicar o seu material genético precisando, para isso,
das células de um hospedeiro. O processo de replicagdo
do genoma e transcrigdo dos genes deste virus é
realizado por uma RNA polimerase dependente de RNA
[(RdRp) - RNA-dependent RNA polymerase] do virus.
Esta enzima (polimerase) liga-se ao RNA do virus e co-
pia-o. Os fdrmacos que interrompam esse processo de
replicagdo podem ser Uteis no tratamento da COVID-19,
dado que este complexo RdRp é o alvo para os farmacos
antivirais andlogos a nucledsidos. O conhecimento da
estrutura da polimerase de SARS-CoV-2 durante o
processo de replicacdo podera fornecer informagoes
importantes com vista a otimizagao de farmacos com
esse modo de agdo, nomeadamente o remdesivir que
estd atualmente em estudo. Este farmaco apresenta
atividade antiviral contra coronavirus em culturas
celulares e animais, inibe coronavirus RdRp e estd em
ensaios clinicos como um candidato a farmaco para
o tratamento da doenca COVID-19.

Investigadores do Instituto Max Planck de Qui-
mica Bioffsica, Géttingen, Alemanha, determinaram
a estrutura da RdRp do SARS-CoV-2 na sua forma
de replicacio (foto) usando microscopia eletrénica
criogénica (crio-EM). Esta técnica utiliza temperaturas
muito baixas permitindo a determinagdo de estruturas
biomoleculares em resolucdo quase atémica. Esta
polimerase consiste de trés protefnas virais (nsp12,
nsp8 e nsp7). A equipa de investigacdo expressou
estas proteinas em células de insetos ou na bactéria
Escherichia coli, purificou-as e reconstituiu a poli-
merase das protefnas purificadas. Depois, adicionou
o RNA modelo para formar um complexo RdRp-RNA
e realizou medicdes pela técnica crio-EM.
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O RNA modelo e o RNA copiado formam um
“duplex” (representado a azul e vermelho no lado
esquerdo da figura), andlogo a dupla hélice do DNA. A
estrutura que este grupo de investigadores determinou
contém mais de duas “voltas” desse RNA duplex para
além das proteinas enzimaticas. Extensées helicoidais
longas na proteina nsp8 (na figura, a verde, acima do
RNA) projetam-se ao longo do RNA duplex. Segundo
os investigadores, essas “extensdes” de proteinas
podem ajudar a enzima a copiar o genoma, relativa-
mente longo, do SARS-CoV-2 num processo continuo,
evitando a dissociacdo do produto.

Esta equipa de investigadores acredita que os
resultados obtidos podem permitir uma andlise
detalhada dos mecanismos de inibicdo usados por
antivirais, como o remdesivir.

>
Ana Paula Esteves
aesteves@quimica.uminho.pt
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How SARS-CoV-2 Copies Its Genetic Information, https://www.chemistryviews.

org/details/news/11238721/How _SARS-CoV-2 _Copies _Its_Genetic _
Information.html (acedido em 05/06/2020)

H.S. Hillen, G. Kokic, L. Farnung, C. Dienemann, D. Tegunov, Patrick Cramer, bioRxiv

(2020). DOI: 10.1101/2020.04.27.063180
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Um Mistério com
1000 Anos Resolvido:

Elucidando a Estrutura

Molecular de um Azul

Utilizado em Manuscritos

da Idade Média

A estrutura molecular da aguarela medieval conhecida
como “Folium” foi finalmente resolvida no século XXI.
A abordagem interdisciplinar adotada pelos investi-
gadores portugueses foi a chave para produzir extratos,
preparados seguindo as instrugdes medievais, e mostra
que o cromdforo azul/roxo é o corante principal da casca
do fruto da Chrozophora tinctoria. O estudo envolveu a
caracterizacdo multi-analitica da sua estrutura usando
técnicas de HPLC-DAD-MS, GC-MS, RMN ('H, BC, COSY,
HSQC, HMBC, INADEQUATE) e computacionais. O composto

Crédito: Paula Nabais,
Universidade NOVA de Lishoa.

As reacoes cruzadas de radical-polar (RPCs) ocorrem
normalmente num passo Unico e em condigdes suaves
usando um catalisador fotorredutor ou n&o fotorredu-
tor. Como proporcionam um aumento da complexidade
molecular e uma boa tolerdncia de grupos funcionais,
sdao uma excelente ferramenta para a sintese de
moléculas alvo, em especial na indUstria farmacéutica.

Investigadores japoneses desenvolveram uma nova
metodologia para RPCs usando fenotiazinas aromdticas
como catalisadores fotorredutores organicos (10 mol%)
na presenca de LiBF, (10 mol%). A inovagdo desta
metodologia consiste no uso de fenotiazinas com
elevado potencial de redugao (E, ,* = -2,1V vs. SCE) e
formacao de radicais persistentes, por excitagdo com
diodos emissores de luz (LEDs) na regido do azul, que
iniciam o ciclo catalitico. O método consiste numa
descarboxilagdo seguida da formagao de ligagdes
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azul corresponde a 6’-hidroxi-4,4'-dimetoxi-1,1'-dimetil-
5'-{[3,4,5-tri-hidroxi-6-(hidroximetiltetra-hidro-2H-pi-
ran-2-ilJoxi}-[3,3'-bipiridinal-2,2',5,6(1H,1"H)-tetraona,
um derivado da hermidina, que os autores denomi-
naram crozoforidina. Dados experimentais e estudos
de modelagdo computacional mostram que o dimero
monoglicosilado é representado por dois isdmeros estaveis
(atropisémeros), um conhecimento indispensavel para a
caracterizacao deste corante medieval em obras de arte,
como iluminuras manuscritas medievais, e para testar
a sua estabilidade. A crozoforidina, usada nos tempos
antigos para fazer um lindo corante azul para pintura,
n3o é uma antocianina - encontrada em muitas flores
e frutas azuis — nem indigo, o mais estdvel corante azul
natural. Portanto, constituf per se uma nova classe de
moléculas antigas fontes de azul.

Os autores identificam este estudo como um ponto
de partida para o desenvolvimento de novas descobertas
e como uma relevante contribuicdo para a preservacao
do nosso patrimdnio cultural.

>
Marta Pifieiro
mpineiro@qui.uc.pt
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P Nabais, J. Oliveira, F. Pina, N. Teixeira, V. de Freitas, N. F. Brds, A. Clemente,

M. Rangel, A. M. S. Silva, M. J. Melo, Sci. Adv. 6 (2020) eaaz7772.
DOI: 10.1126/sciadv.aaz7772

Descarboxilacao
Fotocatalitica
Usando
Fenotiazinas

e LEDs
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0 monéxido de carbono (CO) é uma molécula de
sinalizagdo molecular natural com elevada toxicidade,
sendo esta resultante da elevada afinidade pela
hemoglobina, por formagao de carbonil-hemoglobina
(COHb) que conduz a hipoxia. Contudo, em concen-
tracées sub-micromolares (0,2 uM), o CO possui
um elevado potencial terapéutico, especialmente
em quimioterapia, atuando sinergicamente com
farmacos convencionais (aumenta a sensibilidade
das células cancerigenas). Neste sentido as moléculas
geradoras de CO (CORMSs) e os métodos de libertagdo
controlada de CO s3o altamente desafiadores para o
desenvolvimento de novas terapias.

Investigadores checos investigaram a descarbo-
xilagdo de derivados de 3-hidroxiflavonas ativada
por diodos emissores de luz (LEDs) (fotoCORMs).
0 mecanismo de fotolibertacdo do CO (ca. 80%
rendimento), usando LEDs com emissdo no azul,
estd relacionado com a formacdo de um estado
excitado tripleto da 3-hidroxiflavona e subsequente
reacdo do tautémero (4cido ou base) conjugado com
oxigénio no estado tripleto. Deste modo, 0 mecanismo
de libertacdo de CO é essencialmente uma reacdo
de foto-oxigenagao auto iniciada e o aumento da
eficiéncia é dependente do rendimento quantico do
cruzamento inter-sistemas.

>
Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt
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C(sp?)-0-C(sp?) (usando dlcoois primdrios, secundarios
ou tercidrios), mas também pode ser usado na for-
magao de ligacdes C(sp?)-N-C(sp?) e C(sp?)-S-C(sp?).

>
Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt
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S. Shibutani, T. Kodo, M. Takeda, K. Nagao, N. Tokunaga, Y. Sasaki, H. Ohmiya, J.
Am. Chem. Soc. 142 (2020) 1211-1216. DOI: 10.1021/jacs.9b12335

Producio de
Monoxido de Carbono
por Descarboxilacao
de Derivados de
3-Hidroxiflavonas
Usando LEDs
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ARTIGOS SPQ

Cinética Quimica

e Dinamica

Epidemioldgica

>

Mario Berberan e Santos

Chemical Kinetics and Epidemiological Dyna-
mics. Chemical Kinetics and Epidemiology are
both devoted to the evolution of populations
and have common aspects. It is shown that the
SIR Kermack-McKendrick model of epidemic
dynamics is mathematically identical to the
autocatalysis with inhibition reaction mecha-
nism. Autocatalysis with no inhibition, which
has analytical solution (the logistic curve) and
is by itself relevant in population dynamics,

is a pedagogically sound way of introducing
the problem. After establishing the connection
between kinetics and epidemic dynamics,

the SIR model is discussed and applied to an
epidemic case study used in textbooks, and
which is used to build several scenarios of
current interest. The last part of the article is
devoted to the application of some results of
the model to the current COVID-19 pandemic,
using data from Portugal, Italy and USA.

1. Autocatdlise e equacio logistica
Considere-se a reacdo elementar autocatalitica [1,2]

S+1——>21 )

em que Sé o substrato e /o produto que catalisa a sua
propria producdo (definicdo de autocatdlise). Tem de
haver uma quantidade inicial ndo nula de produto para
que a reagdo se possa dar. O mecanismo da reagao
pode ser representado pelo Esquema 1.

Tanto a Cinética Quimica como a Dinamica
Epidemioldgica descrevem e interpretam

a evolucdo de populagdes, tendo, por essa
razdo, muitos aspetos em comum. Neste

artigo, estabelece-se o paralelo entre o modelo
epidemioldgico SIR de Kermack-McKendrick e
a autocatdlise com inibicdo. A autocatdlise sem
inibi¢ao, que possui solug¢do analitica (a curva
logistica), jd por si relevante em dindmica
populacional, é uma boa forma de introduzir
o problema. Apds estabelecer a ligagdo entre
Cinética Quimica e Dinamica Epidemioldgica,
apresenta-se e discute-se em pormenor o
modelo SIR, que é aplicado a um caso real de
epidemia viral, dado como exemplo em livros
de texto, e que é usado para construir vdrios
cendrios idealizados com relevancia atual.
Conclui-se o artigo com a aplicagdo de alguns
resultados do modelo a pandemia de COVID-19,
usando dados de Portugal, Itdlia e EUA.

Esquema 1- O ciclo
catalitico da autocatalise.
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Um exemplo bem conhecido de uma reagdo deste
tipo é a conversio do tripsinogénio em tripsina (uma
protease), que esta propria catalisa, e que se dd no
nosso organismo durante a digestdo [3].

As equacbes de velocidade correspondentes a eq. 1
(autocatdlise quadratica) s3o:

S _ ysi )
dt

a_ kST (3)
dt

em que, por simplicidade, se omitem os parénteses re-
tos, ou seja, Se Isimbolizam as concentracées [S]e [I],
respetivamente. A constante de velocidade k é bimole-
cular. As concentragdes iniciais sdo S, e |, tendo-se S
+1,=S+1.Sendo a reagao irreversivel, todo o S acaba
por ser convertido em /, tendo-se assim [_ =S, + | .
O nuimero de moléculas de | produzidas por cada
molécula de I, por unidade de tempo (frequéncia de
convers3o), ¢ igual a kS.

A'integracdo da eq. 3 é imediata,

I
1=1 =
1, +S,exp(—kI,t) (4)

Esta funcao do tempo é designada por curva logistica
[4,5] (veja-se a Figura 1). Aplica-se 3 evolugdo de
algumas populagdes de seres vivos, cujo aumento
depende de alimentos, nutrientes ou outro elemento
critico, representado por S (inicialmente So) [5]. A
mesma funcao foi usada na descrigdo do crescimento
de organismos individuais [6]. Em todos estes casos, k
traduz um potencial intrinseco de crescimento. A curva
logfstica também foi utilizada em estudos demogrdficos
pioneiros, designadamente para representar a evolugao
da populacao dos FUA entre 1790 e 1910 [7].
Segue-se da eq. 4 que o crescimento € inicialmente
exponencial. De facto, para tempos curtos e para
So>> lo, 2 €q. 4 reduz-se a

I=1I,exp(kS,t) (5)

Tanto a populacdo (ou concentragdo) | como a velo-
cidade de crescimento d//dt duplicam a cada

T, - In2
kS, (6)
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que é, pois, apenas determinado pela frequéncia
caracteristica [8]. Contudo, como S vai diminuindo,
a velocidade de crescimento passa por um maximo
(dI7dt) noinstante t,, (que é o ponto de inflexao para
) e diminui a partir daf, como se mostra na Figura 1.
A eq. 4 pode ser reescrita como

1= L,
l+exp [—k[w(t ~t,, )J

sendo t,,, 0 tempo necessario para a populagao atin-

gir metade do valor maximo,

_In(S,/1,)
by _T (8)

©

Figura 1- O quociente I/]ec

em fungao do tempo, de acordo
comaeq. 4, paral, = 4,54x10%, S
=1-1,ek=10,0queddt,=0,07e
t,,, = 1(unidades arbitrarias). A linha
tracejada corresponde a extrapolagao
da exponencial, eq. 5.

Resulta da eq. 8 que o tempo € tanto mais longo
quanto menor for o valor inicial de I, I, (aumentando
o tempo de inducao) ou mais elevado o valor inicial de
S, S, (mais substrato disponivel para o crescimento).
0 tempo de duplicagdo diminui com o aumento da
constante de velocidade.

E de referir que o crescimento de culturas de bactérias
(1), que inicialmente se pensava seguir a curva logistica
[9], é afinal melhor descrito pelo mecanismo de Monod
[10], que tem em conta a “saturacdo” a partir de um
certo nivel de substrato,

S+1==(SI)—> 21



0 mesmo se aplica a reagbes autocataliticas, como a j&
referida convers3o tripsinogénio-tripsina [3]. Ignorando
este ponto, ndo essencial para a presente discussao,
podemos perguntar o que sucederia se existisse
uma reacao competitiva que levasse a desativagao
irreversivel do catalisador I. Tanto poderia ser uma
reagao unimolecular elementar, como uma reagao
com outro composto em excesso (por exemplo um
inibidor), em ambos os casos:

I——>R

(10)

sendo R um certo produto, Esquema 2.

Esquema 2 - O ciclo
catalitico da autocatdlise
com inibigao irreversivel.

Nesta situacao, o catalisador I deixa de ser um produto,
e passa a ser um intermedidrio instavel, que acaba por
desaparecer. Podemos, assim, encarar esta reagao
COMO uma reagao consecutiva S - /- R, em que o
primeiro passo tem autocatdlise. Esta introduz duas
diferencas em relacdo a reacdo ndo catalisada: (i) Para
areagdo ocorrer, 0 «intermedidrio> tem de estar pre-
sente inicialmente; (ii) A reacdo, apesar de irreversivel,
pode terminar sem que todo o S seja consumido.
Uma tal situagao é formalmente equivalente a um
modelo basico de epidemiologia, o modelo de
Kermack-McKendrick, que se discute em seguida.

2. Dinamica epidemioldgica: o modelo SIR
de Kermack-McKendrick

A dindmica de transmissdo de uma doenca infeciosa no
seio de uma populagdo homogénea e fixa (humana ou
animal) pode ser descrita, em primeira aproximagao,
por um modelo matematico andlogo ao da autocatdlise
com desativacdo do catalisador. O modelo bésico,
ainda hoje importante, foi proposto por Kermack e
McKendrick h3 quase um século [11] e é conhecido

ARTIGOS SPQ

pelos seus nomes: modelo SIR de Kermack-McKendrick
[12-14], pela razdo que se verd j4 de seguida. Neste
modelo, a populagdo é dividida em trés categorias:
Suscetiveis (S), que podem contrair a doenca; Infetan-
tes (ou Infeciosos), I, que podem transmitir a doenca
aos suscetiveis; e Removidos, R, que sdo infetantes
entretanto curados e imunizados, ou falecidos que
sucumbiram a doenca (continuam a ser contabilizados
para que a populacdo se mantenha constante). Para
além da imunizagdo, admite-se no modelo que o
periodo de laténcia é desprezavel, ou seja, um individuo
fica contagioso, assim que é infetado. De outra forma,
é necessario considerar uma quarta categoria, os
Expostos (infetados, mas ainda ndo contagiosos), e
0 modelo passa a ser o SEIR, Esquema 3.

Esquema 3 -

Representagao do

0 modelo também pressupée uma mistura perfeita
de suscetiveis e infetantes, em resultado de completa
liberdade de movimento no espaco do sistema (corres-
pondente, em termos quimicos, a uma reagao em fase
gasosa em recipiente fechado, ou a uma reagdo em
fase liquida num reator continuo com agitagao), por
forma a garantir homogeneidade. Com estas hipdteses,
o modelo pode ser descrito, em linguagem da Cinética
Quimica, pelo seguinte esquema:

S+1—5—21 ()

I—% >R

O primeiro passo tem em conta o processo de transmis-
saodainfecdo, que se dd por encontro de um infetante
com um suscetivel, sendo k, a constante de velocidade
do processo de infecdo (que se admite ndo variar no
tempo, como pode suceder através de mutagdes no
agente patogénico ou de intervencao humana sobre
as condicdes de transmissdo). Traduz a frequéncia
de contactos e ainda a probabilidade de transmissao

QUIMICA | Vol. 44 | N°156 |
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num contacto, de forma semelhante a da constante
de velocidade de uma reacdo bimolecular elementar,
tal como formulada pela Teoria das Colisdes, que em
solugdo se escreve k = p k,, em que k, éa constante
de velocidade para um processo controlado pela
difusdo e p é a probabilidade de transmissio (reacdo)
num encontro. Porém, ao contrdrio de uma reagao
elementar, em que se verifica o principio da reversibi-
lidade microscépica, este processo é completamente
irreversfvel. O segundo passo representa a imunizagao
ou morte dos infetantes, que se tornam dessa forma
elementos da categoria dos removidos, precisamente
por serem retirados do processo de contdgio, sendo k,
a constante de velocidade de remogao, e que é uma
probabilidade de transicao por unidade de tempo. O
sistema de equacées de velocidade correspondentes
30 mecanismo €, assim [11-14]:

B s (1)
dt

A fsi—k1 =k21["1—5_ j ()
dt k,

R (15)
dt

Uma vez que R ndo figura nas duas primeiras equagoes,
o problema reduz-se, na pratica, a um sistema de duas
equacdes diferenciais (auténomas e no lineares). A
dinamica é determinada por quatro parametros: (i)
Numero inicial de suscetiveis, S;; (ii) Numero inicial
de infetantes, I (que se supoe serem misturados com
os suscetiveis no instante inicial). I, é normalmente
muito menor do que S, (pode mesmo ser um Unico
individuo, veja-se o exemplo da Seccao 3); (iii) Cons-
tante de velocidade k, que reflete a probabilidade
de transmissdo; (iv) Constante de velocidade k, que
reflete a duragdo média de um infetante (¢ tanto
maior quanto menor esta for).

Supde-se habitualmente, sem perda de gene-
ralidade, que ndo hd inicialmente elementos da
categoria dos Removidos. Assim, R é dado por R
=S, + I, = (S + 1). Considerando a duragao tipica
de uma epidemia, os processos de nascimento e
morte (por outras causas) bem como emigracoes e
imigragdes, podem ser desprezados.

Nas equacdes cinéticas, o nimero de elementos
de cada classe deve, em rigor, ser substituido por uma
concentraco (por exemplo densidade populacional
para a categoria em questdo) mas, dado que a drea
(ou o volume) sdo fixos, este efeito é incorporado
no valor da constante de velocidade k. Apenas
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quando se pretende comparar sistemas diferentes é
necessario ter isto em conta.

Se os infetantes no chegassem a ser misturados
com os suscetiveis no instante zero, o seu ndmero
decresceria com o tempo segundo uma lei exponencial:

I=1,exp(—ky) (16)

0 periodo infeccioso médio, T, que é também o tempo
meédio de recuperacdo de um infetante (desprezando
a possibilidade de morte) é definido por:

que é o tempo de decaimento da eq. 16.

A grandeza E = k,SI € muito importante, pois
significa o nimero de novos casos (infetantes) por
unidade de tempo (normalmente por dia), como
resulta da eq. 14. Ao seu andamento, E(t), dd-se o
nome de curva epidemioldgica [13,14]. A curva dos
infetantes, I(t), tem sempre um atraso em relagdo a
esta, pois o efeito dos novos casos € cumulativo [15].

A grande diferenga do mecanismo em andlise
em relacdo ao da autocatdlise pura (sem inibigdo)
é o facto de o numero de infetantes ndo aumentar
necessariamente com o tempo. O resultado é claro
considerando a eq. 14: para a derivada ser positiva a
tempo zero, tem de se verificar que

kS,
k

2

1 (18)

havendo, portanto, um valor minimo de suscetiveis,
dito limiar ou critico, S, [11-13]:

k
S>8 =-—=2
0 c k] (19)

Se o nimero inicial de suscetiveis for inferior a este
valor, o nimero de infetantes diminui com o tempo,
e a epidemia ndo acontece (embora possa haver um
ndmero aprecidvel de infetados subsequentes). A
explicacdo é, obviamente, que a velocidade de remogao
supera a velocidade de producao de infetantes. No
artigo original [9], Kermack e McKendrick especulam
que a existéncia do niimero critico S_poderia justificar



que, em certas regides de doengas contagiosas de
letalidade elevada e endémicas, as populagbes ndo
ultrapassassem um determinado valor.

Outro parametro importante é o nimero bdsico
de reproducdo da infecdo, R, [12-14], definido como
o numero médio de suscetiveis infetados por um
infetante, antes de este se transformar em removido:
F 0 equivalente ao nimero médio de ciclos por cata-
lisador (turnover number), aqui também um fator de
multiplicacao por ser autocatdlise. O valor refere-se
normalmente ao instante inicial, dai o indice.

Esta grandeza adimensional define-se a partir
da eq. (18),

g kiS5, -
k2 Sc

Segue-se desta relagdo que a epidemia se pode
instalar se R, > 1. Para instantes posteriores, quando
Sja éinferior a S, ou quando k, varia com o tempo,
define-se o pardmetro R,

kS
Rf:]_ 21
A (2)

Para demonstrar o significado de R, note-se que a
velocidade de infecdo por infetante é:

—=kS (22)

A tempo zero, esta tem o valor

E(0)

=kS, (23)

0

Finalmente, usando o perfodo infeccioso médio T, o
numero bésico de reproducao fica

R, =kS,7 (24)

Note-se que este valor € uma média: os infetados por
infetante inicial obedecem, em primeira aproximacao,
a uma distribuicdo geométrica de média Ro. Assim,
para Ro = 2,5, por exemplo, a probabilidade de um
infetado inicial ndo infetar ninguém antes de passar
a removido é de 0,29. Dos 71% de infetantes iniciais
que de facto infetam, 29% infetam uma pessoa, 20%
infetam duas, 15% infetam trés, 10% infetam quatro,
7% infetam cinco, etc. Conhecem-se, para algumas

doengas muito contagiosas, valores de R, que atingem 15
e mais, embora sejam mais comuns valores entre 1,5 e
5[16). O valor de R, reflete ndo s6 os aspetos intrinsecos
da doenga, mas também as condicdes especificas da
populacdo (frequéncia de contactos, probabilidade de
transmiss3o). Para a COVID-19 em Wuhan, por exemplo,
o valor inicial de R, (janeiro de 2020) foi estimado em
2,35 (ou 2,5 [18]), descendo em duas semanas para
1,05 apds a imposicdo de restricdes a circulacdo [17].
No inicio da epidemia, quando S, é aproxima-
damente constante, o numero de infetantes
cresce exponencialmente,

I=1I,exp| (kS,—k,)t] (25)

Compare-se com a eq. 5, e o tempo de duplicagdo

dos infetantes, T,, é dado por

In2  zIn2

= = 26
> kS,~k, R,-1 e

Compare-se com a eq. 6. Esta equacao permite
estimar R, numa fase inicial da epidemia, caso t
ja seja conhecido a partir de pacientes j3 recupe-
rados (ou falecidos) [16]:

R,=1+In2 [%] (27)

2
Na Tabela 1, apresentam-se valores de R, calcula-

dos com parametros na gama de aplicabilidade a
pandemia da COVID-19 [18]:

Tabela 1- Valores de R, calculados com a eq. 27

t/d
7 14 21
2 3,4 59 8,3
3 2,6 4,2 59
T,/d 4 22 | 34 | 46
5 2,0 2,9 3,9
6 1,8 2,6 3,4

Aeq. 27 tem também interesse para avaliar a rapidez
de progressao inicial de uma epidemia, conhecidos o
R, e o . Por exemplo,se R, =25e1=7d, vem T,
= 3,2 d. Isto explica a necessidade de as medidas de
contengdo serem tomadas com rapidez.

ARTIGOS SPQ
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Para combater uma epidemia, e extingui-Ia, se
possivel, é necessdrio baixar o valor de R_ (aumentar
o valor de S,) através de: (i) Decréscimo do valor de
kS,, por redugao da frequéncia de contacto (isola-
mento de suscetiveis e de infetantes, quarentena) e
da eficiéncia de infecdo no contacto (distanciamento
social, medidas de protecdo pessoal, aumento da
higiene pessoal e do meio, tanto para suscetiveis
como para infetantes); (i) Aumentar o valor de k,,
por tratamento médico dos infetantes (sendo a outra
razdo a preservacao das suas vidas).

Avacinagdo em massa também tem uma impor-
tancia grande, pois traduz-se por uma transferéncia
direta da categoria dos Suscetiveis para a categoria dos
Removidos, sem passar pela categoria dos Infetantes,
reduzindo simultaneamente o valor de S. E, assim,
possivel descer abaixo do valor critico, tornando a
epidemia invidvel por se ter atingido a imunidade
de grupo, e isto sem que haja, sequer, infetados. Por
exemplo, no caso de uma vacinagao de frequéncia
constante, e com inicio a tempo zero, o sistema de
equacoes de velocidade fica:

das
E:_leI_kS (28)
dil
“=1(ks-k,) (29)
IR ok, (20)
dt

sendo k, a velocidade de vacinagao, que aqui corres-
ponde a um processo de ordem zero.

Deve notar-se que o modelo SIR ndo tem memaria: a
sua dindmica n3o é afetada pelos estados anteriores,
e uma alteragao nos parametros (e.g. k,) ou condigGes
(e.g. vacinagao) num dado momento, produz efeitos
a partir desse momento. Define-se, pois, uma nova
origem dos tempos (ver o exemplo na Secgao 3).

A entrada (ou saida) de infetantes no sistema (por
exemplo viajantes) pode ser traduzida por uma fun-
cdo de entrada/saida A(t),

dl
e A(t)+1(k S—k,) (31)

Consideremos o caso mais simples (sem entrada
ou safda de infetantes nem vacinagao), tal como
feito por Kermack e McKendrick, egs. 13-15. Devido
aos termos nao lineares, ndo é possivel obter uma
solugdo analitica explicita para o sistema de equagoes
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diferenciais, e a evolugdo temporal tem de ser obtida
por integragdo numérica ou recorrendo a aproximagges.
Sdo, contudo, possiveis alguns resultados analiticos,
como se discute de seguida.

A eliminacdo do tempo das eqs. 13 e 14 dd [11-14]

d S

—=—-1 (32)
as S
cuja integragdo conduz a uma relagdo entre /e S:

]=[0+SO—S+SCIH[%j (33)

0

Este € um dos resultados basicos do modelo. O valor
mdximo de /dd-se para S= S, como se segue da eq. 32,
ou, em termos de parametros reduzidos (v. Figura 3),

S 1
< =8, =— (34)
S R,
Aeq. 33 leva a [11-14]
I =I,+S,-S +S 1 5
max_0+ 0 z?+ cn?() (35)
que pode ser reescrita como
. .1
/. :l+l0—R—(l+lnR0) (36)

0

sendoi =1 /S ei =1/S, Neste pontode viragem
da epidemia, em que se atinge a imunidade de grupo,
o nimero de removidos €

Rmax = ]0 + SO - ]max - Sc = _Sc ln [ SC ] (37)
0
ou
‘max ln RO
e 38
S, R (38)
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A fracdo relativa de cada uma das classes no pico da —= = —LW0 (—Roe’“”")R°) (41)
epidemia, egs. 31, 33 e 35, é apresentada na Figura 2 0 Ry

para i, << 1. Para R ligeiramente acima de 1, a fracao
de infetantes é muito pequena, mas aumenta de forma
pronunciada com R, excedendo mesmo as das outras
duas categorias para R > 3,5.

Admitindo que I, << S,, como € normalmente o caso,
é possivel ajustar uma funcdo simples e precisa (para
R, >1)[19], com o comportamento assimptético correto:

Figura 2 - A fragao de cada uma das trés

categorias (relativa a populagdo total), no ponto Sl exp(—R,) +2,462exp(—1,851R,) + 8,798 exp(-3,580R,)
méximo da epidemia (maximo de infetantes) S

em funcao do niimero basico de reprodugao.

Suscetiveis, a amarelo; Infetantes, a vermelho; (42)

Removidos, a verde. SupGe-se que lp << So.

Observa-se ainda que, para valores elevados de R,
a fragao de removidos diminui com R;. Desta forma,
R é desprezavel para R, alto, e a curva logistica,
eq. 4, aplica-sea Seal.

E Uil ter uma express3o explicita para Sem fungao
de I, isto é, resolver a eq. 33 em ordem a S. Isto s6 é
possivel fazendo uso da funcao de Lambert, W(x) [19]:

S 1 L

2o _R —(1+iy—i)R, 2

3 R, 71( € ) se §=8, (39)
S —iWO (~Rye ) se S<8,

S R, (40)

sendo W, (x) a fungao calculada no seu ramo principal e
W ,(x) a fungdo calculada no ramo secundario. Usando
as egs. 39 e 40, pode calcular-se diretamente o valor
de S em qualquer ponto da epidemia. Por exemplo,
quando os infetantes atingem o seu valor maximo, a
eq. 36 é vdlida e, substituida na eq. 39 ou na eq. 40,
das, /S, =1/R,, como esperado. O valor final de S
(no fim da epidemia), S,, também se obtém da eq.
40, desta vez fazendo i = 0:

A dependéncia de S_/S, com R, estd representada
na Figura 3. Como jd referido, para R, < 1 ndo ha
epidemia, e o nimero de suscetiveis ndo diminui
significativamente (admitindo [, << S). A fragdo de
populagdo que ndo contrai a doenca é de 40% para
R,=15,20% paraR,=2,¢e de 6% para R, =3.Para
R, > 5, praticamente toda a populagao é infetada.
Representa-se na mesma figura a fragao de susceti-
veis necessaria para se atingir a imunidade de grupo,
S/ S, €q. 34. Atingida esta fragao, embora a doenga se
continue a propagar, o nimero de infetantes comega
adiminuir. Para R, = 2,5, por exemplo, a fragdo critica
de suscetiveis é de 0,4, ou seja, 60% da populagdo
ja terd sido infetada no instante em que se atinge a
imunidade de grupo. Isto ndo quer dizer que a epidemia
acabe nesse momento, apenas se passa a propagar
cada vez mais devagar. Com efeito, a eq. 42 (v. também
Fig. 3) indica que, no im da epidemia, apenas 11%
da populagdo terd escapado a doenga, ou seja, apds
a passagem do ponto critico ainda hd mais 29% da
populacdo que fica infetada.

Figura 3 - Fragdo da populagao que escapa
adoenca, S_/S,, em fungao do niimero basico de
reproducdo, R, (egs. 41e 42, linha continua). Fragdo
de suscetiveis correspondente a imunidade de grupo
(eq. 34, linha tracejada). Admite-se que [, << S,.
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3. Exemplo de aplicacio do modelo SIR
Como primeiro exemplo de aplicagdo, considere-se
um caso simples e elucidativo [20], citado num livro
de texto [12]: um surto de gripe A (virus HINT) num
colégio interno inglés, em janeiro-fevereiro de 1978
[20]. A origem desta pandemia de gripe em 1977/8, que
atingiu principalmente jovens com menos de 20 anos
por o virus ser recorrente (1957 e anos anteriores), foi
atribuida a ensaios descontrolados de vacinagdo em
militares chineses [21]. No colégio existiam 763 rapazes
com idades entre 10 e 18 anos, sendo a grande maioria
internos. Ap6s as Férias de Natal, um dos alunos,
regressado de Hong-Kong, apresentou sintomas de
gripe. Ao fim de uma semana, surgiram mais casos.
0 numero de alunos acamados (durante 3 a 7 dias,
depois convalescentes) é dado na Tabela 2, obtido a
partir do grafico publicado [20]:

Figura 4 - Exemplo do surto no colégio
interno [20]: observacdes e curvas do modelo.

Tabela 2 - Niimero de infetantes em cada dia

Dia 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 n 12 13 14

Infetantes 3 6 25 75 227 296 258 236 192 126 l 28 n 7

Estes alunos sdo considerados infetantes, presumi-
velmente por ndo estarem isolados. Dos cerca de 130
adultos do colégio, apenas um teve sintomas.

A partir de um ajuste pelo método dos minimos qua-
drados ndo linear, recorrendo a integragao numérica
com I =1e S, = 762, obtiveram-se as seguintes
constantes de velocidade: k, = 2,2x107 pessoa™ d

Uma outra forma de apresentar os resultados € a
representacdo no espaco das fases, Figura 5, em que
o estado do sistema num dado instante corresponde
a0 ponto (S, /). O sistema evolui da direita para a
esquerda, segundo a eq. 33. Os pontos 7a 4 assinalam
as vdrias fases do surto.

e k, = 0,44 d". Estes valores estdo em completa
concordancia com os apresentados em [12]. Com os
parametros determinados, obtiveram-se as curvas
dadas na Figura 4, e os parametros da Tabela 3 (com

Figura 5 - Evolugao do sistema no espago

das fases. 1- Estado inicial (1.° dia); 2- Maximo do
nimero didrio de novos casos (5.° dia); 3- Maximo
do numero de infetantes (6.° dia); 4- Fim do surto
(ca. 14.° dia). Veja-se a Figura 4, para comparagao.

incertezas associadas de alguns %). Observa-se uma
boa concordancia geral, embora ndo perfeita, mas
nao se pode esperar mais do modelo. O nimero de
novos casos por dia (E) terd atingido cerca de 205
no 5° dia. O maximo desta curva antecede sempre o
maximo da curva dos infetantes (/), como se referiu
[15]. O nimero total de infetantes chegou a ser de
293 no 6° dia (40% do total de alunos). Ao fim de
duas semanas, o surto estava praticamente extinto,
tendo atingido cerca de 98% dos alunos. O parametro
R, (3,8) indica uma situagao de rdpida e extensa
propagacao, como se verificou.

Tabela 3 - Parametros e grandezas calculados

Grandeza ou parametro T,/d 7/d S

R t*/d E* S+ t /d )

Valor 0,57 2,3 202

3,8 5,1 205 420 6,4 293
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Tem interesse ver o que se poderia ter passado, se
tivesse havido um maior niimero inicial de infetantes.
Na Figura 6 considera-se I, = 20. A existéncia inicial
de 20 casos faz com que o tempo para se atingir o
maximo de | diminua apreciavelmente, passando
para 3,9 dias (diminuicdo do tempo de indugdo), mas
apenas subindo o |, de forma moderada, para 313
(eq. 35). A situacdo é quase equivalente a ir procurar
no caso original o instante em que I = 20, e fazer dele
a nova origem dos tempos. Isto sucede assim pois S
quase ndo se afasta de S, nesse intervalo, o que ja

ndo acontece para valores de |, muito mais elevados.

Este exemplo calculado mostra que se o niimero

inicial de infetantes for reduzido, o seu efeito € muito

semelhante, independentemente de quantos forem. Fti]gUfa 7d- 'fli(éntico a Fig-;y mas C_On; fidggéo
S6 o tempo de inducdo é afetado de forma importante. fusca de fa para metade 2 partir do 4.7 dia

Que sucederia se, no 10.° dia (S = 266), as medidas
de contengao fossem abolidas e o k, voltasse ao valor
inicial? E o que se mostra na Figura 8. N3o haveria novo
surto significativo, pois o R, seria ligeiramente superior
a1(S, = 202), mas o niimero de suscetiveis que ndo
contraem a doenca (54) diminuiria consideravelmente,
em relagdo ao caso anterior.

Na Figura 9 considera-se uma situagao semelhante,
mas em que as medidas de contencdo foram mais
drasticas, e a constante k, caiu para um décimo do
valor inicial. Nesse caso o R, passa para 0,31, situagdo
(muito) subcritica. O numero de infetantes decai
exponencialmente (com um tempo de vida 1), e 0
de suscetiveis mantém-se praticamente constante.
Assim, a situagdo fica «congelada>, mantendo-se
o potencial epidémico, uma vez que S permanece
muito acima do valor critico, S_. Em consequéncia,
quando se levantam as medidas de contencao (10.°
dia),eo k, volta ao valor inicial, dd-se um novo surto

Figura 6 - Parametros idénticos (a“segunda vaga"), que s6 esmorece quando S desce,
aos da Fig. 4, com a excegdo de Ip = 20. . .
finalmente, abaixo do valor critico.

Também se pode estudar o efeito de uma redu-
cdo intencional de ki durante o surto (o chamado
«achatamento da curva»). Suponhamos que, no
4.° dia (S = 621), devido a medidas de contencio e
isolamento, k; desce para metade do valor inicial,
Figura 7. 0 novo Ry, calculado para essa nova origem
dos tempos (usando S = 621), seria de 1,5 (em vez de
3,1, sem alteracdo de k;), portanto ainda hd subida
(Ro > 1), mas menos pronunciada. Como se vé, o
valor de | (143) desce para cerca de metade, e o
numero de suscetiveis que ndo contraem a doenca
(153) aumenta muito. Contudo, pode n3o ser possivel
manter as medidas de contencdo indefinidamente
(neste exemplo a populagdo é pequena, e os tempos Figura 8 - Idéntico  Fig, 7, mas
também; ndo é assim noutros casos). com reposigao do k; inicial no 10.° dia.
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Figura 9 - Semelhante a Fig. 8, mas com redugao de k; para
1/10 entre 0 4.° dia e 0 9.° dia, e reposicdo do valor inicial no 10.° dia.

Na auséncia de vacina ou terapia eficaz, uma boa
forma de converter os suscetiveis em removidos é,
pois, manter o R, (eq. 21) constantemente igual a1, 0
que permite fixar o nimero maximo de infetantes. Isto
implica que, depois de um corte significativo inicial,
se aumente progressivamente k, aproximando-o do
valor inicial (vida sem restricées), a medida que o S
vai diminuindo. E o que se exemplifica nas Figuras 10
e 11. Fixando, por exemplo, um limite superior para os
infetantes de 100, assim que este nimero € atingido,
a constante de velocidade k; é reduzida para um valor
que impede mais crescimento, ou seja, para que o R;

se fixe em 1, 0 que é conseguido com

k
kl(t):?

Deste modo, ki vai subindo progressivamente, até
que, quando S = S iguala o valor original (valor
“natural”), Figura 10, acabando nesse momen-

to as medidas restritivas.

Figura 10 - Evolugao de ki, reduzido pelas
medidas restritivas entre t (4 dias) e t;, (14 dias).

28 | QUIMICA | Vol. 44 | N°156 | 2020

Isto evita qualquer subida posterior do niimero de
infetantes, e tem-se a evolugdo que se apresenta na
Figura 11, em que o perfodo com restri¢des é o menor
possivel (neste caso cerca de 10 dias). Note-se que
tanto Scomo R variam linearmente no perfodo em que
| é constante (como resulta da eq. 13 e da constancia
do nuimero total de pessoas), e, portanto, k; varia
nesse periodo de forma hiperbdlica (v. eq. 43 e Fig. 10).

Figura 11 - Evolugdo do sistema com controlo da
constante de velocidade k; de tal forma que nunca
ultrapassa o limite |, (neste caso 100). Também se
representa, para comparagdo, a evolugdo original
de I(/, linha vermelha a tracejado), sem controlo
(compare-se com a Fig. 4).

0 ntimero de suscetiveis no infetados, S_, pode ser
calculado usando a eq. 41, mas em que S € substituido
por S, e ip € substituido por I/S , 0 que d3 61 pessoas.

4. O modelo SIR e a COVID-19

O modelo SIR, puramente deterministico, baseia-
-se num certo nimero de aproximagdes drasticas,
designadamente que cada categoria (em especial
Se l) tem, desde o inicio, uma distribuicdo espacial
homogénea. Contudo, exceto para situagoes como a
do colégio apresentada acima, uma descricdo mais
realista serd a de um conjunto de compartimentos co-
municantes, cada um com a sua densidade e niimeros
iniciais, situagdo mais proxima de um sélido poroso
ou de uma rede de reatores do que de um so reator
macroscépico. De notar que a divisdo por categorias
ndo implica uma «reatividade>> Unica. Mesmo no caso
molecular, a constante k, resulta de uma média sobre
energias (distribuicdo de Boltzmann, contudo existe
ergodicidade, ou seja, cada molécula vai passando
pelos vérios estados energéticos).

Na forma mais simples, admite-se ainda que a
constante k, ndo varia com o tempo (mas no exemplo
acima considerou-se o efeito dessa variacdo).

Como uma primeira aproximagao, que representa
um compromisso varidvel entre rigor e simplicidade,



o modelo SIR pode ser aplicado a regides, paises ou,
até, no limite dos limites, ao mundo!

Um aspeto importante que distingue a Cinética
Qufmica da Epidemiologia é a qualidade dos dados
experimentais. Numa drea as experiéncias sdo controla-
das e podem repetir-se, na outra ha muitas incertezas
envolvidas na obtengdo dos dados, e a repeticdo é im-
possivel (pelo menos com seres humanos). O nimero
registado de infetados, por exemplo, depende, no caso
da COVID-19, do nimero de testes realizados, e ¢ um
minorante do nimero real (que pode ser estimado,
mas ndo obtido diretamente, na maioria dos casos). Em
certos paises os nimeros sao baixos ndo sé por falta
de testes (deliberadamente ou por escassez de meios)
mas também por os resultados, suspeita-se, serem
manipulados. Mesmo o nimero de mortes pode ser
inferior ao real, ao serem atribuidas a outras causas.
O contrdrio também ¢é possivel, como sucedeu em
Espanha, em que havia quase duas mil mortes a mais,
depois removidas em bloco das estatisticas. Também
as datas em que sao feitos os registos podem diferir
das datas verdadeiras (diferencas de alguns dias).
Em todo o caso, o nimero de mortes (quando em
numero significativo) parece ser um conjunto de dados
relativamente robusto, pelo menos para alguns paises.

A eq. 14 permite calcular R,

R, :1+L£
k,I dt

(44)

Infelizmente, o niimero de infetantes e a sua variagcao
didria ndo sao ficeis de estimar. Por outro lado, a eq.
15 relaciona o nimero de novos removidos por dia,

dR . iy
R :Z , com o numero de infetantes, I. Admitindo
, o dM
que o nUmero de mortes por dia, M == éuma
fracao fixa do ndimero didrio de removidos, R , (hipdtese

razodvel no ambito do modelo SIR), segue-se que

M e | s3o proporcionais, donde

1 dMm dinM
, . =1+ (45)

k, M dt dt
Esta equagao permite estimar o valor de R em fungao
do tempo, desde que se admita um valor para k,. Como
exemplos, nas Figuras 12-14 e 15-18 apresentam-se os
valores de A7 [22] e de R para Portugal, Itdlia e EUA.
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Os valores de R, calculados para Portugal podem ser
comparados com os dados pelo INSA, estimados com
um modelo mais elaborado [25].

Figuras 12-14 - Nimero diario de

mortes por COVID-19 [22],M=dM/dt, para
Portugal, Itdlia e EUA, sendo o ultimo ponto
correspondente ao dia 25 de junho de 2020.
Apresentam-se médias mdveis de 7 dias.

Verifica-se, nos trés casos, que o R, inicial (antes
de medidas de contencao) esta préximo do valor
referido em vdrios estudos. Note-se que a variagio
de k> leva a uma compresséo ou dilatacao vertical
da curva R (sempre em relagdo a 1), mas ndo altera o
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andamento geral, que €, provavelmente, o resultado
mais interessante da representacao, pois traduz a
variacao da mortalidade, em termos relativos M/Mg
De notar que, em todos estes casos, a fragdo d

populacdo infetada ou que j4 esteve infetada (1-5/S,)
estard, muito aproximadamente, entre 2% (Portugal) e
6% (Itdlia) (sendo a letalidade da doenca da ordem de
1% [23], o nimero é de cerca de 100 vezes o nimero
total de dbitos - contudo ha diferencas, dependendo,
por exemplo, da estrutura etdria de cada pafs e do
nivel dos cuidados de satde). As variacoes observadas
de R ao longo do tempo resultam principalmente
de mudancas em k; (uma vez que S pouco variou),
em consequéncia de medidas quer de contengao
(diminuicdo), quer de desconfinamento (aumento). O
regresso ao estilo de vida anterior a pandemia levaria
também a um regresso ao R inicial (cerca de 2,5).

Figuras 15-17 - Parametro R, calculado com a eq. 45 para
Portugal, Itdlia e EUA, sendo o dltimo ponto correspondente ao
dia 5 de junho (Portugal, dltimo dia com Af = 10 pessoas/d) e
25 de junho de 2020 (Itdlia e EUA). Usa-se um tempo médio de
recuperagao 1/k, = 7 dias e médias mdveis de 7 dias.
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Como mencionado acima (v. Fig. 3 e respetiva discuss3o),
aimunidade de grupo €, segundo o modelo SIR, atingida
quando S/So = 1/Re. No caso da COVID-19, usando
Ro = 2,5, obtém-se 0,4, ou seja, 60% da populagdo
precisaria de j3 ter tido a doenga. Certas estimativas
usam um R, mais elevado (3,0), e chegam a 67% [26].
Qualquer destes valores é provavelmente um majorante
da percentagem real, cujo valor exato, desconhecido,
depende de vdrios fatores e variard de caso para caso.
Num estudo tedrico recente [27], em que se considera
a heterogeneidade da populagdo, aponta-se para um
valor indicativo de 43%.

5. Conclusées
Existem muitos pontos de contacto entre a Cinética Qui-
mica e a Dindmica Epidemioldgica. No que diz respeito
a abordagem deterministica, ficou aqui estabelecido
que a autocatalise com inibicdo é matematicamente
idéntica ao modelo epidemioldgico SIR de Kermack-
-McKendrick. A autocatdlise sem inibi¢o, que possui
solugdo analitica (a curva logistica), e também tem
aplicagdes em dindmica populacional, € uma boa forma
pedagdgica de introduzir o problema. Apds estabelecer a
semelhanga entre as duas dreas cientificas, discutiu-se
o modelo SIR de Kermack-McKendrick, que foi, por fim,
ilustrado por aplicagdo a um caso concreto e simples de
epidemia viral, citado em livros de texto, e que pode ser
usado em sala de aula, como ponto de partida para se
estudar variantes por efeito de alteragdo de pardmetros.
Usaram-se também alguns resultados que foram
aplicados a casos concretos da pandemia da COVID-19
em trés paises, salientando-se as aproximacoes feitas.
Do ponto de vista da analogia quimica estabelecida,
ha duas situacdes distintas. Na primeira, caso passivo,
o sistema evolui de acordo com os pardmetros iniciais,
até que a reacdo se completa (por esgotamento de
infetantes) e ndo ha qualquer intervencdo. Trata-se
de uma reagao a temperatura constante, e o quimico
(epidemiologista) é apenas um observador interessado
(ou o estudioso de um evento j4 ocorrido). Na segunda
situacdo, caso ativo, hd uma intervencao no decurso
da reacdo. Com efeito, o controlo da constante de
velocidade k, (medidas de contengdo e desconfina-
mento) pode ser entendido como uma programacdo
de temperatura, desde que se admita que o passo
elementar /- R é essencialmente nao ativado, isto €,
independente da temperatura [24]. O valor “natural” de
k, corresponderd, digamos, a temperatura ambiente, e
o controlo de k, consiste em arrefecer e posteriormente
reaquecer a mistura reacional, em grau e durag3o
varidveis, por exemplo para manter o nimero de
infetantes constante (estado estaciondrio). De facto,
as medidas de contengdo podem ser descritas como
um “arrefecimento” - necessdrio - da populacio (e,
colateralmente, da economia) pelo governo [28].



Considerando a atual situacao, nacional e mun-
dial, o paralelo aqui apresentado pode dar origem a
discusstes e a varios tipos de projetos pedagdgicos e,
ainda, contribuir para um melhor entendimento da
situacdo e das incertezas associadas.
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O Sabdo na Luta

Contra o SARS-CoV-2:

Uma Questio de Forcas
Intermoleculares

Soap in the fight against SARS-CoV-2: it’s all A composic¢do quimica dos sabdes e do enve-
about intermolecular forces. Soaps and SARS- lope do virus SARS-CoV-2 sdo apresentados.
-CoV-2 virus envelope chemical composition As caracteristicas anfifilicas dos componentes
are presented. The amphiphilic characteristics dos detergentes e dos lipidos do envelope

of detergents and viral envelope lipid compo- viral sdo responsdveis pelo estabelecimento
nents are responsible for the establishment of de fortes interacoes intermoleculares

strong detergent-lipid intermolecular interac- detergente-lipido que permitem a destruicdo
tions that trigger the destruction of the viral do envelope viral levando a inativacdo do
envelope leading to inactivation of the virus. virus. As concentragées de sabdo/dlcool

The concentrations of soap/alcohol necessary necessdrias para assegurar a molhabilidade
to ensure epidermis wettability are presented, da epiderme, por forma a permitir a completa
since this process is cornerstone for an effective  remocdo e inativacdo do SARS-CoV-2, sdo
inactivation of SARS-CoV-2. Intermolecular apresentadas. As interacoes intermoleculares
interactions between amphiphilic molecules entre moléculas anfifilicas permitem explicar
explain the efficiency and importance of a importancia e eficdcia de uma higiene
regular hands and surfaces hygiene in the fight  regular das mdos e superficies no comba-
against the COVID-19 pandemic. te a pandemia de COVID-19.

Figura 1- Infografia da OMS
sobre a importancia da lavagem
das maos no combate a doenca.

0 velho sabdo, conhecido desde a Antiguidade, e usado
pelo Homem ha mais de 4 mil anos, volta a ribalta no
contexto da luta contra a pandemia da COVID-19 no séc.
XXI. Alavagem regular das mdos com sabdo estd entre
as principais medidas de prevengdo da contaminagdo
com o virus SARS-CoV-2 preconizadas pela Organizagao
Mundial de Sadde, OMS, (Figura 1) [1], mas porqué?
0 sabdo, obtido fervendo gorduras com cinzas, é
conhecido desde 2800 a.C. na Mesopotamia. Contudo,
adesignagao de sabdo estd habitualmente associada
as escorréncias observadas no rio Tibre, apés sacrificios
animais no Monte Sapo, cuja eficiéncia de lavagem
foi reconhecida pelos Romanos. A saponificagao de
gorduras, esquematicamente apresentada na Figura 2,
leva a formagdo de misturas de sais de dcidos gordos,
que apresentam propriedades anfifilicas (gostam de
ambos: dgua e 6leo) e cujas solucdes aquosas tém
capacidade de solubilizagdo de gorduras.
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Figura 2 - Esquema da saponificagao
de gorduras com formagao de sabao: sais
de acidos gordos e glicerol.
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Estas propriedades anfifilicas estdo na base da capaci-
dade dos sabdes para inativar os Coronavirus, como o
SARS-CoV-2, por interagdes intermoleculares entre os
compostos anfifilicos do sabdo e da camada externa
dos virus desta familia.

Os virus podem ser descritos, em termos muito
simples, como nanoparticulas de dcido nucleico, DNA
ou RNA, contido num invélucro proteico denominado
capsideo. Os Coronavirus, responsdveis por infe¢oes
respiratérias no Homem, outros mamiferos e aves, tém
cerca de 100 nm de didmetro e o seu capsideo est3
envolvido por uma bicamada lipidica que forma um
envelope protetor adicional (Figuras 3,4) [2-4]. Este
envelope lipidico auto-montado, é assegurado essen-
cialmente por forcas de dispersao entre fosfolipidos
(anffflicos) e protege uma estrutura viral assente em
interagdes intermoleculares fracas, mas é, também,
um ponto de vulnerabilidade do SARS-CoV-2, perante
outras moléculas anfifilicas, como as constituintes
dos sabdes, géis de banho, detergentes de lavagem
de roupa, loiga ou superficies.

A composigao quimica da vasta gama de produtos
de higiene e limpeza é muito variada em termos dos
tipos moléculas e proporgoes dos tensioativos, vulgo

Figura 3 - Imagem de microscopia
eletrénica do virus SARS-CoV-2 [3].
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Figura 4 - Representacao esquematica da
estrutura do SARS-CoV-2 (adaptado de [4]).

detergentes, presentes nas diversas formulagdes.
Independentemente da sua composi¢do quimica
especifica, os produtos de higiene e limpeza sao
predominantemente constituidos por compostos
anfifilicos como o sabdo (tensioativos iénicos e/ou
nao idnicos). A afinidade dos compostos anfifilicos
para a bicamada lipidica e o estabelecimento de
ligagoes intermoleculares detergente-lipido, levam a
intercalagao de moléculas de detergente na bicamada
lipidica com a consequente destruicao da integridade
do envelope protetor, resultando na inativaco do virus
(Figura 5). A nivel molecular trata-se de um fenémeno
idéntico a dissolucao de goticulas de gordura em
agregados moleculares de tensioativos, que explica
o vulgar processo de lavagem [5,6].

Figura 5 - Esquema da
solubilizagdo do envelope viral do SARS-
CoV-2, durante a lavagem das maos.

Mas porqué 20 segundos de lavagem das m3os?
necessdrio garantir que toda a superficie cutanea é
eficazmente molhada e ensaboada de forma a permitir
a solubilizagdo da bicamada lipidica do envelope viral.
Este processo ndo é instantaneo, e é indispensavel
para assegurar a completa inativagdo e remogao do
SARS-CoV-2. A epiderme, camada exterior da pele,
protege o corpo das agressoes externas, segregando
lipidos e proteinas, e conferindo-lhe caracteristicas de
molhabilidade muito particulares. £ hoje reconhecido que
a pele tem caracterfsticas hidrofébicas, sendo a hidro-
fobicidade cutdnea dependente da zona do corpo, pelo
que a avaliacdo de cosméticos e tratamentos dérmicos
implica a determinagao de tensdes superficiais criticas
de Zisman [6,7]. A tensao superficial critica avalia o valor
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minimo que € necessario a tensao superficial da solugao
de lavagem atingir para assegurar o seu espalhamento
sobre a superficie da pele. Este valor define assim qual
a tensdo superficial que toda e qualquer solucdo de
higienizagao tem de ter para garantir que a pele é molhada
por forma a permitir a remogao, ou mais corretamente,
ainativacdo de virus, bactérias ou outros contaminantes
da nossa pele. O valor situa-se entre 24 e 27 mNm™' na
regido dos bracos e maos [7,8].

As solugdes aquosas de sabdo com concentragoes
inferiores a 10 mM atingem tensdes superficiais desta
ordem de grandeza, sendo, portanto, muito eficazes nos
processos de lavagem. Os dlcoois também sao moléculas
anfifilicas tendo a capacidade de se introduzir entre os
lipidos do envelope do SARS-CoV-2, contudo, a sua

Figura 7 - Infografia da OMS sobre contaminagao de superficies.

Os estudos sobre o tempo de residéncia do SARS-
-CoV-2 em superficies sdo escassos, refletem condicoes
extremas de contaminagao e s&o pouco representativos,

devendo ser encarados como meramente indicativos
(Figura 7). Os resultados apontam tempos de meia vida
do virus de 6 a 7 horas em materiais pldsticos e aco
inoxiddvel e inferiores a 4 horas em cartdo [10]. Neste
contexto, exceto para materiais muito hidrofébicos como
o Teflon, a limpeza regular de superficies e vestudrio com
solugdes aquosas de detergente asseguram a inativagao
do SARS-CoV-2. Assim, uma limpeza prévia de equipa-
mentos de utilizacdo comum com um papel embebido
numa solugdo alcodlica de composicao adequada, sempre
que nao é possivel recorrer a lavagem cldssica, é uma
abordagem segura para uma utilizagdo partilhada em
espacos publicos como escolas, refeitérios, gindsios,
ou salas de espetaculos.

Contudo, e independentemente da baixa absorcdo
cutanea destes produtos de limpeza [8], convém ter
presente que a aplicagdo frequente e continuada deste
tipo de produtos pode levar a irritagbes/fissuras cutaneas,
resultantes essencialmente da falta de lubrificagdo da epi-
derme, pelo que é recomenddvel acompanhar as lavagens
frequentes com a aplicagdo regular de cremes hidratantes.

eficdcia a baixas concentrages é mais reduzida pois
para se atingirem tensoes superficiais de 25 mNm™, a
25 °C, é necessdrio usar solugdes aquosas de etanol a
70% ou de isopropanol a 40% [9] (Figura 6).

Figura 6 - Infografia da OMS sobre
lavagem com sabao ou dlcool.
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Plastico na Era

do Coronavirus:

de Herdi a Vilao,

de Vilao a Coroado

Plastic in the coronavirus era: from hero to
villain, from villain to crowned. Plastics are
considered a symbol of technological progress
and of industrial growth. They soon became
products of great consumption, providing us
with a more comfortable and safer lifestyle.
Plastics are everywhere and although they
offer great advantages, they are also envi-
ronmentally persistent, which raised some
problems. Most plastics used today are not
biodegradable, a problem worsened by the
fact of non-recycled plastics sent to landfills
or simply disposed in the environment.

With the outbreak of COVID-19, single-use
plastics that, in recent years, have been the
focus of environmental concerns, are now
at the forefront of fighting this pandemic

to prevent the spread of the SARS-CoV-2
virus. This essay gives visibility to plastics
that re(assume) their functionality in a

very significant contribution to the contain-
ment of the corona virus.

Introducio

0 plastico, o material que tanto fascinou o fildsofo fran-
cés Roland Barthes (1915-1980), descrito no seu livro
Mythologies em 1957, tornou-se involuntariamente um
simbolo da crise da nossa sociedade pds-moderna e
um dos maiores desafios do século XXI [1].

A palavra “Plastico” é usada, frequentemente,
num contexto negativo. Tem havido uma retdrica
alarmista contra os plasticos, uma “PLASTICOFOBIA".
Noticias e manchetes sobre o efeito dos plasticos
nas mudangas climdticas e dos microplasticos nos

Os pldsticos, considerados um simbolo do pro-
gresso tecnoldgico e do crescimento da industria,
desde cedo se tornaram produtos de grande
consumo, proporcionando-nos um estilo de vida
mais confortdvel e seguro. Os pldsticos estdo por
toda a parte e, embora oferecam grandes vanta-
gens, sdo também ambientalmente persistentes,
o0 que tem levantado alguns problemas.

A maioria dos pldsticos usados atualmente ndo
€ biodegraddvel, um problema que é agravado
pelo facto de alguns pldsticos ndo serem reci-
clados, sendo em vez disso encaminhados para
aterros sanitdrios ou simplesmente descartados
no meio ambiente. Com o surto da COVID-19,

os pldsticos de utilizacdo uinica que, nos ultimos
anos, tém estado na mira das preocupagées
ambientais, estdo agora na linha de frente da
luta contra essa pandemia para impedir a
propagacao do virus SARS-CoV-2. Este ensaio
dd visibilidade aos pldsticos que re(assumem)

a sua funcionalidade numa contribuicdo muito
significativa para a contencgdo deste virus.

oceanos e nos ambientes de dguas superficiais, o seu
impacto na vida marinha e humana, sdo ocorréncias
praticamente didrias nos meios de comunicagao
social. Imagens de animais marinhos enleados em
residuos de pldstico, ilhas de pldstico a flutuar nos
oceanos e residuos de plastico espalhados pelas nossas
cidades, catalisaram a recente onda de mobilizagao
emocional contra os plasticos.

Muito destes sentimentos resultam de alguma
confusdo entre o significado de poluigao e de residuos.
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A maior parte da poluicdo é causada pela queima de
combustiveis fésseis, como petrdleo, carvao ou gas
natural, o que aumenta a quantidade de didxido de
carbono na atmosfera e o consequente efeito de estufa.
Os pldsticos, por si, ndo poluem o meio ambiente,
n3o sao os causadores destes acontecimentos, que
resultam da colocagao do “lixo” pldstico em lugares
inapropriados, sem preocupagdes evidentes para uma
selecdo adequada dos materiais. Muito recentemente
a Direcdo-Geral de Satde (DGS) alertou para o cumpri-
mento de regras de protecao ambiental, nomeadamen-
te para a colocagdo das mdscaras descartaveis e luvas,
usadas no contexto da COVID-19, no lixo doméstico
€ ndo no ecoponto, e nunca na via publica, como é
comumente observado atualmente, local totalmente
inadequado ao seu destino final (Figura 1).

Figura 1- Mdscaras e luvas na via publica.
Crédito Paulo J. Mendes, 2020, Lishoa

E importante um consumo responsavel para que
a utilizacdo dos pldsticos se justifique e evitar que
0s oceanos, por exemplo, recebam estes materiais
como resfduos. Para os movimentos “anti-pldstico”,
estes materiais, nomeadamente os sacos de plastico,
s30 perigosos e desagraddveis além de constitufrem
uma ameaca ambiental. Todavia ndo sdo eles os
culpados por esgotos entupidos, rios e animais ma-
rinhos asfixiados ou pelo aquecimento global. Em vez
disso, sdo provavelmente a nossa melhor aposta para
transportar todo o nosso lixo de forma consciente. O
pldstico tem um papel muito significativo na redugao
das mudancas climdticas, conforme facilmente se
evidencia, pois economiza energia, reduz emissdes
de CO,, e conserva recursos, entre outros fatores. £
vital para a industria alimentar, promovendo a sua
sustentabilidade, contribuindo para a redugao do
desperdicio de alimentos, aumentando a vida Gtil dos
produtos e evitando a deterioragdo dos mesmos. No
sector dos transportes, os pldsticos, menos densos
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que os materiais convencionais, diminuem o peso dos
veiculos (carros, camides, avides, barcos,...) e conse-
quentemente o consumo de combustivel. Representam
aproximadamente 60% dos materiais utilizados no
fabrico de téxteis, um total de mais de 70 milhdes de
toneladas de plastico produzido anualmente, o que
reduz a necessidade de fibras naturais, como algodao
ou |3, que exigem grandes dreas de terra produtiva
e de dgua. Estes materiais sao fundamentais nos
equipamentos de produgdo de energia renovdvel,
como sao exemplos as pas de turbinas edlicas, pas de
moinhos de maré e tanques de biogds [2].

Os plasticos, materiais especiais, simbolos da
modernidade, entraram definitivamente nas nossas
vidas porque se impuseram pelas suas propriedades
Unicas: sao baratos, leves, durdveis, resistentes a
corrosao, bons isoladores térmicos e elétricos, versateis,
feitos por medida. Sao tecnicamente sofisticados
e aplicam-se em quase todos os sectores da nossa
sociedade: medicina, eletrénica, aerondutica, industria
automdvel, telecomunicagoes, construgao, alimenta-
Gao, vestudrio, calgado, entre outras.

Os plasticos sdo polimeros [3], (mas nem todos os
polimeros sdo pldsticos), macromoléculas [4], de ele-
vado peso molecular, constituidos a partir de moléculas
menores, 0s mondmeros, que estabelecem ligagoes
quimicas entre si, através de reacbes de condensagao
ou de polimerizagao de adicdo. Os pldsticos incluem-se
na classe de polimeros sintéticos que passam pelo
estado plastico, ou seja, um estado moldavel entre o
estado liquido e o estado sélido, a uma temperatura
superior a temperatura ambiente (considerar pressio
e temperaturas normais, PTN). Estes materiais defor-
mam-se sob a agdo da temperatura e de uma forga
exterior e conservam essa deformagao depois destes
agentes deixarem de atuar.

Com base nas caracteristicas quimicas, nomea-
damente, a estrutura e as forgas intermoleculares
envolvidas, distinguem-se dois grupos de plasticos: os
termopldsticos e os termoendureciveis, termoestaveis
ou termofixos, ainda que esta classificacao levante
problemas [5], dado que pode abranger uma gama
de polimeros mais ou menos extensa e diversificada.
Quando os plasticos se formam, as suas moléculas
emaranham-se como “esparguete” e a sua resisténcia
mecanica depende muito da forma como as moléculas
estao interligadas. Assim, os termopldsticos sdo po-
limeros de peso molecular muito elevado, flexiveis a
temperaturas elevadas [6-8]. Por conseguinte, podem
ser moldados plasticamente tantas vezes quantas
necessarias, voltando ao estado sélido depois de
arrefecidos. Neste tipo de pldsticos existem ligacoes
covalentes intensas entre os dtomos de cada cadeia,
mas as forcas entre as cadeias emaranhadas sdo
fracas, permitindo que estas se movam facilmente



umas sobre as outras. E esta estrutura que Ihes con-
fere as propriedades atrds referidas (Figuras 2 e 3).
Sao exemplos de termopldsticos o polietileno (PE), o
poliestireno (PS), o polipropileno (PP), o policloreto
de vinilo (PVC), os acrilicos e o «nylons.

Figura 2 - Representagao
dos termoplasticos.

Figura 3 - Representagdo da
deformacgao dos termoplasticos.

Os polimeros termoendureciveis tornam-se rigidos
durante o seu processo de fabrico e moldagem a
quente. Solidificam formando um corpo sélido muito
estavel, o que impede o reprocessamento inverso para
posterior reutilizagdo. Portanto, ndo podem ser nova-
mente transformados, i. e., amolecidos e moldados.
Na sua forma original sao rigidos e decompéem-se
ao serem aquecidos acima de uma determinada
temperatura. Nos polimeros com esta designagao
existem ligagdes covalentes intensas entre os dtomos
de cada cadeia e entre as préprias cadeias. Por isso
elas ndo se movem umas relativamente as outras
quando aquecidas (Figuras 4 e 5). Sdo exemplos
destes polimeros termoendureciveis a «baquelite>, a

Figura 4-
Representagdo
dos polimeros
termoendureciveis.
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Figura 5 - Representagao dos
polimeros termoendureciveis sob
acdes mecanicas e térmicas.

resina ureia-formaldeido, as resinas epdxi, a borracha
vulcanizada e alguns poliuretanos.

H4 ainda outro tipo de polimeros com bastante elas-
ticidade que se denominam por elastémeros. Tém a
caracteristica de se alongarem vdrias vezes, quando
submetidos a uma forca mecanica, e de voltarem a
sua forma inicial quando esta forca deixa de atuar.
Sao exemplos de elastémeros as borrachas (Figura 6).

Figura 6 - Representagao
dos elastomeros.

A diversidade de polimeros e a versatilidade das
suas propriedades mecanicas e térmicas facilitam a
producao de uma vasta gama de produtos de plas-
tico que trazem avangos tecnoldgicos, economia de
energia e intimeros outros beneficios sociais. E um
dos materiais mais utilizados no mundo, adequados
a um amplo espectro de usos. S&o vistos como um
material milagroso, exemplo excecional de engenharia,
assumindo o status Unico de um material indispensavel
para o estilo de vida moderno. De facto, os plasticos
conquistaram o planeta e o seu uso é inevitavel no
nosso quotidiano (Figura 7).

Figura 7 - Plasticos do quotidiano.
Crédito: M.E. Callapez, 2019, Berkeley (Esq.);
2020, Lisboa, colegio M.E. Callapez (Dir.)
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O “plastico” acaba por ser vitima do seu préprio
sucesso, o herdi de ontem, o vildo de hoje. Mas, parece
que por ironia, em algumas semanas, a imagem do
plastico volta a ser positiva e a industria quimica
associada ao fabrico destes materiais “respira” com
alivio do cendrio que viria a ser o seu annus horribilis
em virtude do inicio da proibi¢do dos plasticos de uso
Unico. Tal mudanga deve-se a chegada do coronavirus
que se espalhou por todo o mundo em 2020.

Os plasticos e a COVID-19

A doenca COVID-19, causada pelo virus SARS-CoV-2,
surgiu no final de 2019 e em seis meses j3 infetou
mais de oito milhdes e meio de pessoas e matou
mais do que quatrocentas e cinquenta mil (infe-
tados: 8509393 e mortes: 454380) [9]. A doenca
propaga-se de pessoa para pessoa, pelo ar, através
de gotfculas projetadas da boca ou do nariz quando
a pessoa infetada tosse ou espirra, podendo outra
ser infetada se inalar essas goticulas ou se tocar em
superficies contaminadas.

A crise da COVID-19 tem destacado o papel
essencial dos plasticos, sendo um dos efeitos da
pandemia a procura acentuada por estes produtos em
defesa do publico em geral, pacientes, profissionais
de satde e servicos [10]. De facto, os pldsticos tém
estado na linha de frente na luta contra a pandemia
da COVID-19, desempenhado um papel fundamental
na assisténcia médica para a prevengao da doenga.
Tém cada vez mais procura os equipamentos de
protecao individual (EPI's) de uso unico, tais como
mascaras, batas, éculos, luvas, botas, seringas, tubos
intravenosos, zaragatoas, cateteres, fabricados com
diferentes polimeros usados por equipas médicas e
enfermeiros para evitar a disseminacao e infecao
por bactérias e virus mortais e reduzir o risco dos
pacientes [11]. E ainda importante referir que to-
dos estes equipamentos de protecdo individual e
utensflios auxiliares de diagndstico sao igualmente
responsaveis por uma grande quantidade de resi-
duos, infelizmente nem sempre com o destino final
adequado, como se referiu acima.

Um dos EPI's em destaque e fundamental nesta
pandemia é a mdscara para evitar contacto entre o
ar que se respira e a boca e o nariz. Uma mdscara
cirrgica é constituida por tecido nao tecido (TNT),
que possui melhor capacidade de filtragao e de per-
meabilidade ao ar, permanecendo menos escorregadio
que o tecido. O material mais usado é o polipropileno,
com 20 ou 25 gramas por metro quadrado (g/m?) de
densidade. As mascaras também podem ser feitas de
poliestireno, policarbonato, polietileno ou poliéster.

No meio da crise da COVID-19, é dificil evitar
os plasticos descartdveis tendo em conta os seus
beneficios para a satde, higiene e seguranga. Mas é
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importante mudar os maus costumes e até mudar
a maneira como nos referimos aos produtos de uso
Unico. Com efeito “As pessoas ndo devem dizer “pro-
duto plastico descartavel” porque nada é descartavel
(.) ndo devem dizer “uso Unico” porque devemo-nos
esforcar para usar tudo muitas vezes" [12]. Na rea-
lidade, alguns destes pldsticos tém ciclos de vida
util, renovaveis através de processos de reciclagem.
Todavia, nesta gama de recicldveis, hd que realgar
que ha produtos, como por exemplo as zaragatoas,
que num ciclo de vida serdo sempre de “uso tnico".

A escassez de EPI's, em muitos pafses, inspirou
o recurso a modelos com artigos domésticos, como
um saco plastico transparente colocado em volta das
cabecas dos profissionais com um selo hermético
ao redor do pescogo para protegao contra goticulas
durante a intubagdo endotraqueal, em vez de éculos
de protecdo e mdscara [13]. Neste caso, e se for
utilizada esta protegdo durante um longo periodo,
estard em causa a propria vida do profissional de satde
uma vez que haverd um excesso de CO, dentro do
saco pldstico. Uma selecdo apropriada dos materiais
constituintes das protegdes individuais comega nos
fabricantes com prioridade ao efeito protetor e ao
tempo de utilizagao, mas com uma visdo estratégica
muito forte na reciclagem dos materiais envolvidos.
No mundo dos polimeros hd sem divida uma enorme
versatilidade de possibilidades que, combinadas,
possibilitem o fabrico de plasticos maioritariamente
reciclaveis. E aqui que reside a responsabilidade dos
produtores a nfvel mundial num objetivo comum de
diminuicdo e eliminagao de residuos desta natureza.

O coronavirus tem provocado debates sobre as
embalagens de alimentos, onde alguns defendem
que o plastico é vital para resguardo dos alimentos de
germes e prolongamento da sua vida util, enquanto
outros salientam que a pandemia revela que o plastico
descartavel é insustentdvel e portador de substancias
nocivas e bactérias. Do ponto de vista da sustentabili-
dade, as embalagens pldsticas superam as alternativas
conforme tém provado vdrios estudos [14].

Na ultima década, as proibicées de sacos de
plasticos foram impostas em vérios paises. Mas agora,
devido a pandemia de coronavirus, esses esforcos de
reducdo de plastico foram temporariamente suspen-
sos devido a preocupagoes crescentes com a satde.
Embora se saiba que o coronavirus é transmitido
principalmente por meio de interagdes pessoa a
pessoa, ndo hd certezas sobre se as embalagens
podem transmitir a doenca [15]. Em alguns paises
em vias de desenvolvimento, os sacos de plasticos
servem de medida preventiva contra a propagagao
do novo coronavirus, como retrata a imagem de
um homem que cobre as maos com sacos de plas-
tico, em Caracas (Figura 8).



Figura 8 - Um homem cobre as maos com sacos de plastico

como medida preventiva contra a propagacao do novo coronavirus,
COVID-19, Caracas. Fotografia tirada em 20 de marco de 2020 [16].

Conclusoes

Com o aumento do uso de materiais pldsticos no sector
de saude, seria recomenddvel que os consumidores,
0s governos e os reguladores e a indUstria de plds-
ticos se comprometessem a conviver com politicas
e praticas corretas de recolha destes residuos e que
a reciclagem fosse um objetivo prioritdrio a fim de
evitar a contaminagdo e a propagagao da infegao
por COVID-19 em beneficio do planeta e das vidas
humanas em perigo com esta doenga.
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No contexto da crise da pandemia em que vivemos,
ahigiene e a satide do consumidor sdo uma prioridade
pelo que o uso correto dos pldsticos de uso Unico
é crucial uma vez que, até ao momento, ndo h3
material alternativo comprovado e competitivo que
supere 0s pldsticos, os quais garantem a seguranga e
a limitagdo da contaminacgao.

O pldstico é importante para o desenvolvimento
sustentdvel e possui propriedades funcionais Unicas
que outros materiais ndo possuem. Em vez de bani-los,
seria bom usd-los com responsabilidade, onde forem
indispensaveis. A resposta que o pldstico tem dado a
crise do coronavirus, ao contribuir para a mitigagao
desta doenca grave e contagiosa constitui, sem duvida,
um bom exemplo. Mas serdo oportunas algumas
questées: em tempos de pandemia pela COVID-19 o que
seria do nosso planeta sem pldsticos? Qual é a pegada
de carbono correspondente ao fabrico destes plasticos?
E quando sera possivel avaliar os residuos de plasticos
provenientes do combate e precaucdo a esta doenga?
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Micro-Ondas:

Nova Abordagem
na Sintese de Redes

Metalo-Organicas

>
Ricardo F. Mendes*
Filipe A. Almeida Paz

Microwave: A new approach for Metal-Organic
Framework synthesis. This article presents,

in a simple way, the use of microwaves in
chemical synthesis. The advantages of this
method are enumerated and compared to those
of conventional heating with some examples
being discussed. The use of this approach in

the preparation of Metal-Organic Frameworks
(MOF) is presented in more detail, showing the
advantages of this method not only in the syn-
thesis of MOFs but also its great potential for the
modification and processing of these materials.

1. Introducio

As fontes de calor usadas em sintese quimica tém vindo
a ser melhoradas ao longo do Ultimo século. Desde a
invencdo do bico de Bunsen em 1855, novas fontes
foram desenvolvidas permitindo fazer sinteses mais
ambiciosas de forma mais controlada e segura (como,
por exemplo, banhos de 6leo e placas de aquecimento).
Avangos tecnoldgicos abriram, entretanto, a possibili-
dade da utilizagdo de outras formas de aquecimento.
Entre estas, o uso de micro-ondas generalizou-se de
forma muito rapida, primeiro no ambiente domésticoe,
nas ultimas décadas, em ambiente laboratorial. Desde
0 seu primeiro uso doméstico em 1947, o aquecimento
por micro-ondas em sintese quimica transitou de uma
mera curiosidade para um uso generalizado ao nivel
da investigacao académica (com aumento significativo
na Ultima década - Figura 1) [1-3]. A sua utilizagdo a
nivel industrial é, no entanto, muito mais limitada.
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Este artigo apresenta, de uma forma
resumida, o uso de micro-ondas em sintese
quimica. Enumera as vantagens face ao
aquecimento convencional apresentando
alguns exemplos prdticos. O uso desta
abordagem na preparacdo de Redes Meta-
lo-Organicas (ou MOFs do Inglés) é apre-
sentado em maior detalhe, mostrando as
vantagens deste método ndo so na sintese de
MOFs como também o seu grande potencial
na modificac¢do e processamento destes
compostos em materiais.

Figura 1- Nimero de publicagées
indicando sintese genérica por micro-ondas
(a azul) e, em particular, a de Redes Metalo-

Organicas, ou MOFs do Inglés (a vermelho) [4].



1.1. O que sdo micro-ondas?

Micro-ondas sdo uma forma de radiagao eletromag-
nética com comprimento de onda entre 1 m e 1 mm
ou, em termos de frequéncia, entre 300 MHz e 300
GHz, sendo 0 uso mais comum em transmissao de
TV através de satélites e sistemas de radar. As micro-
-ondas possuem uma energia muito inferior a energia
necessaria para quebrar ligagdes quimicas, o que as
torna ideais como fonte de aquecimento sem alterar
a estrutura quimica das moléculas.

1.2. Aquecimento por micro-ondas

As micro-ondas tém sido utilizadas em investigagao
quimica e biomédica, particularmente como uma
forma de aquecimento. Este fendmeno foi descoberto
acidentalmente em 1946 por Percy Spencer, quando um
chocolate que se encontrava no seu bolso derreteu en-
quanto realizava uma experiéncia com um magnetrao.
Desde entdo verificou-se que as micro-ondas tinham
a capacidade de aumentar a temperatura interna
da comida de uma forma muito mais rapida do que
um forno convencional, o que levou a introdugdo do
primeiro micro-ondas comercial para uso doméstico
em 1954, No entanto, sé ap6s o trabalho realizado
por Gedye e colaboradores em 1986 é que o uso de
micro-ondas se tornou uma tecnologia emergente
e interessante no ramo de sintese quimica [5]. Com
0 aumento do interesse neste tipo de sintese, novas
tecnologias foram desenvolvidas. Os micro-ondas
domeésticos convencionais ndo sdo adequados para
serem usados em sintese quimica, uma vez que as
micro-ondas geradas irdo formar bolsas de alta e baixa
energia no interior do equipamento, comprometendo
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é aquecido “de fora para dentro”. A temperatura
interna é geralmente mais baixa que no seu exterior,
dando origem a um gradiente de temperatura. Embora
a agitagdo do vaso reacional possa minimizar este
problema, o equilibrio térmico pode demorar algum
tempo até ser atingido. O uso de micro-ondas, por
outro lado, ndo possui esta limitagao pois a radiacao
interage diretamente com as moléculas do solvente,
levando a um aumento de temperatura localizado ao
longo de todo o vaso reacional. Do mesmo modo, este
aumento de temperatura é mais rdpido do que por
aquecimento convencional. Por estas razdes, o uso
de micro-ondas em comparagao com o aquecimento
convencional possui grandes vantagens:

i) Aquecimento uniforme de todo o contetido do
vaso reacional;

ii) A velocidade do processo de aquecimento € aumen-
tada (diminuico considerdvel do tempo de reacio);
iii) Alta eficiéncia de aquecimento (diminuicdo do custo);
iv) Reducdo de reacoes secunddrias;

v) Maior pureza do produto final;

vi) Maior reprodutibilidade.

Figura 2 - Micro-ondas de pequena escala
usados em investigacao comercializados pela
(a) CEM, (b) Anton Parr e (c) Milestone.

a reprodutibilidade. Além disso, estes equipamentos
domésticos ndo sao equipados com sensores de tem-

peratura e ndo sao construfdos para usarem solventes
organicos perigosos e inflamdveis com seguranga.
Por estes motivos, foram desenvolvidos micro-ondas
especificos para uso cientifico, capazes de resistir a
explosdes do vaso de reacdo, bem como para controlar
a temperatura, pressao e velocidade de agitagao da
reacdo de forma bastante precisa (Figura 2). Até a data
existem vdrias empresas que comercializam este tipo de
equipamentos. Para uma descricdo mais detalhada, o
leitor é direcionado para os sites dos fabricantes: Anton
Paar (http://www.anton-paar.com), Biotage (http://
www.biotage.com), CEM Corporation (http://www.
cem.com) e Milestone (http://www.milestonesrl.com).

1.2.1. Aquecimento convencional vs.
aquecimento por micro-ondas

Mas o que torna, afinal, a sintese por micro-ondas
t3o interessante em investigagao? De uma forma
geral, no aquecimento convencional (como no caso
de aquecimento com banho de 6leo), o vaso reacional

2. Micro-ondas em sintese

A sintese de compostos organicos e o desenvolvimento
de novos mecanismos continua a ser um dos objetivos
da comunidade cientifica, especialmente no dmbito
da industria farmacéutica [6,7]. Deste modo, novos
métodos que permitam obter compostos sem reagdes
secunddrias e com métodos de purificagdo simples
e em tempo reduzido continuam a ser objeto de
grande interesse. Nao €, por isso, de surpreender que
esta seja a drea da Quimica que mais lucrou com
o desenvolvimento da sintese por micro-ondas. A
simplicidade operacional dos equipamentos, aliada
com a maior rapidez de sintese, permite ao investigador
fazer um “screening” de vérias reagdes num curto
espaco de tempo. Uma outra importante vantagem do
uso de micro-ondas em quimica organica prende-se
com a escolha do solvente. Um quimico organico
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geralmente escolhe um solvente de acordo com o
seu ponto de ebulicdo: xilenos (p.e. 137-140 °C) ou
mesmo a N-metil-2-pirrolidona (p.e. 202 °C) sdo
usados em reagdes que necessitem de temperaturas
mais elevadas. Recorrendo a sintese por micro-ondas
em vaso fechado, virtualmente qualquer solvente
pode ser usado (por exemplo, etanol ou acetonitrilo
podem substituir a N-metil-2-pirrolidona). Existem
muito poucas limitagdes ao tipo de quimica organica
possivel de ser realizada com auxilio desta forma
de aquecimento. N3o €, entdo, surpreendente que
a sintese por micro-ondas seja usada num grande
numero de reagdes organicas desde a sintese de
N-heterociclos [8], reacées de acoplamento cruzado
[9], cicloadicoes [10], reacbes de hidratacdo de nitrilo
[11], entre muitas outras.

Uma vertente da sintese organica é sem duvida
a preparagao de novos compostos com potencial
aplicagcdo na medicina. A sintese por micro-ondas
de muitos destes compostos constituiu uma gran-
de vantagem para as empresas farmacéuticas [12,
13]. Com 0 aumento dos custos de investigagdo e
desenvolvimento, e com a diminuicdo do nimero
de medicamentos aprovados (com medidas cada
vez mais apertadas, em especial no caso da FDA), a
obtencao de novos medicamentos com custo reduzido
tornou-se uma prioridade. A diminuicdo do tempo
de reacdo permitiu acelerar ndo sé a preparagdo de
grandes quantidades de medicamentos como também
aumentar a produtividade durante o processo de
investigagdo. Em muitos casos, o uso de micro-ondas
permitiu testar rotas de sintese que até entdo os
métodos cldssicos ndo o permitiam.

A aplicagao de radiagdo de micro-ondas na sintese
inorganica teve um grande impacto na preparagao de
nanomateriais, uma vez que as propriedades destes
materiais podem ser modeladas através da variagdo
do tamanho e morfologia das particulas. Particulas
com morfologias do tipo esferas, cilindros, tridngulos
e cubos podem ser obtidas alterando apenas, e em
muitos casos, a concentragao dos reagentes e/ou
temperatura de reagdo. Como exemplo, Kundu et
al. conseguiram obter nanoparticulas de ouro com
diferentes tamanhos e morfologias em apenas 90 s
de reacao, alterando apenas a razdo de concentragao
dos precursores usados (Figura 3) [14]. Tamanhos das
particulas podem ser controlados desde centenas de
micrometros até poucos nandmetros, com pequenas
distribuicdes de tamanho. A utilizagdo deste género de
aquecimento permitiu fazer um screening de varias
condigoes experimentais, derivando condicbes ideais
de, por exemplo, diferentes fases cristalinas. Até a
data, a sintese por micro-ondas foi utilizada para a
preparagdo de dxidos metdlicos, fosfatos metdlicos,
zedlitos, entre outros compdsitos [15].
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Figura 3 - Imagens de TEM de diferentes
nanoparticulas de ouro sintetizadas apds 90 s de
reacdo. (A) nanoparticulas esféricas de ouro; (B)
imagens das nanoparticulas de ouro com mistura
de diferentes formas; C e D mostram as imagens de
nanocilindros de ouro em diferentes ampliagdes.
Reproduzido com permissao da referéncia [14].

3. Sintese de Redes Metalo-Organicas
(MOFs)

3.1. O que sao MOFs

Redes Metalo-Orgéanicas sdo uma classe de materiais
cristalinos de grande importancia na drea de ciéncia
dos materiais, evidenciados pelo grande ntimero (e
diversidade) de estruturas e aplicacdes para estes
materiais. O termo Redes Metalo-Organicas (MOFs,
do inglés Metal-Organic Frameworks) foi introduzido
pela primeira vez em 1995 por Omar Yaghi e Hailian
Li quando descreveram uma estrutura com grandes
canais retangulares, [Cu(4,4'-bpy)1,s]-N03-1,25H,0
[16]. MOFs sdo redes de coordenacdo construidas pela
“automontagem” de ides metdlicos (desde metais
alcalinos a metais de transicdo e lantanideos) com
uma grande diversidade de moléculas organicas (apre-
sentando diferentes grupos funcionais como 3cidos
carboxflicos, fosfénicos ou mesmo sulfénicos), através
de ligagdes covalentes fortes e interagoes intermole-
culares. Dependendo das condicbes experimentais
usadas, estes materiais podem apresentar diferentes
dimensionalidades, desde cadeias 1D, camadas 2D ou
redes 3D (Figura 4). Embora as investigacoes iniciais
desses materiais se tenham baseado no conhecimento
acumulado pela quimica de zedlitos, a sua sintese
trouxe mais uma importante vantagem: a possibilidade
de desenhar e controlar o tamanho dos poros (Figura 5).
Ao selecionar diferentes moléculas organicas (também
denominados por espacadores), pode-se virtualmente
construir materiais com diferentes formas, tamanhos



e ambientes quimicos (por funcionalizagio do ligando
organico). Estas redes sdo também mais flexiveis
quando comparadas com as dos zedlitos, permitindo
uma modificagdo estrutural por troca de hdspedes ou
reagdes quimicas sem perda de cristalinidade.
Diferentes métodos de sintese tém sido utilizados
nas ultimas décadas para a preparacdo de MOFs
(difusao lenta, reacdo em vaso aberto, eletroquimica,
etc.) sendo 0 mais usual a sintese hidrotérmica, em que
a reacao é feita dentro de autoclaves aquecidos com
auxilio de um forno. No entanto, com o crescente inte-
resse em MOFs funcionais, e com a investigagao a ser
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mais direcionada para a industria em prejuizo da inves-
tigacao mais puramente académica, o desenvolvimento
de novas técnicas na preparagdo destes materiais é
fundamental. A grande maioria dos materiais descritos
na literatura sdo sintetizados com auxilio de métodos
que necessitam de tempos de reacdo longos (e.g. até
varios dias) e de grandes equipamentos (como por
exemplo, fornos). Isto leva a um consumo de energia
elevado, tornando estes materiais pouco apeteciveis
em termos industriais. O uso de micro-ondas permite
reduzir este custo, proporcionando uma redugao
consideravel no tempo de reacdo (em alguns casos
para apenas alguns segundos), e sem uso de grandes
quantidades de solventes e, inclusive, a utilizagdo de
apenas agua como meio reacional.

3.2. Uso de micro-ondas em MOFs

Uma das grandes vantagens do uso de micro-ondas
na preparagao de MOFs em comparagdo com métodos
cldssicos é a diminuigdo considerdvel do tempo de
reacao jd que o processo promove a nucleagdo de
cristais em detrimento do processo de crescimen-
to dos mesmos. O primeiro MOF sintetizado com
o auxilio de micro-ondas foi reportado por Jhung
et al., conhecido como MIL-100 (MIL significa Ma-
terials of Institute Lavoisier) [17]. Inicialmente este
material era sintetizado com auxilio de um forno
(método denominado por hidrotérmico), a 220°C

por um perfodo de 4 dias. Recorrendo a sintese por
micro-ondas o mesmo material pode ser preparado
em apenas 4 horas, mantendo o rendimento. Varios
autores reportam a mesma tendéncia, com tempos
de reagdo a diminuirem de semanas para horas, ou
mesmo minutos. Este favorecimento do processo de
nucleagdo em detrimento do crescimento promove ndo
s6 uma reducao do tempo de reagdo, mas também do
tamanho dos cristais obtidos. Com um controlo das
condicdes experimentais, é possivel ajustar o tamanho
de particulas do micro para o nanométrico.

Vdrios materiais bemn conhecidos foram preparados
usando esta metodologia (Tabela 1). Inicialmente,
este método foi utilizado como uma alternativa para
a preparagao de MOFs de uma maneira mais eficiente
e rdpida. Embora essa principal motivagdo ainda seja
utilizada, com o tempo evoluiu para a possibilidade de
triagem e estudo da influéncia de diferentes varidveis
na preparagao de novos materiais. No nosso grupo
em Aveiro, o método de micro-ondas é utilizado
em muitos casos como ferramenta de screening
de diferentes condigées experimentais, permitindo
verificar ainfluéncia de temperatura, poténcia e tempos
de reacao nos materiais obtidos, num curto espago de
tempo. Usando este método € possivel de uma forma
mais simples e rapida obter as melhores condigoes
experimentais para a preparacdo de determinado

Figura 4 - Representagao da
formagao de Redes Metalo-Organicas
com diferentes dimensionalidades.

Figura 5 - llustragdo do controlo de
tamanho de poro nos MOFs por alteracao
do tamanho do ligando organico usado.
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Tabela 1- Composicdo e condigdes de sintese por micro-ondas usadas na preparagao de diferentes MOFs.

Condicdes

Formula* Poténcia Temperatura Tempo de Reagido Ref.

(w) (°c) (minutos)
MOF-5 [zn,0(bdc),] - 95-135 10-60 [20]
HKUST-1 [Cu,(btc),] 300 150-220 1-240 [21]
MIL-101 [Cr,0H(H,0),(bdc),] 300 220 15 [22]
NH,-MIL-101 [Fe,0(0H)(abdc),] - 150 15 [23]
MIL-100 [Cr,0(OH)(btc),] - 220 240 7]
MIL-53(Al) [AI(OH)(bdc)] - 200 150 [24]
MIL-53(Cr) [Cr(OH)(bdc)] - 210 120 [24]
MIL-53(Fe) [Fe(OH)(bdc)] 300 100 60 [25]
MIL-147(V) [V(OH)(bdc)] -- 175 120 [24]
MIL-140A [zrO(bdc)] -- 220 1 [26]
MIL-88B [Fe,0(bdc),] 200 150 15 [27]
NH,-MIL-88B [Fe,0(abdc),] 200 150 15 [27]
ZIF-8 [zn(Melm),] 80 243 180 [28]
MOF-74(Co) [Co,0(dhbdc),] 300 130 60 [29]
CP0O-27 [Co,(DHTP)(H,0),] 400 70 44-180 [30]
Uio-66 [2r,0,(0H),(bdc),] -- 120 15 [31]

*H,bdc - Acido benzeno-1,4-dicarboxilico; Hsbtc - Acido benzeno-1,3,5-tricarboxilico; H.dhbdc - Acido 1,2-di-hidroxibenzeno-1,4-dicarboxilico; H,abdc - Acido

2-amino-1,4-dicarboxilico; Melm - 2-metilimidazolato; H,DHTP - Acido 1,5-di-hidroxitereftalico.

material, sendo também possivel observar transicdes
de um composto para o outro apds, por exemplo, o
aumento de temperatura (Figura 6) [18,19].

Para além da sintese de MOFs, esta técnica tem
sido utilizada com bastante sucesso em duas novas
vertentes: na pés-funcionalizagdo de MOFs e na pre-
paracdo de filmes finos/membranas. Embora ainda na
sua infancia, no que respeita a pés-funcionalizagao por
micro-ondas, esta ocorre na componente organica do
material, ou seja, no ligando organico. A introdugao de
novos grupos funcionais em MOFs, que de outro modo
seria impossivel obter por método de sintese normal,
abre caminho a novas possibilidades e propriedades.
Por exemplo, o grupo do Professor Yaghi utilizou esta
abordagem na modificagio do IRMOF-74-IIl (um
MOF de magnésio) em que o grupo amino do ligando
organico foi protegido com o grupo protetor Boc (Boc
= terc-butiloxicarbonilo). A desprotecao deste grupo
necessita normalmente de condicoes mais drasticas
(4cidos fortes, por exemplo), que pode levar ao colapso
da estrutura do MOF [32,33]. No entanto, com o uso
de micro-ondas, esta desprotecao pode ser realizada
em condigdes mais suaves, permitindo a pés-funcio-
nalizacdo continua do IRMOF-74-IIl com diferentes
aminodcidos (Figura 7) [34]. Esta incorporacdo de varios
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Figura 6 - Esquemas de otimizagao da temperatura,
poténcia e do tempo de reacao na preparacgdo de dois sistemas
de MOFs: (a) [Cez(pydc)s(H20).] (vermelho: material amorfo;
verde: fase pura) e Zb) La(Hsbmt)(Hsbmt)(H20)2]-3H0 (azul) e
[Lay(Hsbmt),(H,0),]-H,0 (vermelho) usando micro-ondas como
[nétocﬁo de sintese. Reproduzido com permissdo das referéncias
18,19].




aminoacidos s¢ foi possivel usando esta abordagem de
micro-ondas, que preserva a cristalinidade do material
mesmo apds quatro ciclos.

Relativamente a preparacao de filmes finos/mem-
branas, 0 ZIF-8 (de Zeolitic Imidazole Framework) tem
sido o mais utilizado, principalmente devido ao seu
potencial para adsorgao e separagao de gases. Kwon et
al. desenvolveram com sucesso uma pelicula fina de
ZIF-8 sobre um suporte de alumina porosa (o-Al,03)
através de um método de seeding (Figura 8). O suporte
foi imerso numa solugdo contendo o precursor metdlico
(nitrato de zinco) e transferido de seguida para uma
solugdo com o ligando organico. A rapida formagao de

cristais foi promovida pela radiacdo de micro-ondas
(100 W, 1,5 minutos) [35]. Segundo os autores, os
ides metdlicos absorvem a radiacdo de micro-ondas,
levando a um aumento de temperatura localizado
que promove a rapida formacao de nano-cristais de
ZIF-8. 0 aumento da temperatura localizada, causado
pela interacdo dos ides metdlicos com a radiagdo de
micro-ondas, leva a uma melhor fixacdo dos cris-
tais de semente no suporte, resultando em filmes e
membranas mais homogéneos e reprodutiveis do que
os obtidos pelos métodos convencionais de seeding.
0 método foi também empregue com outros MOFs,
tais como o ZIF-7 e SIM-T1.
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Figura 7- (a) Representacdo poliédrica do poro do IRMOF-74-lIl funcionalizado com -CH,NHBoc. (b) As modificagdes pds-sintéticas (1) - (7) sao
ilustradas usando uma superficie de van der Waals: desprotecdes térmicas de Boc usando radiagdo de micro-ondas para (1), (3), (5) e (7); etapas de
carregamento de aminodcidos para (2), (4) e (6) (Ala, Gly e Pro, respetivamente). Reproduzido com permissio da referéncia [34].

Figura 8 - Representagdo esquemdtica de um
processo de seeding assistida por micro-ondas:

b

a) suporte saturado com uma solugdo de Zn*;
formagao de uma zona de reagdo na interface

sob irradiacdo por micro-ondas; e (c) nucleagdo
heterogénea perto da superficie do suporte.
Reproduzido com permissao da referéncia [35].
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4. Conclusoes

Nos tempos modernos, em que novas tecnologias
sdo o motor de novas descobertas, qualquer técnica
de sintese de materiais que economize tempo e use
solventes mais amigos do ambiente constitui um
avango para a investigacdo quimica. O aquecimento
por micro-ondas surge como uma dessas novas tec-
nologias, proporcionando um método de sintese mais
rapido, ecoldgico e de custo mais reduzido. Esta nova
abordagem permite ndo sé uma redugao de tempo,
como também evita a formacao de reagGes secunddrias,
melhorando ndo sé o rendimento das reacbes como a
sua reprodutibilidade. E por estas razées que a sintese
por micro-ondas tem vindo a ser cada vez mais uma
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técnica preferencial, tanto no contexto académico
como industrial. Permite ndo s6 a sintese de compostos
organicos, mas também estruturas mais complexas do
ponto de vista hierdrquico tais como os MOFs.
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Cascas de Frutos Secos >

Mariana Dias*

Como Biossorventes: e

Joao Pinto

Uma Revisio Bibliografica B

A review on nutshells as biosorbents. Nutshells
are a natural, cheap and abundant source
of biosorbent for the removal of potentially
toxic elements from wastewaters. These
materials contain diverse functional groups
available for biosorption of positively
charged ions. This work presents a review of
some of the most recent and relevant studies
on the application of nutshells as biosor-
bents, including details on the experimental
parameters. Parameters with enhanced
influence on biosorption are: matrix of the
contaminated water, pH of the solution,
initial concentration of potentially toxic
elements, temperature at which the biosorp-
tion process occurs, amount of biosorbent,
previous treatment of the biosorbents, and
size of the particles used as biosorbents.

As cascas de frutos secos sdo uma fonte natural,
barata e abundante de biossorventes para a re-
mocdo de elementos potencialmente tdxicos em
dguas residuais contaminadas. Estes materiais
contém diversos grupos funcionais disponiveis
para a biossor¢do de ides de carga positiva. Este
trabalho apresenta uma revisao bibliogrdfica
de alguns estudos relevantes mais recentes
sobre a aplicacgdo de cascas de frutos secos
como biossorventes, incluindo detalhes sobre os
parametros experimentais. Os parametros com
maior influéncia na biossor¢do sdo: a matriz da
dgua contaminada, o pH da solugdo, a concen-
tracdo inicial dos elementos potencialmente
toxicos, a temperatura a que ocorre 0 processo
de biossorc¢do, a quantidade de biossorvente,

0 seu tratamento prévio, e o tamanho das
particulas dos materiais usados na biossorcao.

Na vasta gama de biomassa com potencialidade para
ser utilizada como biossorvente, os residuos agricolas
resultantes do processamento ou do consumo de frutos
ou vegetais constituem uma fonte natural, barata e
abundante [1]. Sdo exemplos as cascas e carocos, que
possuem uma estrutura porosa, facilitando assim a
incorporagao de contaminantes presentes em dguas re-
siduais. A sua utilizagdo como biossorventes proporciona
a utilizacdo destes, alcancando-se o efeito denominado
por “tratamento de residuos com residuos” [2,3]. As
cascas de frutos secos, especificamente, apresentam
vantagens em relacdo as demais, uma vez que estas
cascas, ao contrdrio das provenientes de outros frutos,
ndo sdo pereciveis (Figura 1) [4].
Estas cascas pertencem a biomassa lenhinoce- Figura 1 - Residuos de
luldsica que é composta maioritariamente por trés cascas de frutos secos.
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componentes: celulose, hemicelulose e lenhina.
A lenhina é uma macromolécula tridimensional
aromatica e sem estrutura fixa, cuja quantidade
diminui sistematicamente da camada externa para
a camada interna da casca. Este composto confere
rigidez a casca através de ligagdes quimicas com
hemicelulose e microfibrilas de celulose [5,6]. A
lenhina apresenta uma elevada area superficial e
proporciona resisténcia a deterioragao microbiold-
gica, a absorgao de UV e confere impermeabilidade
[7], sendo a sua estrutura composta por grupos
carbonilo, hidroxilo e metilo. A celulose e hemi-
celulose contém grupos funcionais com oxigénio,
como grupos carbonilo, hidroxilo e grupos éter [3].
Estes trés grupos formam complexos com os iGes
metdlicos em solugdo através da partilha de eletrées.

Na Tabela 1 é apresentada a composi¢do quimica
tipica das cascas de frutos secos.

Vdrios estudos procederam a andlise de cascas
de frutos secos através da técnica de espectroscopia
de infravermelho (Fourier transform infrared - FTIR).
Pehlivan et al. [9] registaram a presenca de grupos
hidroxilo associados a macromoléculas, como sejam
a celulose e pectina, grupos C-H e grupos carboxilo
livres e esterificados em cascas de améndoa e avela.
Foram observados resultados semelhantes em cascas
de avela por Maaloul et al. [2]. Segovia-Sandoval
et al. [10] mostraram a presenca, em cascas de
noz, de grupos hidroxilo, grupos C-H (presentes
na celulose, hemicelulose e lenhina), grupos C=0,
assim como grupos C-0, caracteristicos de alcoois,
ésteres e grupos carboxilicos. Moussavi & Barikbin

[11] obtiveram resultados semelhantes em cascas
de pistachio. Estes estudos evidenciam a existén-
cia de diversos grupos funcionais disponiveis para
biossorgao de ides de carga positiva nas superficies
das cascas destes frutos secos.

Tabela 1- Composic3o tipica das cascas de amendoim e avela referida em Saura-
Calixto et al. [8] e das cascas de améndoa, noz e pistachio mencionada em Li et al. [6].

Biormasea Hemicelulose Celulose Lenhina Foi realizada uma pesquisa bibliografica na prin-
(%) (%) (%) cipal base de dados da Web of Science utilizando as

Casca de 6 3 58 seguintes palavras-chave: nutshells, biosorption e
amendoim heavy metals. Foram considerados artigos publicados
;;?:diz 9 18 30 a partirde.2000, ano dotra,b.alho mais antigo encon-
trado na literatura na temdtica da presente revisao,

Casca de avela 2 37 30 que se tornou objeto de estudo mais frequente
Casca de noz 28 36 44 no perfodo de 2008 a 2019. A Tabela 2 reporta as
Casca de e 03 " publicagdes mais relevantes selecionadas, assim
pistéchio como os principais dados experimentais reportados.

Tabela 2 - Detalhes experimentais de estudos de biossor¢ao de metais potencialmente toxicos em cascas de frutos secos.

s Tempo .
Referéncia Biossorvente é Dopagem Tipo de agua pH Concentracio de T ssf:;oc I(‘:::Iekdge") Tamanho da Tratamento prévio
5 inicial (g/L) (kgm?) | contacto |  (°C) = o particula (m)
o N /remogao (%)
(min)
Lavagem com dgua a
temperatura ambiente +
Casca de Cu [cu): 0,15-16 Cu:1,35 lavagem com 3gua quente
Vaghetti et al. [12] nozes peca Mn | Individual Destilada 5-6 [Mn]: 0,18-18 1-15 5-360 Mn: 1,78 0,45x10° (2h) + segunda lavagem
P Pb [Pb:0,048-4,8 Pb: 0,946 com dgua a temperatura
ambiente + secagem (70 °C,
2 h) + trituragdo e peneiragdo.
Casca de Noz: 85,3 Lavagem com dgua
Pehlivan & Altun [13] noz, aveli e Cr Individual Milli-Q 2-35 X107 25 100 25 Avela: 88,5 <100x10°¢ desionizada + secagem
améndoa Améndoa: 55,0 (100°C, 24 h)
Sem tratamento: Lavagem com dgua
0154 desionizada + secagem
' (100°C, 24 h)
Casca de 0,1x10° %,
Altun & Pehlivan [14] Cr Individual Destilada 2-9 ! ) 5 5-240 | 35,50, <100x10°¢ Tratamento com CA (0,1-0,2
noz -1.0x10° 65 Com tratamento com g/mL; 60 °C, 24 h) + mistura
4cido citrico (CA): com dgua pura (120 °C,
0,596 4h) + filtragdo e lavagem
+ secagem: (45 °C, 16 h)
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Tabela 2 - Detalhes experimentais de estudos de biossorcio de metais potencialmente téxicos em cascas de frutos secos (cont.).
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£ Tempo Capacidade de
- " 5 ) . Concentracao de T Pz 3 Tamanho da -
Referéncia Biossorvente £ Dopagem Tipo de dgua pH L . sorcao (mol kg™') . Tratamento prévio
S inicial (g/L) (kgm?) | contacto |  (°C) = o particula (m)
= (min) /remogo (%)
. Lavagem com dgua destilada
Wang et al. [15] Casca de Cr Individual Desionizada 1-7 1,92 5 420 30 97,3 <0,15x10 + secagem a temperatura
noz (100 mesh) -
ambiente + trituragdo
Lavagem: dgua da torneira
Witek-krowiak et al. [16] Casca de tu Individual Destilada 2-5 [cul:016-16 0,01-20 90 20-60 €u: 0,400 <30x10° (1-2h) + gua destilada +
amendoim Cr [cr]:0019-19 Cr: 0,536 B
secagem (50 °C, 24 h)
Individual:
(Cd: 0,68x10%;
Cu: 0,61x10°2
Ni:0,50x10*
Fe [Fe]:1,8 7n:0,51x10°*
M| el [Mn: 1,8 @ Mn: 0,52 X107
Casca de n [zn):05 53 Fe:1,12x10° . Lavagem com gua destilada
Feizi & Jalali [17] oz Ni rmsetura Destilada 4-8 (N 17 2 20-600 5 Mistura: <1x10 + secagem (80°C, 24 h)
Cu [cu]: 1,6 = Cd: 0,074 x10°
cd [cd]: 0,89 Cu: 0,110
Ni: 0,077 x10*
Zn: 0,13 X102
Fe: 0,15 x10°*
Mn: 0,17x107*
Pb [Pb]: 1,3x10° Pb: 100 \
Mn [Fe]:0,038 Fe:95 tor;ae\ﬁagzrg Coamd:ifwgzda
~ [cr]:0,86 Cr:56 seca, emgu(BO °C, 12 h)
. + : (80 X
Casca de Ni Agua recolhida [Cu-0,18 Cu: 45 <o ur%da Iavager com
Abdelfattah et al. [18] Co Mistura | deindustria de 3-8 [zn]:0,18 5 60 25 Zn: 41 - 8! g
amendoim 4gua desionizada, HCl
fe metal [cdJ-0.41 cd: 38 diluido, NaOH diluido e dgua
e [Mn}:0,95 Mn: 38 deswt’)mzada seca; en%
Cu [CoJ:0,7 C0:30 (Bo-C. 24 h)g
n [Ni]:0,52 Ni: 24 ’
Trituragao + suspensdo das
: ) cascas em metanol e dxido de
Individual o £ ! ledidod
X Cascade cd 8,9x107 - 6,2 53 Pb: 0,14; Cd: 0,068 | ferro (25,2 mg/mL) + agitagao
Rozumovd et al. [4] amendoim Pb m;ura Desionizada - [Pb]: 4,8x10° 4 60 = Wi <0,50 x10 durante 1h + lavagem
-3,4 = Pb: 0,10; Cd:0,057 com metanol + secagem
(temperatura ambiente)
Cascade %V?;QG Lavagem com dgua
Pehlivan et al. [9] avelae Pb Individual Destilada 2-9 X107 6,3 240 - N <75x10° desionizada + secagem
améndoa Améndoa (100°C, 24 h)
0,0389 !
| Lavagem com dgua destilada
sem t(r)atzaérgemo. +secagem (75 °C, 24 h)
! + trituragao e peneiragao.
Segovia-sandovalet | Cascade | 70|\ guigual | Desionizada | 3;5:6;7 0,91-9,2 123 | 1700 25 04sxi02 | Adicaode CA(2mol/L; 2h,
al.[10] noz Com tratamento com 60 °C) + arrefecimento (3 h)
acido citrico (CA) + secagem (80 °C, 24 h)
(2 M): +aumentoda T (110 °C, 3 h)
0,426 + lavagem + secagem
(80°C, 24 h)
BAS: adigdo etanol e
Branqueamento cloroférmio (temperatura
(BAS): ambiente) + adi¢ao de
Cascad 0,294 NaOH (80-90 °C) + adicao
Maaloul et al. [2] e | cu | indiidual | Desionizada 16 31 4 5-180 | 30-60 <0,25x10°% de NaClo (70 °C)
BAS Lioflizadas L-BAS: BAS liofilizada a 70
(L-BAS): °Ca 0,1 mbar.
0,445 ! !
Aguas residuais
£
Moussavi & Barikbin [11] Cascg de Cr Individual de N 2 0,48 11,52 3-60 25 100% para 2 g/L 0,074x10 Secagem ao ar por 3 dias.
pistachio galvanizagao (200 mesh)
deCr
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Tabela 2 - Detalhes experimentais de estudos de biossorcdo de metais potencialmente téxicos em cascas de frutos secos (cont.).

£ Tempo Capacidade de
- . S N . Concentragao de T P: g Tamanho da L
Referéncia Biossorvente £ Dopagem Tipo de dgua pH L . sorcao (mol kg) . Tratamento prévio
S inicial (g/L) (kgm?) | contacto | (°C) / 30 (% particula (m)
= (min) remogao (%)
1Sem
tratamento (ST):
[cd]:0,129
X107
[cd],:0,830
X107 I ST:
[cd],:2,562 Cd: 92,4
X107 Cd,: 27,5
[Cr]:0,135 Cd;: 14,7
x10° Cr; 94,6 Secagem (24 h, 60 °C) +
[Cr],:0,894 Cr,;: 283 trituracdo e peneiracdo
X107 Cry:16,1
[Cr]:2,562 n: 87,9
X107 Zn,: 21,0
[zn];:0,130 n:12,7
X107
[zn],:0,830
X107
[zn];:2,562
X107
M ST
[cd]:0,053
a Individual X103
Cimino et al. [19] Casca de cr (e Destilada 17 [(d]):qug 4 300 20 0,3-0,8 x10°
7n mistura x10 M ST
(M) [Cd]ﬁg.isao Cg‘: 95.0
Cd,: 76,8
[Q]X';g'?M Cd:2,86
[cr],:0,135 g Zzz
X103 2 7% Tratamento:
[Cr],:0,894 Cr283 Adigdo de dcido sulfuirico
10 Zn;: 93,4 (1mL por 1¢ de sorvente)
[zn]:0,054 In,: 69,1 + secagem (2 h, 40 °C) +
X10° Zn;:139 lavagem com dgua destilada
[ZHL 0,130 + suspensao numa solugao
X107 de NaHCO, 1% (um dia) +
[zn],0,838 lavagem com dgua destilada
¥10° + secagem (6 h, 60 °C)
Mcom
tratamento
(cr) MCT:
o o
r )
[Crl‘%f% Zn:43,
[zn]:0,840
X107

Na generalidade, os estudos foram efetuados com
solugdes contaminadas em dgua destilada ou desio-
nizada, com a excegdo de dois estudos que usaram
4guas residuais [11,18]. Em Abdelfattah et al. [18] foram
utilizados 5 g de cascas de amendoim por litro de dgua
residual industrial a pH 6 durante Thora. Nao é referida
a granulometria das cascas, no entanto, a solugao foi
filtrada apds a experiéncia. Foram obtidas remogoes de
100% (Pb), 95% (Fe), 56% (Cr), 45% (Cu), 41% (Zn),
38% (Cd), 38% (Mn), 30% (Co) e 24% (Ni). £ necessdrio
notar que a concentragdo molar de Pb na solugéo era
a mais baixa (1,25x10-* mM) quando comparada com
a dos restantes elementos. O Mn foi 0 elemento com
maior concentracdo molar em solucio (0,95 mol dm3) e
apresentou uma baixa percentagem de remocao (38%).
Moussavi & Barikbin [11] aplicaram cascas de pistéchio
como tamanho de 0,074 mm, sem qualquer tratamento
ou modificagdo quimica, para remover 25 mg/L de
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cromo da dgua residual proveniente da galvanizagao
de cromo a pH 2,1. A remogao decorreu durante 1
hora, com razdes de massa de sorvente/volume de
solugao de 1,1,5 e 2 kg m. A eficiéncia de biossorcao
foi respetivamente de 88, 99 e 100%.

A literatura refere granulometrias extremamente
baixas para os biossorventes, geralmente inferiores
a 1 mm, e em dois casos granulometrias inferiores a
100 pm [13,14]. Pehlivan & Altun [13], utilizando 25
g/L de cascas de noz, aveld e améndoa, obtiveram
remogoes respetivamente de 85, 88 e 55%. A razdo
entre a massa de sorvente e o volume de solucdo na
maioria dos estudos oscilou entre 0,07e 25 kg m*3,
sendo 3 kg m™ a propor¢do mais frequentemente
reportada. £ de notar que, de um modo geral, quanto
mais elevada for a massa de biossorvente, maior é o
numero de sitios ativos disponiveis para o mecanismo
de biossorcdo e, portanto, esta torna-se mais eficiente.




Contudo, os fatores a ter em conta na escolha da massa
a utilizar n3o deve ser apenas a sua eficiéncia, mas
também a obtencdo da menor quantidade de residuos.
Witek-krowiak et al. [16] testaram massas entre 0,13
18 kg m~ de casca de amendoim e verificaram uma
relagdo linear entre a percentagem de remogao e a
massa de biossorvente, até a concentracdo maxima de
10 kg m=. Acima deste valor 0 aumento na eficiéncia
tornou-se mais moderado.

Os valores de pH dos estudos publicados variaram
entre 1e 9, sendo o intervalo de 2 a 7 0 mais estudado.
Diversos estudos testaram o efeito do pH na eficiéncia
de remoc3o, como € o caso de Altun & Pehlivan [14]
que apontaram um pH inferior a 3 como pH 6timo
para remogao de Cr com cascas de noz, enquanto Se-
govia-Sandoval et al. [10] com o mesmo biossorvente,
apontaram um pH étimo de 6 para remogao de Zn. Esta
diferenca evidencia a necessidade de otimizar o pH da
solugdo para a remocao de cada elemento. Abdelfattah
et al. [18] e Witek-Krowiak et al. [16] compararam a
remocdo de Cu e Cr através de cascas de amendoim,
apresentando um pH 6timo de aproximadamente 6 e 5,
respetivamente . E sabido que o pH afeta a protonaco
dos grupos funcionais da biomassa e, assim, pode in-
fluenciar a captagao dos elementos por ela. Por exemplo,
quando o pH é demasiado baixo, a concentragdo de
protdes em solu¢do aumenta e, consequentemente, a
competicao com catides pelos sitios ativos na superficie
dos biossorventes sera favorecida. Por outro lado, para
valores de pH demasiado elevados, os catiées metdlicos
tendem a precipitar, dada a elevada concentragao de
anides hidroxilo em solucao. De acordo com os estudos
citados, a remocao dos elementos tende a ser maior a
pH inferiores a 7. No entanto, é de notar que o efeito
do pH na eficiéncia de remogao esta dependente do
contaminante a sorver e dos grupos funcionais dos
materiais sorventes, em particular do seu ponto de
carga zero (PCZ). O valor de pH para o qual a superficie
do sorvente tem carga zero, isto €, a superficie tem igual
numero de cargas positivas e cargas negativas é chamado
de PCZ. Para valores de pH superiores ao PCZ, a carga
da superficie do sorvente serd negativa, favorecendo
interacOes eletrostaticas com catides em solucdo.

Relativamente ao pré-tratamento dos biossorven-
tes, a bibliografia indica que na maioria dos casos se
usam modificagdes fisicas, principalmente trituragao,
lavagem e secagem em estufa. Apenas em um estudo,
os biossorventes foram liofilizados [2], verificando-se
uma capacidade de sorgdo de 0,445 mol kg™ para as
cascas liofilizadas e 0,294 mol kg para cascas nao
liofilizadas. Em relagdo a modificages quimicas, este
estudo de Maaloul et al. [2] refere que os biossorventes
sofreram um tratamento com etanol e cloroférmio,
seguido de alcalinizagdo com NaOH e tratamento com
NaClO. Altun & Pehlivan [14] e Segovian-Sandoval et

al. [10] indicam que as cascas de noz foram tratadas
com acido citrico. Em ambos os estudos, foram obtidos
melhores resultados para os biossorventes que sofreram
tratamento, uma vez que este teve como objetivo a
adigdo de grupos carboxilo. Segovian-Sandoval et al.
[10] mostraram que a capacidade de sorcdo duplica
com pré-tratamento (0,426 mol kg) em relagdo as
cascas sem tratamento (0,263 mol kg'w). Em Altun &
Pehlivan [14] esta diferenca foi mais ampliada, entre
0,596 mol kg'e 0,154 mol kg, Abdelfattah et al. [18]
indicam que os biossorventes, para além de lavados
com dgua destilada, foram tratados com HCl dilufdo,
assim como com NaOH diluido. Rozumova et al. [4]
submeteram os biossorventes a uma modificacdo
magnética com metanol e éxido de ferro, de modo a
facilitar a sua separagao da fracao liquida.

Nos trabalhos publicados, a concentracao inicial
da solugdo variou entre 0s 0,1mg/L e 05 19 g/L, mas a
maior parte das solugdes apresentaram concentrages
entre4e5g/L. E importante referir que estas solugoes
foram contaminadas com um elemento, e apenas em
trés estudos foram utilizadas misturas de elementos em
solugao. Na generalidade dos estudos, as experiéncias
decorreram a temperatura ambiente. Trés estudos
testaram o processo de biossorgao a temperaturas acima
de 25 °C, como por exemplo Altun & Pehlivan [14] com
temperaturas de 35, 50 e 60 °C, Witek-Krowiak et al.
[16] de 20-60 °C e Maaloul et al.[2] de 30-60 °C. Nestes
estudos é descrito um ligeiro aumento na capacidade
de biossor¢ao com o aumento da temperatura, embora
a capacidade de biossor¢ao tenha diminuido para tem-
peraturas demasiado elevadas, sugerindo a danificagao
dos sitios ativos de ligagdo na biomassa.

Em resumo, esta pesquisa bibliografica mostrou o
estudo dos pardmetros mais relevantes para a eficiéncia
destes materiais como biossorventes. Contudo, a maioria
dos estudos usa condigdes simplistas, como seja a matriz
das dguas contaminadas. Os testes realizados em dgua
destilada ou desionizada ndo leva em consideracao o
possivel efeito da matéria organica dissolvida na com-
plexacao dos metais em solugo e, consequentemente, a
competicao com os processos de sor¢ao. Na generalidade,
0s ensaios sao realizados em sistemas individuais, ndo
tendo em conta a possivel competicio entre elementos
presentes em sistemas multielementares. Apesar da
disponibilidade das cascas de frutos secos, a quantidade
de biossorvente a utilizar deve ser a menor possivel para
minorar o problema dos residuos finais. O estudo da dose
de biossorvente, razdo massa/volume é também um ponto
que deverad ser otimizado. Dada a acessibilidade destes
materiais seria interessante propor, no futuro, os melhores
procedimentos experimentais (tempo, tipo de biossor-
vente, dose de biossorvente) para diversas tipologias de
guas residuais, tendo em consideragao os elementos a
remover, o pH das dguas e a carga de matéria organica.
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Stephanie Louise
Kwolek - Kevlar, a
Fibra a Prova de Bala

Stephanie Louise Kwolek - Kevlar, the
bulletproof fiber. Stephanie Kwolek was an
American chemist who, working in DuPont
research labs, discovered a synthetic polymer,
an aramid, stronger and lighter than steel and
bulletproof - Kevlar. “Saved by Kevlar”, it’s
been a miracle for thousands of lives. She was
born to Polish immigrants in New Kensington
(Pennsylvania) and graduated from Carnegie
Institute of Technology. At DuPont, she has
also contributed largely to the development
of low temperature polymerization processes.
Her paper “The Nylon Rope Trick” is still a
key piece for a common science classroom
experiment. Kwolek’s story - her childhood,

Stephanie Kwolek foi uma quimica
norte-americana que, a trabalhar nos labora-
torios de investigacdo da DuPont, descobriu um
polimero sintético, uma aramida, mais forte

e mais leve do que o aco e a prova de bala - o
Kevlar. “Salvo pelo Kevlar”, tem sido um milagre
para milhares de vidas. Filha de pais emigrantes
polacos, Kwolek nasceu em New Kensington
(Pensilvania) e graduou-se pelo Carnegie Insti-
tute of Technology. Na DuPont, muito contribuiu
também para o desenvolvimento de processos
de polimerizagdo a baixa temperatura. O seu
artigo “The Nylon Rope Trick” é ainda hoje peca
fundamental na experiéncia em sala de aula. A
histéria de Kwolek - a sua infancia, as suas con-

achievements and works - is the story of a
woman’s life devoted entirely to chemistry.

quistas, os seus trabalhos - € a histdria da vida de
uma mulher inteiramente dedicada G quimica.

Quando, em 1964, Stephanie Kwolek iniciou inves-
tigagdo sobre a procura de novas fibras resistentes e
rigidas estava longe de saber que se tornaria numa
supermulher. De facto, Kwolek, com o seu escasso
metro e meio, inventou uma fibra mais forte do que
0 aco, “a prova de bala” - o Kevlar [1-3].

1. Da Poldnia para os EUA
Nascida no seio de uma familia humilde, em 31de julho
de 1923, Stephanie (Stefania) Louise Kwolek, veio a ter
um irmao Stephen (Stanislaw), dois anos mais novo,
Stefi e Stas, em familia. Os pais, Aniela (Nellie) Zajdel e
Jan (John) Kwolek, tinham nascido na regido de Krosno,
uma bonita provincia implantada no sudeste florestal
da Poldnia. Tal como muitos habitantes locais, também
eles emigraram para os EUA, ainda muito jovens, em
fuga a pobreza. O encontro e o casamento tiveram
lugar na “terra das oportunidades” e os dois filhos
vieram ao mundo em New Kensington (Pensilvania).
John Kwolek, amador convicto da Natureza, era
moldador numa pequena fundicao local. Morreu cedo,
com pouco mais de quarenta anos, em consequéncia
de uma pneumonia num pés-operatério a uma hér-

Figura 1- Stephanie
Louise Kwolek (1970).
© Hagley Museum & Library.
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Figura 2 - Stephanie Kwolek (1926).

Bolsas de estudo, pelo seu elevado nivel académi-
© Hagley Museum & Library.

nia. Stephanie tinha 10 anos. Nellie, nove anos mais
nova que o marido, costurava em casa, mas veio a
empregar-se na Aluminium Company of America, no
departamento de producio de utensilios culindrios, a
fim de poder sustentar a familia. Apesar das dificuldades
financeiras, ambos os filhos estudaram no Carnegie
Institute of Technology, uma escola de engenharia
que veio a integrar a Universidade Carnegie Mellon
(Pittsburgh, Pensilvania) [4].

Stephanie era muito boa aluna, gostava de ciéncias
da natureza e de matemdtica, explorava a fauna e a
flora dos bosques e dos riachos circundantes, sempre
acompanhada do irmao, e alimentava o desejo de ser
estilista nos multiplos vestidos que desenhava para
as suas bonecas; ou entdo professora, funcdo que
sempre desempenhava com as criangas suas vizinhas.
Gostava de ler e de escrever. Para memdria ficou a sua
fotografia aos 3 anos montada num pénei e um desenho
a decorar uma carta de Natal enviada em 1928 ao seu
avd paterno na Poldnia [3].

2. Do Margaret Morrison Carnegie College
para a DuPont

0 Margaret Morrison Carnegie College, fundado em 1903,
era o College para raparigas do Carnegie Institute of Te-
chnology. A educagao primava pelo rigor e, em tempo da
Segunda Guerra Mundial, o seu cunho era marcadamente
feminista - ndo ter medo de falar no que se acreditava
ser certo e exigir exceléncia em tudo o que se fazia.
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co, e trabalho de férias custeavam agora os estudos de
Stephanie. Durante o verdo, trabalhou nos laboratérios
da Escola de Bioguimica da Universidade de Pittsburgh,
dedicados a investigacao de porfirinas, e no laboratdrio
de investigacao da empresa Golf Oil em Harmarville,
em estudos de fracionamento de derivados do petréleo
que envolviam avangados calculos matematicos.

Em 1946, Stephanie Kwolek sai do Carnegie Ins-
titute of Technology empunhando o seu canudo de
“bachelor of science”, BSc., especializada em quimica
(major) e em biologia (minor). No seu horizonte est4
agora o curso de medicina; mas, para ja ndo pode
pagd-lo, teria de economizar primeiro...

Ao tempo, a DuPont (E. I. DuPont de Nemours and
Company) tinha em William Hale Charch (1898-1958),
cientista que revolucionara a producdo do celofane em
1927, um dindmico entrevistador de potenciais quimi-
cos para integrarem a empresa. Kwolek ndo hesitou.

Acrescente-se que no pés-guerra muitos empre-
gos, antes prioritariamente para homens, estavam
agora abertos a mulheres. A DuPont foi pioneira
neste dominio. Escasseava a mao de obra mas-
culina qualificada e as raparigas tinham tomado
de assalto a universidade.

Aentrevista correu bem. Hale Charch ficou agra-
dado e assegurou a Kwolek que o resultado Ihe seria
comunicado “dentro de poucas semanas”. “Serd
que ndo me poderia dizer antes, outras empresas
esperam a minha resposta...”, arriscou Sephanie. Era
verdade, mas também era verdade que o trabalho
na DuPont era o que mais a seduzia e a empresa,
ao contrario de muitas outras, pagava saldrios iguais
para iniciados de ambos os sexos [5]. No instante
seguinte foi-Ihe oferecido emprego - no laboratério de
investigacao do Textile Fibers Department da DuPont
[6], em Buffalo, Nova lorque, laboratdrio onde eram
ensaiadas as primeiras pesquisas!

N3o era comum que a empresa contratasse
quimicos apenas com o grau BSc. Alguns fatores
foram decisivos: a forma resoluta como Kwolek se
apresentou, a par com as suas notas excelentes [7]
e a pratica laboratorial prévia.

Tinham decorrido apenas oito anos desde que
Wallace Carothers (1896-1937) criara para a DuPont
o Nylon, a primeira fibra totalmente sintética [8]. A
investigacao e producao de novas fibras fervilhava de
entusiasmo. Kwolek dird que os seus primeiros anos
de laboratdrio na DuPont foram “um desafio, uma
constante aprendizagem”. Trabalhou primeiro sob a
orientagdo de Emerson L. Wittbecker em poliamidas,
sintese de intermedidrios e de polimeros, depois, com
Emmette K. Izard, o presumivel inventor do poliéster
Dacron, na preparagao de intermedidrios suscetiveis
de conduzirem a obtencao de novos poliésteres, e com



Paul Winthrop Morgan (1911-1992) em derivados da
celulose, peliculas e corantes [9, 10].

No bem equipado laboratdrio, Kwolek aprendeu a
fazer longas moléculas que podiam ser transformadas
em téxtil ou em plastico - matérias novas, que ainda
nao faziam parte dos curriculos universitarios.

“Estava tdo interessada na quimica e na investi-
gacao que esqueci totalmente a medicina”, afirmou
Stephanie Kwolek anos mais tarde. E, para mais,
Buffalo era socialmente atraente. Mas estava-lhe
destinada uma grande mudanga.

A instalagdo de investigacao e desenvolvimento
da divisao de fibras téxteis da DuPont, o Pioneering
Research Laboratory, que fora fundado em 1935 em
Buffalo, muda-se para Wilmington, Delaware, como
extensdo da famosa Experimental Station em 1951[11].

Stephanie Kwolek retarda ao maximo a sua
transferéncia para Wilmington. Parte em 1954.
“Foi um momento triste e de grande incerteza para
mim”, dird Kwolek [1]. Ninguém adivinha o futuro,
mas para ela foi 0 momento em que principiou a
sua verdadeira exploragao.

3. Polimerizacao a baixa temperatura

Em 1986 Stephanie Kwolek foi protagonista de uma
longa e didatica conversa com o seu colega Raymond
C. Ferguson, cientista versatil, desde a espectroscopia
molecular até a caracterizagdo de polimeros. Quando
confrontada com a questdo de quais considerava
serem as suas contribuicoes mais significativas para
a ciéncia quimica, respondeu que, “em segundo
lugar”, tinha sido “a descoberta e o desenvolvimento,
em colaboragao, de processos de polimerizagao a
baixa temperatura para preparagio de poliamidas
aromaticas e outros polimeros de condensagdo” e
de adigdo, homo- e copolimeros [1].

Figura 3 - Grupo dos Polimeros,
Laboratdrio DuPont, Buffalo, Nova lorque, 1948
Da esquerda para a direita: Stephanie Kwolek,
sentada, € a segunda; E. Wittbecker € o ultimo
na segunda fila e E. Izard e P. Morgan sao
segundo e terceiro, respetivamente, na ultima fila.
© Hagley Museum & Library

Previamente, estes polimeros eram “intrataveis”,
nao fundiam ou degradavam-se antes de fundirem.
Emerson Wittbecker iniciara investigagdo em 1950,
tendo conseguido produzir um poliuretano por um
método a baixa temperatura. Depois, ja em Wil-
mington, Paul Morgan, Stephanie Kwolek e outros
investigadores, em colaboragao, conseguiram muito
mais. Os novos métodos vieram permitir uma enorme
expansdo da produgdo de alguns produtos e alargar
a oferta de muitos outros com interesse comercial e
industrial. Nesta gama, sao de referir a fibra acrilica
Orlon (PAN - poliacrilonitrilo), a fibra sintética de
elevada elasticidade Spandex-Lycra (essencialmente
PU - poliuretano) e, particularmente, o Nomex (me-
ta-aramida), leve e flexivel, muito resistente ao fogo
e isolante térmico e elétrico, ideal para equipamentos
usados por bombeiros e militares.
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Figura 4 - Estruturas
basicas do Orlon, do Nomex
e do Spandex-Lycra.
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Mas a sua descoberta “em primeiro lugar” ainda estava
por vir. Nos anos 60, Stephanie Kwolek sintetizou um
novo polimero, leve, forte e rigido, com propriedades
que o tornavam Unico. Veio a chamar-se Kevlar e
0 seu uso no fabrico de coletes a prova de bala ja
salvou milhares de vidas.

4. Kevlar - um caso de acaso

Em 1964, o grupo de investigacao de Kwolek tinha
pela frente um novo desafio. O desenvolvimento das
tecnologias de transporte associado a um forte mer-
cado consumidor tinham fomentado o crescimento
da industria do petrdleo. Havia, porém, uma forte
possibilidade deste “ouro negro” vir a escassear. Mas,
se fosse possivel reforcar os pneus de automdveis,
avides e outros vefculos com uma fibra muito re-
sistente, mas significativamente mais leve do que o
arame de aco, os vefculos teriam maior rendimento
com menos combustivel. Além disso, a fibra criada
tinha de resistir a temperaturas muito elevadas, por
evidentes questdes de seguranca.
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Foram muitas as combinagoes de reagentes que
Kwolek fez e os polimeros que obteve. A sua aposta
centrava-se nos polimeros aromaticos. A sua expe-
riéncia anterior e as caracteristicas do Nomex assim o
determinavam. Depois de sintetizados, fundidos e fiados
eram submetidos a testes a fim de determinar o seu
peso, robustez e estiramento e se tendiam a quebrar
facilmente. Dois polimeros aromdticos mostraram-se
promissores: ndo fundiam. Era preciso encontrar um
solvente para eles. Um deles, produzido por reagao
da p-fenilenodiamina com cloreto de tereftaloflo [12],
apresentou um comportamento estranho. Ao invés
de uma comum solugdo algo pastosa, translicida ou
transparente, obteve uma semelhante a dgua turva. Ao
centrifugar a solugao separaram-se duas camadas. Uma
amarela, limpida, e outra opalescente. Seria possivel
passd-la a fieira? Seria possivel obter um fio? Facto era
que, por filtragdo, tudo passava sem deixar rasto... “o
fluxo certo e as propriedades de coesdo desejdveis”,
disse-nos Kwolek, “fiou lindamente” [2]. Uma grande
descoberta, com um potencial imediatamente reco-
nhecivel [1,13]. Corria 0 ano de 1965.

Figura 5 - Reagao

da 1,4-fenilenodiamina
(p-fenilenodiamina) com
cloreto de tereftaloilo,
produzindo Kevlar.

Figura 6 -
Estrutura do Kevlar
(poliparafenilenotereftalamida).



No Kevlar, as moléculas de p-fenilenotereftalamida
s3o constituidas por grupos fenilo, planares, ligados
por grupos amida. As cadeias apresentam uma
conformagao trans, linear e rigida. Dispostas em ca-
madas, como planos cristalograficos, a sua estrutura é
estabilizada por ligagoes de hidrogénio entre as cadeias.

Seguiram-se os testes fisicos. A nova fibra era
muito forte e rigida, de uma enorme resisténcia ao
calor e uma excelente prestacdo mecanica. A fibra
aromdtica de poliamida, uma aramida, veio a cha-
mar-se Kevlar. A sua descoberta foi, nas palavras de
Stephanie Kwolek, “um caso de acaso...”.

Foram vdrios os cientistas que ficaram associados a
esta descoberta: Paul W. Morgan, Thomas (Tom) 1. Bair,
Joseph (Joe) L. Rivers, Jr. e Herbert (Herb) Blades [14].
Ninguém teve dividas quanto a inovagao introduzida
no dominio dos polfmeros. Mas, uma coisa é a escala
laboratorial, outra a industrial... Entre varios problemas,
a fiagdo da fibra era tarefa extremamente exigente e
delicada que, em grande escala, tornava a fibra invidvel
do ponto de vista econémico. “Impossivel, ndo se faz”,
disse o economista da DuPont chamado a intervir.
Mas fez-se. Desde o momento da descoberta até a
venda do produto obtido, todavia, foram dez anos de
esforgo conjunto de um grupo de investigadores. A
comercializagdo do produto muito deve a intervengao
cientifico-tecnoldgica de Herbert Blades. Em 1975,
o Kevlar era, finalmente, introduzido no mercado.
Entretanto, foram muitas as patentes produzidas e
muito poucos os artigos cientificos publicados - qual-
quer informacao podia ser Gtil para um concorrente
[15,16]. O secretismo domina o mundo da quimica
industrial, todos o sabem.
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Ao Kevlar original, 0 K29, outros se sucederam: K49,
100, 119, 129... e outros polimeros de cristal liquido. Os
polimeros de cristal liquido (Liquid-crystal polymers)
- LCPs, sdo uma classe de polimeros aromaticos com
caracterfsticas muito especiais. Estas superfibras
apresentam alta resisténcia mecanica a temperaturas
elevadas, sdo praticamente inertes a agdo de produtos
quimicos (dcidos e bases fortes, cetonas e agressivos
industriais), a chama e as intempéries. S3o estdveis
em dgua fervente. Leves, mais leves e resistentes do
que o ago! A sua aplicagao primeira é, sem duvida,
em coletes, capacetes e luvas a prova de bala. Mas sao
também muito utilizadas em aplicagdes aeroespaciais
e militares, na fabricacdo de pecas de compdsitos e
como um substituto do asbesto (amianto). Sao vdrios
os componentes do space shuttle, o vaivém espacial,
que usaram Kevlar. E os cabos de suspenséo das pontes.
E as raquetes de ténis, canoas e skis. E os recipientes
de gasolina dos carros de Férmula 1. E...

5. O truque da corda de nylon

Como quase todos os quimicos industriais, Stephanie
Kwolek ndo é muito conhecida, mesmo entre os pro-
fissionais da quimica, em grande parte pelo secretismo
atrds invocado. O artigo de Kwolek, em colaboragdo com
Paul Morgan, mais citado foi publicado no Journal of
Chemical Education, com o titulo “ The nylon rope trick:
Demonstration of condensation polymerization” [17].
Nele, os autores descrevem como um professor pode
mostrar a polimerizagdo por condensagao aos seus
jovens alunos, com pouco mais do que um gobelet, a
pressao atmosférica e a temperatura ambiente - uma
motivante experiéncia de introdugao aos polimeros.
Desde entdo, o ensaio tem sido efetivado em muiltiplas
escolas ndo sé nos EUA, mas em todo mundo.

Figura 7 - Stephanie Kwolek e investigadores do grupo DuPont do Kevlar
Da esquerda para a direita: Herbert Blades, Paul Morgan e Joseph Rivers Jr.
Oferta de Stephanie Kwolek. © DuPont
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Figura 8 - Sintese do nylon 6,10.
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6. Afundar ou nadar
Stephanie Kwolek era uma crianga muito viva, que
saltitava durante os mais de 3 km ida e volta, casa
escola. No entanto, tinha um defeito na estrutura dssea
de uma perna, possivelmente de origem genética,
e ainda muito jovem teve de ser submetida a uma
complicada operagao cirdrgica; e, anos mais tarde,
sofreu operacdo a um joelho. Desde cedo que Kwolek
compreendeu que viver era “sink or swim”, “afundar
ou nadar”, lema que conservou durante toda a vida.
Os tempos de estada de Stephanie Kwolek em
Buffalo foram tempos de grande aprendizagem cienti-
fica, mas também de descoberta pessoal. Kwolek era
jovem e dinamica. Rapidamente fez de colegas amigos
e juntou mais alguns que frequentavam como ela as
igrejas catdlica e presbiteriana. As atividades sociais e
culturais preenchiam os seus fins de semana, sempre
em alegre companhia: as caminhadas, a natagdo, o
esqui, a patinagem, os pigueniques... e uns passos de
danca - uma vida risonha e saudavel. A partida para
Wilmington foi de decisdo dificil, para mais quando
Kwolek antevia um casamento para sempre adiado.
Em termos culturais a transicao foi um choque. Ao
tempo, Buffalo era uma cidade com uma boa oferta
de galerias de arte e salas de concerto; Wilmington,
por seu turno, era provinciana e acanhada. No decurso
dos anos, com a prestagdo da DuPont, Wilmington
cresceu e tornou-se um lugar interessante para viver.
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Figura 9 - Stephanie Kwolek recebe
a National Medal of Technology das maos
do Presidente Bill Clinton (1996).

Depois da descoberta do Kevlar, Kwolek con-
tinuou a criar outras fibras sintéticas. E nunca se
arrependeu de se ter enamorado da quimica e aban-
donado a ideia da medicina.

Reformou-se ap6s 40 anos ao servico da DuPont.
Dedicou-se a costura e a jardinagem, a preparagao de
palestras de incentivo ao estudo da ciéncia. De vez em
quando, um policia batia-lhe a porta e dizia-lhe: “0
Kevlar salvou a minha vida”. Kwolek sentia-se feliz
por o destino a ter premiado com a descoberta de



um produto que beneficiava outras pessoas. Orgu-
Ihava-se dos prémios que Ihe tinham sido atribuidos.
Faleceu em junho de 2014.

Stephanie Kwolek, em virtude da importancia da
descoberta da fibra Kevlar e do seu interesse industrial,
recebeu o ACS Award for Creative Invention (1980)
e a Lavoisier Medal atribuida pela DuPont (1995).
No mesmo ano, o seu nome foi incluido na listagem
National Inventors Hall of Fame (1995) e, dois anos
depois, foi formalmente admitida no Plastics Hall of
Fame (1997). Foi ainda premiada com a National Medal
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Doseamento do

Acucar em Bebidas
Refrigerantes.

Simples, Seguro

e Sustentdvel!

Determination of sugar content in soft drinks.
Simple, Safe and Sustainable! Soft drinks are
one of the food products that most contribute
to the intake of sugar by the Portuguese
population, assuming the first position in
teenagers. Facing such excessive consump-
tion, it is essential to raise the awareness of
the society, in general, and of young people,
in particular, for this type of consumption
and its potential risks! This article presents

a practical laboratory work that aims to
determine the amount of sugar in soft drinks.
The main objectives are to promote the
knowledge, skills and competences related to
the measurement of masses and volumes, as
basic operations in chemistry laboratories,
as well as plotting graphs and fitting lines

to experimental results. In addition, the
work presented contributes to integrate
Chemical education within the scope of the
Green Chemistry paradigm and to promote
reflection and action within the scope of the
Sustainable Development Goals, proposed in
the UN Agenda 2030, engaging students and
promoting an active global citizenship, raising
awareness of each one's role in building a
safer, healthier and more sustainable world.

Introducio

As bebidas refrigerantes ou refrigerantest sdo um
dos produtos alimentares que mais contribuem para
a ingestao de agucar pela populagdo portuguesa,
assumindo a primeira posicao nos adolescentes [1-3].
Na Tabela 1apresenta-se o contributo destas bebidas
para a ingestdo de aglicar pela populagdo portuguesa
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As bebidas refrigerantes ou refrigerantes

sdo um dos produtos alimentares que mais
contribuem para a ingestdo de acticar pela
populacdo portuguesa, assumindo a primeira
posicdo nos adolescentes. Perante um consumo
tdo excessivo, € fundamental aumentar a
consciencializagdo da sociedade, em geral, e
dos jovens, em particular, para este tipo de
consumo e para os seus potenciais riscos! Neste
artigo é apresentado um trabalho prdtico labo-
ratorial que visa o doseamento do acticar em
bebidas refrigerantes. Os principais objetivos
sdo promover a aprendizagem de conceitos e
competéncias relativos a medicdo de massas

e volumes, enquanto operacoes basilares em
Quimica Laboratorial, e o tracado de grdficos e
de curvas de ajuste aos resultados experimen-
tais. O trabalho apresentado contribui ainda
para integrar o ensino da Quimica no ambito
do paradigma da Quimica Verde e para promo-
ver a reflexdo e acdo no ambito dos Objetivos
de Desenvolvimento Sustentdvel, propostos na
Agenda 2030 da ONU, envolvendo os estudan-
tes e promovendo uma cidadania global ativa,
e uma maior consciencializacao do papel de
cada um na construgdo de um mundo mais
seguro, mais sauddvel e mais sustentdvel.

em geral, pelas criangas com idades compreendidas
entre 0s 5 e 0s 9 anos e pelos adolescentes dos 10
aos 17 anos, expresso em percentagem. Mostra-
-se ainda a posigdo que ocupam no ranking dos
produtos alimentares que mais contribuem para a
referida ingestdo [1-3].



Tabela 1- Contributo das bebidas refrigerantes
para a ingestdo de agticar na populagao portuguesa,
em geral, nas criancas (5-9 anos) e nos adolescentes
(10-17 anos) e posicdo que ocupam no ranking dos
produtos alimentares que mais contribuem para a

referida ingestdo [1-3].

Populagao Portuguesa

Criangas 5-9 anos

Adolescentes 10-17 anos

11,8%

16,9%

24,6%

#3

# 2

#1
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De acordo com o relatério de 2019 do Programa
Nacional para a Promogao da Alimentagdo Saudavel,
PNPAS, da Direcdo Geral da Saude, DGS, em 2017,
primeiro ano de aplicacdo do imposto especial de
consumo sobre as bebidas adicionadas de acucar
e outros edulcorantes, cada portugués consumiu
75 litros de bebidas refrigerantes, o equivalente a
5,2 quilogramas de agucar. Em 2018, o consumo
per capita foi de 60 litros, correspondente a 4,0
quilogramas de agtcar (Tabela 2). 0 decréscimo ve-
rificado pode estar relacionado com uma mudanca
dos padrdes de consumo dos portugueses ou com a
reformulacdo dos referidos produtos [1-3]. Contudo,
o mesmo documento revela ainda que entre fevereiro
e abril de 2019 houve um aumento de 4% nas vendas
de bebidas refrigerantes relativamente ao perfodo
homologo de 2018, sendo prematuro afirmar que ha
uma tendéncia generalizada para a diminuigdo deste
tipo de consumo [1-3]. Considerando o consumo por
tipo de bebida, as colas assumem a lideranca como as
bebidas refrigerantes mais consumidas (40%), seguidas
dos sumos com gds (20%), das bebidas a base de ch3
(15%) e das bebidas de lima-limao (10%) [2].

Figura 1- Férmula
de estrutura da sacarose.

Na Figura 2 apresenta-se uma infografia relativa ao teor
de agtcar (e gordura) adicionado a alguns alimentos e
bebidas presentes no nosso quotidiano, incluindo o das
duas bebidas refrigerantes mais consumidas em Portu-
gal [5]. A exibicdo desta infograha permite uma rapida
sensibilizagao dos estudantes para o assunto em causa.

Tabela 2 - Consumo, per capita, de bebidas

adicionadas de agticar ou edulcorantes, e de agticar
livre através destas bebidas, em 2017 e 2018 [1-3].

Consumo per capita 2017 2018
Bebidas refrigerantes 75L 60L
Aclcar 5.2 kg 4,0 kg

0 aglicar presente nas bebidas refrigerantes, como um
dos principais ingredientes, é a sacarose. A sacarose,
C,H,,0,, € um hidrato de carbono (ou gltcido) composto
por uma molécula glucose e uma de frutose, Figura 1. 0
nome sistemdtico IUPAC é 2-[3,4-di-hidroxi-2,5-bis(hi-
droximetil) tetra-hidrofuran-2-ilJoxi-6-(hidroximetil)
oxano-3,4,5-triol. E um sélido cristalino branco muito
soldvel em dgua (1970 g/L a 20,0 °C). Estd presente,
de forma natural e em abundancia, na cana-de-acticar
e na beterraba e é utilizada como aditivo em varios
produtos alimentares processados [4]. Apresenta um
sabor doce, 0 que a torna extremamente sedutora!

Figura 2 - Teor de aglicar (e gordura)
adicionado a alguns alimentos e bebidas
presentes no nosso quotidiano. Créditos:

Jornal Expresso. Adaptado de [5]. Nota da autora:
de acordo com o Sl de unidades, GR e ML devem
ser substituidos, respetivamente, por g e mL.
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Figura 3 -

Consequéncias

do consumo de agticar
em excesso No organismo
humano. Créditos: CUF
Mais Saude [9].

De acordo com a recomendagao da Organizagdo Mundial
da Saude, OMS, o consumo de aglicares simples adicio-
nados aos produtos alimentares deve estar abaixo dos
10% da energia consumida diariamente. De preferéncia
deve aproximar-se dos 5% [3]. Por exemplo, um adulto
que consome 2000 kcal por dia ndo deve ultrapassar as
200 kcal/dia de aguicares. Cada grama deste hidrato de
carbono contém 4 kcal [6], logo, 0 consumo de agticares
deve ser, no maximo, de 50 gramas por dia, o equivalente
a12,5 pacotes. Refira-se que a partir de janeiro de 2020
a quantidade maxima permitida por pacote de agticar
é 4 gramas [7]. Consumir agdcar estimula o cérebro a
produzir serotonina, neurotransmissor responsavel pela
sensacao de bem-estar e prazer. No entanto, ao provocar
a sensacao de bem-estar e prazer, cria dependéncia
[8,9]. Uma dieta rica em aclicar aumenta o risco de
satde dado que potencia, entre outros, o excesso de
peso e a obesidade (considerada uma questdo de sadde
publica), doencas crénicas como a diabetes tipo 2 e a
ocorréncia de caries dentdrias. Na Figura 3 apresenta-se
uma infografia relativa as consequéncias do consumo de
agucar em excesso no organismo humano [9]. Aexibicdo
desta infografia permite, mais uma vez, uma rdpida
sensibilizagdo dos estudantes para o assunto em causa.
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Perante um consumo t3o excessivo de bebidas
refrigerantes em Portugal é fundamental aumentar
a consciencializagdo da sociedade, em geral, e dos
jovens, em particular, para este tipo de consumo e para
os seus potenciais riscos! Dosear para Consciencializar
e reduzir o consumo no dia-a-dia!

Descricio global do trabalho pratico
laboratorial

0 trabalho pratico laboratorial apresentado permite
aos estudantes de 1.° ciclo das Licenciaturas em
Quimica e afins dosear o teor de acticar em bebidas
refrigerantes, consciencializando para este tipo de
Consumo e para os seus potenciais riscos! Os objetivos
principais sdo promover a aprendizagem de conceitos
e competéncias relativos a medi¢do de massas e
volumes, enquanto operacdes basilares em Quimica
Laboratorial, o tragado de graficos e ajuste de fungdes
lineares aos resultados experimentais utilizando uma
folha de cdlculo do tipo Microsoft Office Excel. Em
sentido mais lato, pretende-se introduzir os estudantes
na tematica da Quimica Verde e promover a reflexdo
e agdo no ambito dos Objetivos de Desenvolvimento
Sustentdvel, propostos na Agenda 2030 da Organi-
zacdo das Nagoes Unidas, ONU.

Este trabalho foi planeado para a unidade curricular
Técnicas e Métodos de Laboratdrio |, TML1, do 1.°
semestre das licenciaturas em Quimica, Bioquimica,
Biotecnologia e Biologia Humana da Universidade
de Evora. Tem a duracdo total de 180 minutos, dos
quais cerca de 120 sdo destinados a realizacdo do
procedimento experimental, efetuado por grupos
de trés estudantes. O nimero ideal de grupos por
turma € de 4 (12 estudantes), podendo ir até aos
5 (15 estudantes) dependendo das dimensées do
laboratdrio e do niimero de balangas analiticas e/
ou semi-analiticas disponiveis. Tal como foi ante-
riormente referido é recomendado para estudantes
universitarios do 1.° ano de Licenciaturas em Quimica e
afins, podendo também ser realizado pelos alunos do
Ensino Secunddrio do Curso cientifico-humanistico de
Ciéncias e Tecnologias, que frequentem a disciplina de
Fisica e Quimica A. Permite a abordagem de diferentes
contelidos programdticos, nomeadamente “Solugdes,
coloides e suspensdes”, “Composicao quantitativa
de solugdes”, “Tragado de graficos e de curvas de
ajuste aos dados experimentais” e “Quimica Verde”
[10]. Adicionalmente, estes jovens integram a faixa
etdria em que a prevaléncia do consumo de bebidas
refrigerantes é mais elevada.



Tabela 3 - Con

Protocolo
Experimental

1. Amostras a analisar

Bebidas refrigerantes (previamente desgaseificadas
por agitagdo mecanica, a temperatura ambiente):
-Lipton Ice Tea limao (4,5 g de agticar/100 mL).
-Seven Up (7,3 g de agticar/100 mL).

-Coca-Cola sabor original (10,6 g de agticar/100 mL).

2. Reagentes e solventes

- Acticar comercial (Sidul, fino) previamente seco
na estufa, a uma temperatura de 50-60°C, e
arrefecido em exsicador.

- Agua destilada.

3. Equipamento
-Balanca semi-analitica (Mettler Toledo, PB 303).

4. Procedimento experimental [11]
4.1. Elaboracio da curva de calibracio

4.1.1. Preparacio das solucdes padriao

- Colocar um copo na balanca e efetuar a tara.
-Pesar, no copo e de forma rigorosa, a massa de agucar
necessaria para preparar 50 mL de cada uma das
solugdes padrdo indicadas na Tabela 3.

- Adicionar dgua destilada.

-Agitar, com auxilio de vareta de vidro, até dissolugao
completa.

- Transferir para o baldo volumétrico de 50 mL com o
auxilio de uma vareta e de um funil de vidro.
-Passar o copo e a vareta por dgua destilada e transferir
para o baldo volumétrico. Perfazer, no baldo volumé-
trico, 0s 50 mL com dgua destilada.

- Homogeneizar e identificar a solugdo.

Nota: A operagdo de pesagem do soluto deve ser
realizada num copo (e ndo num vidro de reldgio)
para minimizar os erros relativos a preparacao das
solugdes padrado e permitir a obtengdo de uma curva
de calibragdo com um elevado valor de R2.

centragdo das soluges padrao de agticar e massas

de aglicar necessarias para preparar 50 mL de cada solucao.

Solucio Padrio [Acticar] m Agucar
% (m/V) g
! 30 1,500
2 6,0 3,000
} 9,0 4,500
4 12,0 6,000
> 15,0 7,500
° 18,0 9,000

ENSINO SPQ

4.1.2. Determinacio da densidade do
solvente

- Colocar um copo na balanga e efetuar a tara.
-Medir rigorosamente, com uma pipeta volumétrica,
10,0 mL de solvente e transferir para o copo.
-Registar o valor de massa obtido.

-Efetuar, pelo menos, mais 2 ensaios (até 3 obtencao
de 3 valores concordantes).

4.1.3. Determinacio da densidade das
solucoes padrio

- Para cada uma das solugdes padrdo proceder de
modo analogo ao indicado em 4.1.2.

4.2. Determinacao da densidade das
bebidas refrigerantes

-Para cada uma das bebidas refrigerantes a analisar
proceder de modo andlogo ao indicado em 4.1.2.

5. Tratamento de resultados
-Calcular a concentragdo das solugdes padrdo de aglicar
preparadas, expressa em percentagem massa volume.
- Calcular a densidade do solvente e das solucbes
padrdo de agucar, expressa em g/mL.

-Tracar a curva de calibracdo densidade versus con-
centragado das solugbes padrao de agucar.

- Considerar a gama da curva de calibragdo onde
a resposta da densidade versus concentragio
é linear. Determinar os parametros da equa-
¢do de calibracdo linear.

- Apresentar a equagdo que relaciona densidade
e concentragdo em agucar.

-Determinar o teor de aglicar, expresso em percen-
tagem massa volume, das bebidas refrigerantes
analisadas e comparar com os valores do rétulo.

Resultados e discussao

Elaboracdo da curva de calibragio

Para a elaboracao da curva de calibrago foram prepa-
radas 5 solugdes padrao de agticar em dgua destilada,
de concentragdo 3,0, 6,0, 9,0, 12,0, 15,0 € 18,0%
(m/V), por pesagem direta do soluto. A determinagdo
do valor de densidade do solvente e de cada uma
destas solugges foi efetuada por medidas de massa e
de volume. Na Tabela 4 apresentam-se os valores de
concentragao das solucdes padrao de agucar, expres-
sos em percentagem massa volume (% m/V), e os
respetivos valores de densidade, expressos em g/mL.
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Tabela 4 - Concentragao das solugdes padrao
de agucar e valores médios de densidade do
solvente e das solugdes padrao.

[Acucar] Densidade
% (m/V) g/mL
Solvente 0 0,9901
Solugao padrao 1 3,0 1,0023
Solugdo padrao 2 6,0 1,0135
Solugdo padrdo 3 9,0 1,0238
Solugdo padrao 4 12,0 1,0348
Solugdo padrdo 5 15,0 1,0476
Solugdo padrao 6 18,0 1,0584

Areta de calibragdo para a determinagao do teor de agu-
car em bebidas refrigerantes apresenta-se na Figura 4.

Figura 4 - Reta de calibragdo para a determinagao do teor de
acguicar em bebidas refrigerantes.

A andlise dos resultados obtidos, por regressao
linear simples, permitiu estabelecer a equagao 1,
que relaciona densidade e concentragdo em acgucar
(sacarose). A relacdo linear é vélida para a gama de
concentracoes estudadas, 0-18% (m/V), e na qual
se inserem os valores percentagem de agucar das
bebidas refrigerantes analisadas.

Densidade = 0,0038 [Aclcar] + 0,9904 ()

Determinacdo do teor em aguicar nas bebidas
refrigerantes analisadas

Na Tabela 5 apresentam-se as principais caracteristicas
das bebidas refrigerantes analisadas e os valores de
densidade determinados a partir das medidas experi-
mentais de massa e de volume. Com base na equagao
1 e nos valores médios de densidade obtidos para as
bebidas refrigerantes analisadas, determinou-se o teor
em aguicar expresso em percentagem massa volume,
tendo-se obtido 4,7% para o Lipton Ice Tea, 8,2%
paraa7Upe11,7% para a Coca-Cola. A expressao dos
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resultados em percentagem massa volume permite
a comparagao direta com os valores constantes nos
rétulos das bebidas refrigerantes analisadas e apre-
sentados na Tabela 5. Tal como seria expectdvel, os
valores obtidos experimentalmente s3o ligeiramente
superiores aos rotulados, + 4,4% para o Lipton Ice
Tea, + 11,2% para a 7Up e + 10,4% para a Coca-Cola,
dado que o método apresentado ndo é especifico para
a determinacdo de actcar [11]. Os desvios positivos
observados sdo principalmente devidos aos outros
constituintes dos refrigerantes como, os acidificantes,
os aromatizantes naturais e artificiais, os reguladores
de acidez, os conservantes, os corantes e o sal, que
nao foram tidos em consideracao na preparacao das
solucées padrao, e que influenciam os valores de
densidade das bebidas analisadas.

Tabela 5 - Bebidas refrigerantes analisadas, teores de hidratos de
carbono (g/100 mL) expressos nos rétulos e valores médios de
densidade determinados experimentalmente.

Bebida Tipo Marca Hidragﬁodg rcnaLrbono Deg/sri:ide
1 Cha gelado Lipton 45 1,0082
2 Lima-Lim3o | Seven Up (7Up) 7,3 1,0217
3 Cola Coca-Cola 10,6 1,0350

Seguranca e sustentabilidade

O trabalho laboratorial apresentado constitui um
excelente exemplo em que se alia seguranga e
sustentabilidade. O soluto e solvente usados, res-
petivamente, aglcar comercial (sacarose) e dgua
destilada, sdo substancias classificadas como nao
perigosas de acordo com o CLP (Regulamento CE
n°1272/2008 do parlamento Europeu e do Conselho
relativo a classificagao, rotulagem e embalagem de
substancias e misturas) [12,13]. Analogamente, as
amostras a analisar, bebidas refrigerantes, também
podem ser consideradas como nao perigosas. As
etapas experimentais a realizar, durante a execugao
experimental, sdo simples e de perigosidade reduzida,
o que implica um risco laboratorial diminuto.

O trabalho laboratorial apresentado pretende
contribuir para integrar o ensino da Quimica no ambito
do paradigma da Quimica Verde, QV2 nomeadamente,
nos 12 Principios da Quimica Verde?, PQV. Segundo D.
A. Costa et al. [14] o principal objetivo do ensino da
quimica segundo este paradigma é preparar os alunos,
futuros cidadaos, para compreender e contribuir para
o0 Desenvolvimento Sustentdvel. Ainda de acordo com
0s mesmos autores, a inclusdo da QV no processo
de ensino-aprendizagem implica desafios para os




professores de todos os niveis de ensino, que tém de
incorporar no seu ensino Novos conceitos e objetivos
verdes, de forma a permitirem aos seus alunos uma
visdo inovadora da Quimica. Recentemente o efeito
sinergético do ensino da Seguranca Laboratorial e
da Quimica Verde tem vindo a ser defendido por
instituicdes de renome internacional, como a American
Chemical Society, e por diferentes autores [15-17]
como uma mais valia para o aumento do conheci-
mento e das competéncias dos estudantes de Quimica
nas suas atividades em Laboratérios e para o seu
futuro, em profissdes que envolvam a Quimica [17].
Na Tabela 6 apresentam-se os enunciados dos PQV
que podem ser mencionados com base no trabalho
laboratorial apresentado [18,19].

Tabela 6 - Enunciados dos PQV que
podem ser mencionados com base no
trabalho laboratorial apresentado [18, 19].

PQV
1

Prevencao
E melhor prevenir a formagao de residuos do que ter de trata-los,

depois de se terem criado, para eliminar as suas propriedades tdxicas.

Os potenciais “residuos” produzidos neste trabalho prético

sd0 0 agUcar (sacarose), as solugGes aquosas de agucar e as
amostras de refrigerantes analisadas. A sacarose é considerada
uma substancia ndo perigosa de acordo com o Regulamento CLP
[12,20]. Assim, o descarte desta substancia tal como a eliminagdo
das suas solugdes aquosas, ndo causam o minimo impacto

negativo nem na satide humana/animal nem no meio ambiente.

PQV

Solventes e outras substancias auxiliares mais seguras
0 uso de substancias auxiliares (solventes, agentes para promover
separacoes, etc.) deve ser evitado sempre que possivel; quando

usados, esses agentes devem ser indcuos.

A solugdo mais verde ¢ a ndo utilizagao de solventes (the best
solvent is no solvent!). Quando tal nao é vidvel, o solvente
preferencial é a dgua dado que é totalmente inécuo. Neste
trabalho pratico laboratorial é utilizada a 4gua como solvente, o

que estd em consonancia o PQV enunciado.

PQV

Uso de matérias primas renovaveis
Sempre que for técnica e economicamente praticavel, devem-se usar

matérias primas e recursos renovaveis de preferéncia a nao renovdveis.

0 soluto, agticar (sacarose), e o solvente, dgua, envolvidos podem
ser considerados como renovaveis e/ou provenientes de matérias
primas renovaveis.

Saliente-se que a sacarose é proveniente de matérias primas

renovdveis, nomeadamente, da cana-de-aglcar e da beterraba.

PQV
12

Quimica inerentemente mais segura quanto a prevengao de acidentes
As substancias usadas e as formas da sua utilizacdo nos processos
quimicos de fabrico devem minimizar o potencial de ocorréncia de

acidentes quimicos, tais como fugas, explosoes e incéndios.

A sacarose, tal como j4 foi referido, é considerada uma substancia
nao perigosa de acordo com o Regulamento CLP [12,20]

apresentando um risco de acidente quimico praticamente nulo.
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Em 2076 a Organizagdo das Nagdes Unidas, ONU,
langou uma agenda com 17 Objetivos de Desenvolvi-
mento Sustentdvel, ODS, desdobrados em 169 metas,
que se esperam alcangar até final de 2030. Trata-se de
uma agenda alargada e ambiciosa que aborda as trés
dimensdes do desenvolvimento sustentdvel: social, eco-
némica e ambiental, bem como importantes questdes
relacionadas com a paz, a justica e institui¢des eficazes
[21]. Em 2020, cinco anos apés o lancamento e a uma
década de distancia de 2030, a maioria dos estudantes
universitarios que frequentaram a unidade curricular
TML1 desconhecia ou nao tinha um conhecimento
preciso sobre a referida agenda. Assim, o trabalho
laboratorial apresentado pretende ainda contribuir para
a disseminacao, reflexdo e acdo no dmbito dos ODS
propostos na Agenda 2030 da Organizagao das Nagoes
Unidas [21]. Na tabela 7 apresentam-se os ODS e as me-
tas que fazem referéncia direta a “Quimicos perigosos”
e “Produtos Quimicos” que podem ser mencionados
com base no trabalho laboratorial apresentado.

Tabela 7 - Objetivos de Desenvolvimento Sustentavel,
0DS, propostos na Agenda 2030 da Organizagao das
Nagdes Unidas que podem ser mencionados com
base no trabalho laboratorial apresentado [21].

ODS 3. Saude de Qualidade

Garantir o acesso a saude de qualidade e promover o bem-estar
para todos em todas as idades.

Meta: Até 2030, reduzir substancialmente o nimero de mortes e
doencas devido a quimicos perigosos, contaminagao e poluigao

do ar, da dgua e do solo.

Neste trabalho laboratorial ndo sdo utilizados “quimicos perigosos”
e consequentemente n3o ha contaminagdo nem poluigao do ar,

da dgua e do solo.

0DS 12. Agua Potavel e Saneamento

Garantir a disponibilidade e a gestdo sustentavel da agua
potdvel e do saneamento para todos.

Meta: Até 2030, melhorar a qualidade da dgua, reduzindo a
poluicao, eliminando os despejos e minimizando a libertagao de
produtos quimicos e materiais perigosos, reduzindo para metade
a proporcao de dguas residuais nao tratadas e aumentando
substancialmente a reciclagem e a reutilizagao ao nivel global.

Nos despejos efetuados é libertada sacarose, substancia degraddvel

e nao perigosa de acordo com o Regulamento CLP [12,20].

0DS 12. Producdo e Consumo Sustentdveis

Garantir padrées de consumo e de produgao sustentaveis.
Meta: Até 2020, alcangar uma gestao ambientalmente saudavel
dos produtos quimicos e de todos os residuos, ao longo de todo
o ciclo de vida destes, de acordo com as normas internacionais
acordadas e reduzir significativamente a libertagdo destes para o
ar, agua e solo, minimizando os seus impactos negativos para a

satde humana e o meio ambiente.

A libertagdo “dos produtos quimicos” usados nao causa

impactos negativos para a saide humana e o meio ambiente.
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Conclusoes
O trabalho pratico laboratorial proposto permite
aos estudantes de 1.° ciclo das Licenciaturas em
Quimica e afins, e aos do ensino secunddrio do Curso
cientffico-humanistico de Ciéncias e Tecnologias,
determinar o teor de aglicar em bebidas refrigerantes,
consciencializando para este tipo de consumo e para
0s seus potenciais riscos. Os resultados experimentais
obtidos para trés das bebidas refrigerantes mais
consumidas em Portugal, nomeadamente, Lipton Ice
Tea, 7Up e Coca-Cola, sdo ligeiramente superiores
aos valores apresentados nos respetivos rétulos
dado que o método apresentado ndo é especifico
para a determinag3o deste ingrediente. No entanto,
a realizacao deste trabalho pratico laboratorial pro-
porciona o conhecimento da quantidade de agtcar
contido em cada uma das bebidas refrigerantes
analisadas e a sensibilizagao para o facto da ingestao
de uma lata de 330 mL de Lipton Ice Tea, 7Up e
Coca-Cola, corresponder, respetivamente, a 3, 5
e 7% da dose didria de referéncia (DR) para um
adulto médio. Permite ainda concluir que a bebida
refrigerante mais consumida a nivel nacional, e
também a nivel mundial, é a que apresenta um
teor em aculcar mais elevado.

Para além da consecucio dos objetivos espe-
cificos inerentes ao trabalho pratico laboratorial
apresentado, salienta-se a importancia da introducdo

0DS 4. Educacio de Qualidade

Garantir o acesso a educacao inclusiva, de qualidade e
equitativa, e promover oportunidades de aprendizagem ao
longo da vida para todos.

Meta: Até 2030, garantir que todos os alunos adquiram
conhecimentos e competéncias necessarias para promover o
desenvolvimento sustentdvel, inclusive, através da educacao
para o desenvolvimento sustentdvel e estilos de vida
sustentdveis, direitos humanos, igualdade de género, promogao
de uma cultura de paz e de n3o violéncia, cidadania global,
valorizacao da diversidade cultural e da contribuicdo da cultura

para o desenvolvimento sustentdvel.

de conceitos fundamentais relativos a temdticas
atuais como a Seguranga, Quimica Verde e Agenda
2030 da Organizagao das Nagdes Unidas para o
Desenvolvimento Sustavel.

Numa perspetiva global pode concluir-se que o
trabalho apresentado contribui para que os estu-
dantes adquiram conhecimentos e competéncias
necessdrios para promover o desenvolvimento
sustentavel e para adotarem estilos de vida mais
sauddveis, o que estd em linha com o ODS 4, relativo
a Educacao de Qualidade.

Notas

' Bebida Refrigerante ou Refrigerante

De acordo com a Portaria n. 703/96, publicada no Didrio da
Republica n.° 282/1996, Série |I-B de 1996-12-06, entende-se
por bebida refrigerante ou refrigerante o liquido constituido por
dgua contendo em solugdo, emulsdo ou suspensdo qualquer
dos ingredientes af previstos e eventualmente aromatizado e
ou gaseificado com diéxido de carbono. As denominagoes dos
refrigerantes incluem:

- Refrigerante de sumo de frutos

- Refrigerantes de polme

- Refrigerante de extratos vegetais

- Refrigerante aromatizado

- Agua tonica

- Refrigerante de soda

- Refrigerante adicionado de bebida alcodlica

Para mais informagdes consultar a referida portaria em:
https://dre.pt/pesquisa/-/search/186297/details/maximized
(acedido 19/02/2020).

2Quimica Verde

Quimica Verde pode ser definida como “concegao, desenvolvimento
e implementacao de produtos quimicos e processos que permitam
{eduzi]r ou eliminar o uso e a geragao de substancias perigosas”
18,19].
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Formulados por Paul Anastas e John Warner em 1998 e publicados
originalmente em “Green Chemistry - Theory and Practice”
constituem o conjunto de principios a perseguir quando se pretende
implementar a QV numa industria ou instituicdo de ensino e/ou em
pesquisa na drea da quimica. Descrevem em linhas gerais como se
pode atuar sobre um processo ou produto de forma a minimizar o
impacto no meio ambiente [18,19].


https://dre.pt/pesquisa/-/search/186297/details/maximized
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Aplicacoes de Jogos
que Podem ser Usados
como Recursos
Educativos no Ensino
da Quimica Organica

>
Custddia Fonseca*

Marielba Zacarias

Game apps that can be used as educational
resources in teaching organic chemistry.
Organic Chemistry is a topic where many
students demonstrate learning difficulties,
being also a discipline with a high failure

in the case of higher education. The use of
active learning methods can be a strategy to
motivate students in its study. This includes
the use of educational games, namely games
apps that have organic chemistry as a theme.
This article aims to make a non-exhaustive
systematization of game apps that can be
very useful in teaching organic chemistry in
and outside the classroom, whether in secon-

dary or higher education.

Introducio

A aprendizagem ativa tem sido considerada como
uma estratégia promissora para melhorar os re-
sultados obtidos na sala de aula, em particular no
contexto da quimica organica [1]. Por método de
aprendizagem ativa entende-se qualquer método
de instrucdo que ativamente envolve os alunos
no seu processo de aprendizagem em oposicao a
passividade de apenas assistir a uma aula. Ou seja, os
alunos sao encorajados ndo apenas a ouvir e ver, mas
também a falar, ler e como consequéncia a refletir nos
contetidos, questionando-se e clarificando, processo
que intensifica a aquisicdo de conhecimentos.
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Os alunos em geral demonstram dificuldades na
aprendizagem dos topicos de quimica organica,
sendo esta uma disciplina com elevado insuces-
so escolar no caso do ensino superior. O uso de
métodos de aprendizagem ativa poderd ser uma
estratégia para motivar os alunos para o seu
estudo/aprendizagem. Inclui-se neste dmbito a
utilizacdo de jogos educativos, nomeadamente
as aplicacoes de jogos que tém a quimica
organica como temdtica. Este artigo tem como
objetivo fazer uma sistematizacdo, ndo exausti-
va, de aplicacdes de jogos que podem ser muito
liteis no ensino da quimica organica em sala de
aula, ou fora dela, quer no ensino secunddrio
quer no ensino superior.

Os jogos providenciam uma abordagem inte-
ressante a aprendizagem ativa dado que juntam a
construgdo do conhecimento utilizando uma ativida-
de ltdica a uma alegre competigdo. O sucesso desta
estratégia pode ser confirmado pelo aumento do
numero de jogos que sdo utilizados para ensinar dife-
rentes tépicos, como por exemplo, a tabela periédica
[2], quimica geral [3], quimica organica [4-6], grupos
funcionais [4], sintese quimica [7,8], entre outros.

Os jogos podem ser classificados de acordo com
o tema da matéria que tratam (esta classificacao foi
feita no pardgrafo anterior), ou pela forma como se



apresentam (jogo de tabuleiro, jogo de cartas, jogo
de dados, puzzles e jogos eletrénicos) [9].

Embora o uso de telemdveis na sala de aula seja
ainda controverso, o seu potencial no ensino da
quimica tem vindo a ser demonstrado nos ultimos
anos. O uso alargado de smartphones pelos alunos
[10,11], bem como de outros aparelhos eletrénicos
portateis, como computadores e tablets, constitui
uma excelente oportunidade para utilizar aplica-
¢oes de jogos com fins educativos promovendo
deste modo a interatividade entre os alunos e entre
os alunos e o professor.

O presente artigo tem como objetivo fazer uma
revisdo sistematica destas aplicagdes que tém como
tematica a quimica organica e que podem ser usa-
dos em sala de aula ou fora dela, quer no ensino
secunddrio quer no ensino superior. Salienta-se que
esta revisdo ndo é exaustiva, mas apenas focada
nas aplicagdes, que para as autoras, apresentam
uma maior relevancia/utilidade para o ensino da
quimica organica.

Aplicacoes de jogos para o ensino da
Quimica Organica

As aplicagoes de jogos desenvolvidas para o ensi-
no da quimica organica abrangem varios tépicos,
desde a nomenclatura até a sintese. Na Tabela 1
apresenta-se uma sistematizacdo dessas aplica-
coes, na qual, entre outras informacdes se indica
o(s) ano(s) de escolaridade no qual cada aplicacdo
pode ser utilizada, o idioma no qual se encontra,
bem como a sua disponibilidade em termos do seu
custo (valor monetdrio).

Tabela 1 - Sistematizagdo de aplicagdes
desenvolvidas para o ensino da quimica organica.

Aplicagao Temética abordada Escolaridade | Idioma? | Disponibilidade®
Grupos funcionais;
Classificagdo da estrutura;
Chirality-2 Forcas intermoleculares; 10.° ano/U EN F
Isémeros; Centros quirais;
Nomenclatura
Mechanisms Mecams_mos de subst_\tqu_ao; 12.°ano/U EN GL
Mecanismos de eliminagao
Chairs Conformagoes do ciclo-hexano U EN P
MILAGE Diversa 7.°ano/U PT/EN GA
Aprender+
Nomenclature Nomenclatura 10.°ano/U PT/EN G
Bets®
Isomers Isémeros 10.°ano/U PT/EN P

3PT - Portugués: EN - Inglés. F - Gratis; GL - Gratis para funcionalidades limitadas; P - Pago; GA
- Gratis com autorizagdo do autor. ‘Pagina na internet: ldse.ufc.br/nomenclaturebets.
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O Chirality-2 é uma aplicagdo de um jogo que
cobre multiplos aspetos da quimica organica intro-
dutdria podendo ser utilizado no ensino secunddrio e
superior. Os topicos abordados sdo a identificagdo de
um grupo funcional, a classificagao da estrutura, as
forcas intermoleculares, os isémeros, os centros quirais
e a nomenclatura. A aplicagdo usa interfaces touch-
-screen de arrastar e soltar para que os utilizadores
resolvam quebra-cabegas e respondam a perguntas.
No caso da identificagdo do grupo funcional e das
forgas intermoleculares, os jogadores recebem uma
imagem de uma molécula e usam uma interface de
arrastar e soltar para mover blocos com o nome de
grupos funcionais ou da forca intermolecular para o
local correto. Ja no caso da classificacdo da estrutura, é
apresentada ao jogador uma tabela exibindo nomes e
estruturas, e este deve fazer corresponder a estrutura
ao respetivo nome. Os pares contém imagens/nomes
de aminas primdrias, secunddrias ou tercidrias, lcoois,
halogenetos de alquilo e carbocaties. Os pares corretos
sao removidos quando selecionados. Pares incorretos
ndo sao removidos. No isomerismo, o jogador recebe
cinco pares de isémeros (de um grupo de 18) e deve
identificar o seu tipo. Apds o envio da resposta, o
jogador recebe um feedback instantaneo sobre se
a escolha foi ou ndo correta. No tdpico dos centros
quirais, o jogador é apresentado a uma molécula, na
qual tem de identificar os centros quirais existentes.
0 jogo mostra quais dos dtomos selecionados foram
identificados corretamente ou incorretamente, bem
como aqueles que deveriam ter sido identificados,
mas nao o foram. Ainda pergunta adicionalmente
quantos estereoisémeros a molécula possui. No caso da
nomenclatura de moléculas, sdo mostradas ao jogador
10 imagens de moléculas organicas, para as quais deve
selecionar 0 nome correto entre quatro opgées [12].

0 Chairs foi desenhado com o objetivo de ensinar
as conformacdes do ciclo-hexano. Os estudantes
aprendem os conceitos por tentativa e erro enquanto
jogam. Ao jogador sdo apresentados dois isdmeros
conformacionais diferentes do ciclo-hexano. Uma
ligagdo é mostrada numa das conformagées e um
circulo pulsante marca a posicao correspondente na
outra conformagao. O jogador deve desenhar a ligagao
nesta Ultima conformagao com o angulo correto, axial
ou equatorial. Se a ligagdo desenhada ndo estiver dentro
de um intervalo estreito préximo do &ngulo correto,
serd mostrada a vermelho. Quando a ligagao que esta
a ser desenhada estd na posicao correta, a ligagao fica
verde, assim como o contorno da conformacao [13].

0 Mechanisms é uma aplicagdo que, contrariamen-
te as anteriormente referidas, é paga. Nesta aplicagdo
estao envolvidos apenas dois tipos de reagoes de
substituicdo e eliminagdo. As moléculas apresentam
-se em modelos de linha (ligagdes quimicas) e bola
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(4tomos) e o jogador faz movimentar os dtomos de
modo a que ocorra a reacdo [13,14].

O MILAGE Aprender+' é uma aplicacdo onde o
professor pode colocar os contetidos que pretende,
disponibilizando exercicios e solugdes, bem como a
respetiva cotacdo. Os alunos realizam os exercicios
propostos submetendo uma fotografia da solugao.
Apbs isto, 0 aluno pode visualizar a solugdo que havia
sido disponibilizada pelo professor na aplicagéo e pode
realizar a sua autoavaliagdo ou avaliar a resolucdo
submetida por um colega. A aplicagdo permite assim
a autoavaliagdo e a avaliagdo pelos pares o que ajuda

com ofs) requisito(s) apresentado(s) pelo jogo; (2) a
partir do nome indicado faz a estrutura do composto
ou; (3) reproduz a estrutura do composto [17,18].

Conclusdes

0 recurso a jogos no ensino pode ser visto como uma
estratégia para aumentar o interesse dos alunos por
matérias menos atrativas ou com um maior grau
de dificuldade. Neste sentido, o ensino e a apren-
dizagem da quimica organica pode ser potenciado
pelo uso das aplicagbes de jogos existentes, sendo a

o aluno a consolidar a matéria [16].

0 Nomenclature Bets é um jogo online em que os
estudantes do ensino secunddrio ao superior jogam
em pares. A nomenclatura de compostos organicos
é o topico abordado numa competicdo divertida e
envolvente onde os jogadores podem responder até
650 perguntas de escolha multipla [17].

O Isomers é uma aplicagao paga na qual sdo
apresentados ao jogador vdrios dtomos de carbono,
e consoante a opgao previamente selecionada pelo
jogador: (1) faz ligacdes entre os dtomos de acordo
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ESPACO DOS MAIS NOVOS SPQ

O Principio de
uma Boa Lavagem.
Serd a Agua Suficiente?

Introducio
As nossas rotinas didrias mudaram bastante nos
ultimos tempos. A atividade proposta nesta edi-
cao pretende ilustrar a eficdcia da lavagem das
maos com sabonete liquido. A limpeza das maos
exclusivamente com dgua ndo € eficaz. A presente

Procedimento

Colocar duas colheres
de sopa de éleo num
recipiente e duas
colheres de café noutro
recipiente.

Material
- Oleo de cozinha
(30 mL = 2 colheres de sopa)
- Café em pd
- 2 recipientes
- 4 folhas de papel absorvente
- 2 colheres de sopa
- Sabonete liquido
- Acesso a dgua corrente
- (bacia de lavatdrio ou lava-loicas)

NOTA: A atividade devera ser feita
préximo de um lavatério e junto a
superficies de facil limpeza.

atividade, literalmente hands on, demonstra a
importancia do uso de uma substancia como o
sabonete para uma boa higienizagdo das maos.
A atividade deverd ser efetuada por um par de
voluntdrios experimentalistas.

Colocar uma colher de éleo na mao
direita de cada voluntdrio, seguida de
uma colher de café. Cada um devera
esfregar as maos para garantir que
espalha bem a mistura.
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Um dos voluntdrios do
par serd 0 TESTE e 0
outro sera o CONTROLO.

TESTE

CONTROLO

Colocar uma pequena
quantidade de sabonete
liquido na mao do voluntdrio
TESTE. Junto do lavatério,
abrir uma torneira deixando
correr sé um fio de dgua. Cada
voluntdrio devera fazer passar
as suas maos por baixo da
corrente de dgua. Observar as
maos apds esta passagem.

O CONTROLO deve passar
as mdos por baixo de
agua de modo idéntico ao
TESTE. Observar as maos
apos esta passagem.

Cada um dos voluntarios
coloca uma mao numa
folha de papel pressionando
sem esfregar.
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Ambos os voluntarios
esfregam as suas maos
durante 5 segundos antes
de voltar 3 torneira, e
outros 5 segundos com

as maos por baixo da
torneira. Fechar a torneira.

Cada um dos voluntdrios
limpa as maos na
respetiva segunda folha
de papel.
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TESTE CONTROLO

FOLHA 1
Ambos os voluntarios
lavam as maos com

Ul 2 0 sabonete liquido de
modo a retirar todos os
vestigios de 6leo e café.

Explicacao

Na atividade proposta, o dleo e o café simularam a
sujidade que podemos ter nas maos. A sujidade é
constituida por diversos residuos, mas na maioria
das vezes contém gorduras e éleos, podendo também
conter bactérias e virus. O 6leo ndo se mistura com
a dgua, por isso a lavagem somente com dgua é
ineficaz. No entanto, quando juntamos sabonete liquido
estamos a adicionar uma substancia que ajuda a dgua
e 0 6leo a se misturarem - é chamada de surfactante.
E necessario que esta mistura aconteca para que a
sujidade seja levada pela dgua. Quando o TESTE colocou
0 sabonete na mao suja e deixou passar alguma dgua,
um pouco da mistura ¢6leo+café foi arrastada pela

dgua mesmo antes de esfregar as maos, ao contrario
do CONTROLO. Depois de esfregar as maos e voltar a
passar por dgua, o TESTE removeu a maior parte da
sujidade, como se pode ver na folha 1. Na folha 1 do
CONTROLO, observamos que existem mais residuos
de café, além de se observarem também residuos de
dleo. Esta observagao repete-se em maior escala nas
folhas 2. Por fim, é possivel constatar que 10 segundos
de lavagem das maos podem nao ser suficientes. Neste
caso, a sujidade era bastante visivel, no entanto pode
acontecer que a sujidade n3o seja visivel a olho nu. 0
ideal é lavar as maos com um surfactante, durante um
perfodo mais longo para assegurar uma boa higiene.

Referéncias

[1]  Adaptado Oil and Water: Washing Up with Surfactants - Activity -
TeachEngineering em teachengineering.org/activities/view/usf_

surfactants_act4 (consultado em 08/06/2020).
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DESTAQUES SPQ

ANALITICA

0 ANALITICA 2020, 10.° Encontro da Divisao de Quimica

2 O 2 O Analiticada SPQ, que teria lugar em Lisboa, de 26 a 28 de

outubro de 2020, foi transformado num evento virtual.

O programa constard de licdes plendrias, pa-

lestras convidadas e comunicacgdes orais, além de

comunicagées em painel, sobre todos os temas da

Quimica Analitica moderna, tanto na perspetiva de

métodos e procedimentos de medicdo, como no que

toca a tipologia dos sistemas materiais em estudo,

visando entre outras, as areas Ambiental, Forense,

Alimentar, Farmacéutica, Industrial e Fundamental.

Conscientes do momento de grandes desafios

e incertezas que globalmente atravessamos, em-

penhamo-nos em promover um evento de elevada

qualidade, oportunidade de partilha e aprendizagem,

para o qual convidamos a comunidade analitica a

participar, contribuindo com a sua presenga e com

Mais informagdes acerca deste evento disponiveis em: apresentagoes cientificas e técnicas dentro das
analitica2020.events.chemistry.pt respetivas competéncias.

0 7.° Encontro Portugués de Quimicos Jovens (7

Portuguese Young Chemists Meeting, PYCheM), 7th Portuguese

inicialmente previsto para os dias 20 a 22 de maio

em Braganqa, foi adiado para a mesma cidade, entre b

ot & 31 de o de 3001 oung e1MISLS
Esta série de conferéncias destinadas, preferen-

cialmente, aos jovens quimicos teve inicio em outubro 3

de 2008, no Instituto Superior Técnico da Universi- e etlng

dade de Lisboa, e tem sido realizada bienalmente,

cruzando vdrias das instituicdes mais prestigiadas

de Portugal. Os jovens quimicos e investigadores

de qualquer nacionalidade sao particularmente

incentivados a partilhar os seus resultados cientfficos,

a alargar os seus contactos internacionais e a assistir

a palestras de especialistas reconhecidos em vdrias

dreas da quimica. O crescimento gradual, quer em

numero de participantes, quer na qualidade dos

oradores, refor¢a o PYCheM como uma das principais

conferéncias organizadas pela SPQ.

Mais informacdes acerca deste evento disponiveis em:
7pychem.events.chemistry.pt

74 | QUIMICA | Vol. 44 | N.°156 | 2020


http://analitica2020.events.chemistry.pt.
http://7pychem.events.chemistry.pt/

AGENDA SPQ

Agenda

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

outubro de 2020

26 - 28 de outubro de 2020, Lisboa, Portugal (virtual)
10.” Encontro da Divisdo de Quimica Analitica da SPQ
analitica2020.events.chemistry.pt

26 - 28 de outubro de 2020, Puerto Vallarta, México
XXVII Congreso Iberoamericano de Catdlisis
acat.org.mx/CICAT

26 - 28 de outubro de 2020, Caparica, Portugal
2" International Caparica Conference on
Leishmaniasis 2020

leishmaniasis2020.com

novembro de 2020

09 - 12 de novembro de 2020, Caparica, Portugal
4™ |International Caparica Conference on
Chromogenic and Emissive Materials 2020
ic3em2020.com

30 de novembro - 03 de dezembro de

2020, Caparica, Portugal

4™ |International Caparica Christmas Conference
on Sample Treatment 2020
sampletreatment2020.com

janeiro de 2021

19 - 22 de janeiro de 2021, Vigo, Espanha

XXIX Simpésio do Grupo Especializado de
Cristalografia e Crescimento de Cristais das Reais
Sociedades Espanholas de Fisica e Quimica
ge3c.gal

marco de 2021

29 - 31de margo de 2021, Coimbra, Portugal
14.° Encontro de Quimica Fisica
xivengf.events.chemistry.pt

abril de 2021

datas a confirmar (2 dias entre 26 - 30), Aveiro, Portugal
13" Inorganic & Bioinorganic Chemistry Conference
13ibcc.events.chemistry.pt

julho de 2021

04 - 07 de julho de 2021, Brighton, Reino Unido

8" Conference of the Federation of European Zeolite
Associations (FEZA 2020)

fezaconference.org

06 - 09 de julho de 2021, Malaga, Espanha
XXVII National Spectroscopy Meeting / XI Iberian
Spectroscopy Meeting

rne2021.com

11 - 14 de julho de 2021, Braga, Portugal
XXVII Encontro Nacional da SPQ

21- 23 de julho de 2021, Roma, Itdlia
6" International Congress on Water,
Waste and Energy Management
waterwaste-20.com

21- 23 de julho de 2021, Roma, Itdlia

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

26 - 28 de julho de 2021, Roma, Itdlia
2020 International Conference on
Materials and Nanomaterials
mns-20.com

28 - 30 de julho de 2021, Roma, Itdlia

2020 International Conference on Green Energy
and Environmental Technology

geet-2020.com

agosto de 2021

29 de agosto - 3 de setembro de 2021, Praga,
Republica Checa

15 European Congress on Catalysis (EuropaCat)
www.europacat2021.cz

31de agosto - 3 de setembro 2021, Evora, Portugal
International Symposium on Synthesis

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

setembro de 2021

01 - 04 de setembro de 2021, Aveiro, Portugal
12" Ibero-American Congress on Sensors
ibersensor2020.events.chemistry.pt
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05 - 08 de setembro de 2021,
Funchal, Ilha da Madeira

XV Encontro de Quimica dos Alimentos
xvega.events.chemistry.pt

05 - 10 de setembro de 2021, Lisboa, Portugal
XXII International Symposium

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

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

dezembro de 2021

09 - 10 de dezembro de 2021, Aveiro, Portugal
XI Encontro Nacional de Catdlise e Materiais
Porosos (XI ENCMP) & Il Reunido do Grupo do
Carbono (Il RGC)
xiencmp-iirgc.events.chemistry.pt

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

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

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

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

julho de 2022
julho de 2022, Lishoa, datas a anunciar
Encontro do Grupo de Cristalografia e Escola de Verao

10 - 15 de julho de 2022, Hiroshima, Japao

251 JUPAC International Conference on Physical
Organic Chemistry

icpoc25.jp

11-13 de julho de 2022, Rehovot, Israel
15t European Conference on Research in
Chemical Education
weizmann.ac.il/conferences/ECRICE2020
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agosto de 2022

28 de agosto - 1de setembro de 2022,
Lisboa, Portugal

8" EuChemS Chemistry Congress
euchems2022.eu

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

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

Eventos adiados (sem data definida)
Alcald de Henares, Espanha

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

Ano Internacional da Tabela Periddica 2019

, ° No Vol. 43 | N.> 155 | 2019, na secgio dedicada ao Ano
(glllllllca Internacional da Tabela Periédica 2019, por lapso, alguns
eventos nao foram incluidos e foram encontradas outras
pequenas imprecisdes. A Direcio do QUIMICA pretende
corrigir rapidamente as falhas detetadas ja no préximo
numero e a versao digital, que se encontra atualmente na
pagina da SPQ, sera substituida em conformidade. Neste
sentido, solicita-se o contributo de todos quantos possam
colaborar nesta tarefa, fazendo chegar ao Diretor do QUIMICA
(bspg@uevora.pt) os reparos e a informagdo pertinente, para
que se possam efetuar todas as corregdes necessdrias.
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