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EDITORIAL SPQ

0 Prémio Nobel da Quimica de 2024 reconheceu
avancos revoluciondrios que transformaram a com-
preensdo da bioquimica e abriram novas fronteiras
para aplicagdes nas dreas da medicina, da biotec-
nologia e da sustentabilidade ambiental. Os lau-
reados deste ano foram homenageados pelas suas
contribuigdes no campo do design computacional
e na previsdo de estruturas proteicas, utilizando
ferramentas de inteligéncia artificial, atualmente
cada vez mais omnipresentes em varios dominios.

David Baker, professor na Universidade de
Washington, foi pioneiro no desenvolvimento de
métodos computacionais que permitem criar novas
protefnas. Estas estruturas desempenham fungées
especificas, como combater doengas, desenvolver vacinas ou criar materiais com
propriedades inovadoras. O trabalho de Baker representou um marco na bioengenharia,
oferecendo solugdes para desafios globais nas dreas da saude e da industria.

Demis Hassabis e John Jumper, investigadores da DeepMind, foram reconhecidos
por desenvolverem o AlphaFold2, um modelo de inteligéncia artificial que resolveu
o problema de previsao de estruturas tridimensionais de proteinas a partir das suas
sequéncias de aminoacidos. Este feito permitiu avangos sem precedentes no dominio
da biologia estrutural, tendo aberto também o caminho para a inovagao em fdrmacos,
diagndstico precoce de doengas e tratamentos personalizados.

As contribuigoes dos laureados deste ano tém impactos significativos. No campo
da medicina, o design de proteinas pode promover o desenvolvimento de terapias
mais eficazes para diferentes tipos de cancro e doengas neurodegenerativas. Na
biotecnologia, novas enzimas podem oferecer solugdes sustentdveis para problemas
ambientais, como a degradagao de micropldsticos ou o tratamento de dguas residuais.
Além disso, a previsdo precisa das estruturas proteicas acelera significativamente o
desenvolvimento cientifico, reduzindo custos e otimizando recursos. O Prémio Nobel
da Quimica deste ano também demonstra a crescente importancia da inteligéncia
artificial na quimica e dreas afins. As ferramentas digitais ndo substituem a pesquisa
experimental, mas permitem complement3-la e expandi-la. Convido o leitor a
mergulhar um pouco mais neste tema através da leitura do artigo de Cldudio M.
Soares e Diana Lousa sobre a atribuicdo do Prémio Nobel da Quimica de 2024.

Neste nimero, inauguramos uma nova sec¢do do Quimica (Biografia). Home-
nagiamos Julio Maximo de Oliveira Pimentel, agraciado com o titulo de Visconde de
Vila Maior, um dos mais completos homens de ciéncia em Portugal no século XIX.
Entre outras fungdes e atividades, foi professor de quimica na Escola Politécnica e no
Instituto Industrial, diretor do Instituto Agricola, reitor da Universidade de Coimbra,
divulgador cientifico com ligagdes estreitas ao mundo da industria e especialista na
drea da enologia, além de deputado e par do reino, presidente da Camara Municipal de
Lisboa e membro do Conselho Geral do Comércio e Industria e do Conselho de Saude.

Homenagiamos também Ana Lobo que nos deixou recentemente. Ana Lobo
foi uma das protagonistas maiores da Quimica Organica em Portugal. Do seu vasto
curriculo, refira-se a causa a SPQ: foi coordenadora da Divisdo de Quimica Organica
(1992-1995), Presidente da Divisdo de Quimica Organica (2005-2007) e cofundadora
e a primeira diretora do Boletim da SPQ, entre 1978 e 1981.

Sendo o Ultimo nimero do ano, a equipa editorial do Quimica deseja a todos
os sécios da SPQ e leitores do Quimica uma época natalicia de 2024 e um Ano de
2025 repleto de excelentes memoarias.

>

Paulo Mendes
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DIREGCAO SPQ

QUIMICAS - Um Ciclo de
Inspiraciao e Conhecimento

Em 2024, a Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) deu inicio
a um ciclo de conferéncias - QUIMICAS - dedicado a celebrar o
brilhantismo das mulheres no avango da Quimica. Estas palestras,
realizadas mensalmente em formato virtual e gratuito, ultrapas-
saram fronteiras, aproximando o publico de histérias inspiradoras
e avancos cientificos transformadores.

A série de conferéncias teve inicio em abril, com Pilar Goya
(Instituto de Quimica Médica, CSIC), a primeira mulher a presidir
a EuChemS. Na palestra Research Integrity: Good Scientific Prac-
tices, Pilar destacou a importdncia da ética e das boas préticas
na ciéncia, partilhando a sua trajetdria pioneira na quimica
medicinal a nfvel internacional.

Em maio, foi a vez de Zita Martins (Instituto Superior Técnico),
astrobidloga de renome mundial, conduzir o publico numa
fascinante viagem pelo seu percurso académico e profissional.
Em Percurso académico e profissional de uma Astrobidloga:
perspetivas e experiéncia, Zita partilhou a sua paixdo pela ex-
ploracdo espacial e o papel essencial da Quimica na procura de
respostas sobre a origem da vida.

Jd emjulho, Mara Freire (Universidade de Aveiro) apresentou
Alicerces em Quimica. Investigagdo em Engenharia Quimica
e Biotecnologia. Com uma carreira marcada pela inovagao,
amplamente reconhecida a nivel internacional, Mara compartilhou
a sua vasta experiéncia, e revelou como a sua investigagdo em
materiais biomédicos estd a redefinir a Quimica aplicada a satde.

Ainda em julho, Ana Cecilia Roque (Nova School of Science &
Technology), lider em biomimética, transportou o publico para o
fascinante universo da biomimética com a palestra Biomimetic
Systems for Functional Materials. Nesta area, onde Quimica, Bio-
tecnologia e Engenharia convergem, Ana Cecilia demonstrou como
criar solugoes sustentdveis e revoluciondrias inspiradas na natureza.

Em setembro, Ana Rita Ribeiro (Universidade do Porto) re-
conhecida pela sua investigagao sobre o impacto ambiental dos
fadrmacos e inovagdo em quimica analitica, apresentou a palestra
Na interseccdo da satide e do ambiente: um percurso com um
denominador comum, os fdrmacos!. Ana Rita explicou como a
quimica analitica pode ser uma poderosa aliada na procura de
um equilibrio sustentavel entre satide e meio ambiente.

J& em outubro, Maria Jodo Moreno (Universidade de Coimbra),
especialista em quimica biofisica, desvendou, na palestra Bioactive
Molecules and Biomembranes: A Pathway to Predicting Drug
Behavior in vivo, os mecanismos que regem o comportamento dos
farmacos no organismo. Esta abordagem multidisciplinar é essen-
cial para o desenvolvimento de novos medicamentos e terapias.

Especialista em quimica medicinal, Maria Santos (Universidade
de Lisboa) encerrou o ciclo de conferéncias para 2024, com
a palestra Derivados de indole no desenvolvimento de novos
fdrmacos. Trouxe uma visao fascinante de como a inovacao em
sintese organica pode impactar o desenvolvimento de novos

farmacos, abrindo caminhos para terapias mais eficazes.

Ao longo deste ano, cada sessao ofereceu uma oportunidade
Unica de explorar os percursos e as contribuicées de oito quimicas,
cujas carreiras extraordindrias ilustram o impacto da inovagao na
resposta a desafios globais. O ciclo QUIMICAS continuara durante
o primeiro semestre de 2025, encerrando com uma ultima con-
feréncia que terd lugar durante o XXIX Encontro Nacional da SPQ.

QUIMICAS ¢ mais do que uma homenagem as mulheres
quimicas: é um testemunho do papel essencial que desempenham
no avanco do conhecimento e na construcdo de um futuro
mais inclusivo e sustentavel. Ao partilharem as suas histérias,
estas mulheres inspiram as novas geragoes a acreditar no poder
transformador da Quimica.

A SPQ reafirma o seu compromisso de promover a igualdade
de género e dar visibilidade as conquistas das mulheres na
Quimica. Que este ciclo seja apenas o inicio de uma longa jornada
deinspiracdo e reconhecimento. Porque a Quimica ndo conhece
limites - apenas possibilidades.

Votos de Excelentes Festas!

>

Luisa Margarida Martins
Vice-presidente da Socie-
dade Portuguesa de Quimica
luisammartins@tecnico.ulisboa.pt
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PERSPETIVA SPQ

A Atividade do Centro
de Formacao da SPQ e,

Formacio e Divulgacio da Quimica:

Preparando Professores e Inspirando Alunos
A Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ) é uma
entidade com larga histdria e uma missdo clara: pro-
mover, cultivar e desenvolver a investigagdo, o ensino
e a aplicagdo da Quimica em Portugal. Desde a sua
fundagdo em 1911, a SPQ tem sido um pilar fundamental
na promogao da Quimica, tanto a nivel académico
quanto industrial, sublinhando a sua importancia
crucial no avanco cientifico e no desenvolvimento
econémico do pafs. Aliado a isso, a SPQ tem investido
fortemente na formagao continua dos professores
de Quimica, reconhecendo a importancia de manter
os professores atualizados com as mais recentes
metodologias e conhecimentos cientificos. Em 2018, foi
criado o Centro de Formacao de Professores, acreditado
pelo Conselho Cientifico-Pedagdgico da Formacao
Continua. No Centro de Formacao foram desenvolvidas
uma série de acdes de formacdo, umas delas feitas
de modo auténomo e outras inseridas no ambito de
encontros promovidos pela SPQ, tais como:

A Tabela Periddica: um icone na Centralidade da

Quimica;

Nomenclatura Quimica: Adequagdo das Regras

da IUPAC a Lingua Portuguesa;

Conhecer a Luz para uma Cidadania Ativa;

Humanidades, Artes e Ciéncias: A Transdiscipli-

naridade no Ensino da Quimica;

Agua: Recurso Circular para a Sustentabilidade;

Ciéncias Basicas para um Desenvolvimento Sus-

tentdvel;

Motivar para a Aprendizagem da Quimica - Desafios

Atuais;

Quimica 4.0: Educar e Comunicar para a Inclusao

e Literacia(s);

Educacdo Quimica para o Desenvolvimento

Sustentavel.

Estas agdes visam dotar os professores de
ferramentas modernas e eficazes para o ensino da
Quimica, promovendo a educagao centrada no aluno
e a utilizagdo de tecnologias digitais.

No ambito da divulgagdo da Quimica, a SPQ
também se dedica a realizar palestras nas escolas,
dinamizando sessoes interativas que tém recebido
feedback extremamente positivo de alunos e pro-
fessores (ver abaixo). Nos ultimos trés anos letivos,
destacaram-se as seguintes palestras:
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“Energias renovdveis - Essas desconhecidas”,
por Jodo Paulo Leal, no Agrupamento de Escolas
de Grandola;

“A Quimica e os 17 ODS no ambito do Ano Interna-
cional das Ciéncias basicas para o desenvolvimento
sustentdvel”, por Adelino Galvao e Jorge Parola,
na Escola Secunddria du Bocage;

“Etica e desenvolvimento cientifico durante a
segunda guerra mundial”, por Jodo Paulo Leal,
no Agrupamento de Escolas de Sousel (Figura 1);
“A Quimica e 0s 17 ODS no dmbito do [YBSSD2023",
por Adelino Galvdo, no Agrupamento de Escolas
Pioneiros da Aviagao Portuguesa;

“Quimica e musica com alunos do 12.° Ano -
Quimica”, por Adelino Galvao, no Agrupamento
de Escolas de Paco de Arcos;

“0 ciclo da 4gua (versdo ensino bdsico)”,
por Adelino Galvao, no Agrupamento de Es-
colas Padre Alberto Neto;

“Materiais Compdsitos (turmas de Quimica do
12.2ano)", por Adelino Galvdo, no Agrupamento
de Escolas Padre Alberto Neto;

“Mdsica e Arte: Casamento ou Divércio”, por
Adelino Galvdo, no Agrupamento de Escolas de Seia;
“A Quimica e os objetivos para o desenvolvi-
mento sustentdvel”; por Adelino Galvdo, no
Instituto Politécnico de Tomar;

“Drogas Sintéticas”, por Jodo Paulo Leal, na Escola
Basica e Secundaria Prof. Ruy Lufs Gomes;
“Agotagotinha numcicloquendotemfim”, por Ade-
lino Galvao, na Escola Basica 2,3 Tourais/Paranhos;
“Aprender quimica brincando com dgua”, por Ade-
lino Galvao, na Escola Basica Dr. Abranches Ferrao;
“Sustentabilidade”, por Adelino Galvao, na Escola
Secunddria Dr. Augusto César da Silva Ferreira;
“Tabela Periddica”, por Adelino Galvao, na Escola
Secundaria do Forte da Casa (Figura 2);

“Litio e a viabilidade da sua exploragdo em Portugal
| Tabela Periédica”, por Adelino Galvao, na Escola
Secunddria Jaime Cortesdo;

“Reacbes de dcido-base”, por Adelino Galvéo, na
Escola Basica n.° 2 de S. Silvestre (EB2,3).

Testemunhos de professores que fizeram
as formacdes

“A Acao foi mesmo muito interessante e contribuiu
para a minha formagao académica pessoal e também



contribuiu eficazmente para a melhoria da minha
componente profissional.”
“Devem continuar a realizar formacdes de atualizacao
de conhecimentos, fundamentais para nds, docentes.”
“Considero muito importante as agoes da SPQ e
devem ser divulgadas nas escolas.”

Testemunho de alunos sobre as palestras
“Os alunos adoraram, consideraram que as atividades
tinham sido muito interessantes e elucidativas. Gos-
taram essencialmente porque foi pratica e abordou
coisas do dia-a-dia. Consideraram o palestrante “muito
inteligente”, bem-humorado e em todas as aulas
perguntam quando é que ele volta.”

O nosso empenho para o futuro

A Quimica é uma ciéncia central na nossa socie-
dade moderna, sendo crucial para a inovagdo e o
desenvolvimento sustentdvel. Desde a producao de
medicamentos até a criacdo de novos materiais, a
Quimica estd no coragao de muitas das tecnologias
que usamos diariamente. A compreensao e a aplicagao
da Quimica sao fundamentais para enfrentar desafios
globais, como a crise energética, a escassez de recursos
e a necessidade de desenvolvimento sustentavel. Por
isso, é vital que continuemos a promover o ensino e a
investigacao nesta drea, inspirando os jovens a seguir
carreiras cientificas e capacitando os professores para
educar a proxima geragao de quimicos. Nesse sentido,
a SPQ tem, para além das j citadas palestras, uma
apresentagao sobre a importancia da Quimica na nossa
vida e na sociedade em que vivemos.

Com o apoio dos seus socios e formadores de-
dicados, estd comprometida em continuar a pro-
mover a Quimica em Portugal, garantindo que mais
pessoas compreendam e apreciem a importancia
desta ciéncia fascinante.

Através das suas iniciativas de formacao e di-
vulgacao, a SPQ reafirma o seu compromisso em
fortalecer a ciéncia quimica em Portugal, promovendo
uma educagdo de qualidade que capacita os alunos
a serem cidadéos informados e participantes ativos
na construcdo de um futuro melhor.

Para mais informac6es sobre as acdes de formacao
e eventos, visite o site da SPQ ou contacte o Centro de
Formagao da SPQ (formacao@spq.pt) .

>
Tania Coelho
tania.coelho@spg.pt

>
Jodo Paulo Leal
jpleal@ctn.tecnico.ulisboa.pt

PERSPETIVA SPQ

I Figura 1- “Etica e desenvolvimento cientifico durante a segunda
guerra mundial”, Jodo Paulo Leal, Agrupamento de Escolas de Sousel.

[ Figura 2 - “Tabela Periddica”, Adelino
Galvao, Escola Secunddria do Forte da Casa.

; Quich
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IN MEMORIAM SPQ

Ana M. Lobo
1945-2024

Nascida no Porto em 15 de novembro de 1945, veio muito
nova para Lisboa. Ingressou no Instituto de Odivelas para
fazer o curso liceal, tendo sido uma das alunas mais
premiadas, permanecendo sempre no Quadro de Honra.
Licenciou-se em 1967 com a nota final de 18 valores em
Ciéncias Fisico-Quimicas pela FCUL. Como bolseira da
Fundacao Calouste Gulbenkian, obteve o grau de Doutor
em Quimica no Departamento de Quimica do Imperial
College of Science and Technology de Londres, em 1971,
com a tese intitulada Ring Cleavage of Oxaziridines. Em
1972 fez um pés-doutoramento com Sir Derek H. R. Barton
(Prémio Nobel da Quimica em 1969), também como bol-
seira da Fundacao Calouste Gulbenkian com um trabalho
de investigagao sobre biossintese de alcaloides eritrinicos.

No regresso a Portugal, trabalhou inicialmente no
Laboratério de Farmacologia do Centro de Biologia da
Fundacdo Gulbenkian em Oeiras (1972-1974), como
bolseira do Instituto de Alta Cultura, orientando estagiarios
de diversas universidades portuguesas.

Ingressou depois na recém-criada Faculdade de
Ciéncias e Tecnologia da Universidade Nova da Lisboa
(FCT-UNL), ainda instalada no Semindrio dos Olivais,
como professora auxiliar (1974), tendo depois ascendido
a professora agregada em Quimica Organica (1978),
professora catedratica (1979) e professora catedratica
de nomeacdo definitiva (1981).

Exerceu os cargos de Presidente do Conselho Cientffico
da FCT-UNL, Presidente da Comissao Pedagdgica para a
Licenciatura em Quimica Aplicada (1981-1985, 1987-
-1989) e Coordenadora da Seccao de Quimica Organica
(1985-1989,1991-1995,1999-2008). Exerceu as funcdes
de Decana da UNL e da sua FCT-UNL desde 2010 até
15/11/2015, altura em que se jubilou.

A Professora Ana Lobo dedicou a sua vida profissional
a0 ensino e a investigagao, em colaboragdo com o Profes-
sor Sundaresan Prabhakar, seu colega e esposo. Foi uma
das responsaveis pela criagdo da Licenciatura em Quimica
Aplicada e do Mestrado em Quimica Organica Tecnoldgica,
este em colaboragdo com o entdo Laboratdrio Nacional de
Engenharia e Tecnologia Industrial (LNETI) em 1984-2008.
Supervisionou ou co-supervisionou 30 doutoramentos e
trés mestrados na drea da quimica organica.

Os seus interesses de investigagao inclufram me-
canismos de quimica e biorganica, desenvolvimento de
novos reagentes sintéticos, determinagao de estruturas
de produtos naturais incluindo produtos do pinheiro e
produtos marinhos da plataforma ocednica portuguesa, e
mecanismos bioguimicos como a carcinogénese quimica.
Interessou-se pelo desenvolvimento de novas ferramentas
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e metodologias para o ensino de quimica a estudantes
cegos, do que resultou o NavMol, um editor molecular
para alunos cegos e de baixa visio que permite navegar
numa molécula de dtomo em dtomo.

Foi autora e coautora de mais de 130 publicacoes
cientificas, varias patentes de quimica e trés livros sobre
temas varios de quimica organica. Traduziu para portugués
varios livros de interesse didatico para o ensino da quimica.

Fra sécia da Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ)
e foi cofundadora e a primeira diretora do Boletim da SPQ
(1978-1981). Posteriormente, foi coordenadora da Divisdo
de Quimica Organica da SPQ (1992-1995) e Presidente
da Divisdo de Quimica Organica da SPQ (2005-2007).
Foi também distinguida como Fellow of the Royal Society
of Chemistry (London) (2014). O seu nome foi atribuido
a um laboratdrio de investigacao de quimica organica
da FCT-UNL (12/10/2016), onde manteve a atividade de
investigagdo apds a jubilagdo em 2015.

Proferiu intimeras palestras sobre quimica em diferen-
tes paises, fez parte dos conselhos editoriais de diversas
revistas cientificas nacionais e estrangeiras, integrou
comités de avaliagdo de projetos de investigagdo e de
bolsas e foi membro de numerosos juris em Portugal
e no estrangeiro. Recebeu o prémio Estimulo a Ciéncia
2004 do Ministério da Ciéncia, Inovagdo e Ensino Superior.

Interessada pela problematica da Mulher na Ciéncia,
foi membro fundador da AMONET - Associagdo Portuguesa
de Mulheres Cientistas, em 2004, tendo sido a sua
primeira Presidente. Entre 2007 e 2015 foi Vice-presidente
da AMONET e também foi, de 2013 a 2015, membro do
Conselho de Administracdo da Plataforma Europeia de
Mulheres Cientistas (EPWS) com sede em Bruxelas. Foi
homenageada com o Prémio Municipal Beatriz Angelo
2019 pela Camara Municipal de Odivelas por se ter
destacado na promogao da igualdade de género.

Possuidora de um curriculum excecional, foi ver-
dadeiramente a mae da Quimica Organica em Portugal.
>
Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt
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Design de Proteinas e a Previsao da sua Estrutura -
O Prémio Nobel da Quimica 2024, atribuido a David

Baker, Demis Hassabis e John Jumper

O Prémio Nobel da Quimica 2024

Em 2024 o comité Nobel decidiu atribuir dois Prémios
Nobel, o da Fisica e o da Quimica, a avancos cientificos
e tecnoldgicos dependentes da Inteligéncia Artificial
e outros métodos computacionais. O que pode ser
considerado, possivelmente, um sinal dos tempos.
Enquanto o Prémio Nobel da Fisica, atribuido a John
). Hopfield (Princeton University) e a Geoffrey Hinton
(University of Toronto), foi mesmo sobre redes neu-
ronais, o Prémio Nobel da Quimica, atribuido a David
Baker (University of Washington), Demis Hassabis e
John Jumper (ambos da Google DeepMind), consagrou,
em certa medida, o impacto da Inteligéncia Artificial e
das redes neuronais nos enormes desenvolvimentos
no campo no design de protefnas e na previsao da sua
estrutura tridimensional.

[ David Baker [ Demis Hassabis [ John Jumper
Il Niklas ElImehed © Nobel Prize Outreach

Como se poderd ver em seguida, os desenvolvi-
mentos que deram origem ao Prémio Nobel da Quimica
2024 estao muito relacionados. David Baker recebeu
metade do Prémio Nobel pelos desenvolvimentos em
design de protefnas, enquanto Demis Hassabis e John
Jumper receberam a outra metade do mesmo Prémio
pela previsdo da estrutura de protefnas. Por uma
razao de perspetiva histdrica e de clareza conceptual,
falar-se-a primeiro sobre a previsdo da estrutura de
proteinas e sé depois sobre o design de proteinas.

Previsao de estrutura de proteinas

As proteinas, as maquinas da vida, tém, na maioria
dos casos, uma estrutura predominante definida,
que é determinante para a sua fungdo. A busca des-
ta estrutura tridimensional, ou seja, a organizagdo
espacial de todos os dtomos que as constituem, é
uma investigagao de longa data. Esta pesquisa tem
dois aspetos: (i) compreender como uma protefna
sintetizada por um ribossoma adquire a sua forma,
ou seja, qual o caminho que segue, desde uma cadeia

de residuos de aminodcidos até a sua forma final (ou
mais provavel), ou (ii) qual é a forma final da estrutura
da proteina, independentemente do caminho para
13 chegar. Poder-se ia pensar que os dois aspetos
sdo semelhantes, mas o primeiro, que contém o
segundo, é muito mais dificil.

A primeira proteina que teve a sua estrutura
resolvida a uma resolucdo quase atémica (2 A) foi
a mioglobina (Figura 1), uma proteina composta
por 153 residuos de aminodcidos e contendo um
grupo heme, que existe no citoplasma das células do
musculo dos vertebrados e fixa oxigénio, necessdrio
a respiracdo celular. Esta estrutura foi determinada
por John Kendrew e colaboradores em 1960 [1],
usando cristalografia por difragao de raios-X e a sua
determinacao representou um feito espantoso para
a época, garantindo a Kendrew o Nobel da Quimica
de 1962, laureado conjuntamente com Max Perutz.

[ Figura 1 - Estrutura da mioglobina determinada

usando cristalografia por difragao de raios-X. Nesta figura
molecular gerada usando o software PyMOL [2] a partir das
coordenadas depositadas no PDB (cédigo PDB: IMBO [3]), a
estrutura secundaria da mioglobina esta retratada usando
uma representagdo denominada cartoon e colorida a verde,
os atomos do grupo heme que coordenam o dtomo de ferro
estdo representados usando sticks brancos, o dtomo de ferro
estd representado usando uma esfera laranja e a molécula de
oxigénio (0,) estd representada usando esferas azuis.

A determinagao da estrutura da mioglobina por
John Kendrew e colaboradores exigiu muitos anos de
dedicacao e foi um processo laborioso. Desde entdo
as metodologias evoluiram e é possivel determinar a
estrutura de proteinas e outras biomoléculas usando
cristalografia por difragdo de raios-X (X-ray), ressonan-
cia magnética nuclear (NI\/IR) multidimensional e, mais
recentemente, Crio-microscopia eletronica (Cryo-EM). O
repositério de estruturas experimentais de biomoléculas
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(PDB - Protein Data Bank) tem hoje (30 de novembro
de 2024) 227933 estruturas diferentes. Apesar de
terem existido muitos avangos técnicos neste campo,
determinar a estrutura de uma biomolécula continua
a ser um esforco laborioso, requer conhecimentos
especializados e instrumentagao dispendiosa.

Assim, um dos grandes objetivos da Biologia Es-
trutural, a par com o desejo de desenvolver métodos
experimentais cada vez mais eficientes na determinagao
da estrutura, sempre foi encontrar um meio para
prever a estrutura tridimensional de proteinas (e outras
biomoléculas) com base no conhecimento da sua
sequéncia primaria, ou seja, a sequéncia de residuos
de aminodcidos que a constituem.

As primeiras tentativas de prever a estrutura de
proteinas vieram da aplicagdo do campo da Mecanica
Molecular, usando fungtes de energia potencial em-
piricas. Estas metodologias, que eram inicialmente
usadas para estudar a conformacdo de moléculas
pequenas, comegaram a ser aplicadas a pequenas
proteinas, sendo de salientar os trabalhos pioneiros de
Gibson & Sheraga 1967 [4], Levitt & Warshel [5], que
usaram grandes aproximagdes para permitir estudar
sistemas tdo complexos. No entanto, o problema
revelou-se muito desafiante, mesmo com o surgimento
de computadores cada vez mais rapidos.

Os impressionantes avangos computacionais (quer
ao nivel da capacidade de cdlculo do hardware, quer
a0 nivel da eficiéncia do software) permitiram idealizar
que seria possivel simular as alteragées conformacionais
das cadeias polipeptidicas a partir de uma conformacgao
ndo enrolada, com o objetivo de se reconstruir o pro-
cesso de adquirir estrutura enrolada usando métodos
de mecanica molecular, em particular a simulaco de
dindmica molecular. Este objetivo esteve na cabega de
inimeros investigadores, mas os primeiros que conse-
guiram simular este processo complexo de uma maneira
verdadeiramente global foram Duan & Kolmann em
1998 [6] que, usando um supercomputador, simularam
a Villin headpiece subdomain, um polipéptido de 36
residuos de aminodcidos, durante 1 ps (1x10°¢ s). Este
tempo de simulagdo para uma prote/na em solvente
explicito (aproximadamente 3000 moléculas de 4gua)
foi algo inaudito na altura e s6 por si consistiu num feito
tecnolégico. No entanto, embora se tenha observado a
formacao de estrutura secunddria, a conformacao final
da proteina era consideravelmente diferente da estrutura
obtida por NMR. Este feito suscitou grande entusiasmo
na comunidade cientifica (incluindo dos autores), mas
0S recursos computacionais necessarios para atingir este
resultado (para nao falar das longas simulagdes que seriam
necessdrias para se observar o folding de proteinas um
pouco maiores ou mais complexas), estavam e estao
apenas ao alcance de poucos. Muitos estudos foram feitos,
até que um competidor inusitado entrou nesta corrida:
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David E. Shaw, um cientista computacional, que se trans-
formou em financeiro computacional (e em biliondrio) e
mais tarde voltou a ciéncia, desta vez como Bioquimico
Computacional. Em 2010, Shaw e os seus colaboradores
(incluindo um dos premiados com o Nobel deste ano,
John Jumper) publicaram um artigo em que reportaram
o folding de diversas proteinas, usando simulagées muito
longas para a época, alcangando a escala do milissegundo
(1x10°2 5) [7]. Estes estudos basearam-se num avanco
tecnoldgico notavel, a construgdo de um computador,
denominado Anton [8], construido especificamente
para fazer simulagbes de dinamica molecular (e nao
sendo de uso geral, como a maioria dos computadores).
David E. Shaw usou a sua vasta fortuna para construir
o Anton e criou um instituto de investigagao para fazer
estes estudos, supervisionado e financiado por ele, o D.
E. Shaw Research, LLC. Nao ha muitos Anton no planeta e
o comum dos mortais ndo tem acesso a estas maquinas,
mas é uma questao de esperar que os computadores se
tornem mais rdpidos para que esta metodologia, que ndo
s6 prevé estrutura, mas também o caminho de folding, se
possa generalizar. De qualquer forma, este sucesso mostra
que, contrariamente ao que é veiculado, conhecemos os
fatores que determinam o fold de proteinas sem alteragbes
pos-traducionais: sdo a sequéncia e a fisica molecular
introduzida nas fungoes de energia potencial. O fator
limitante é unicamente computacional.

Dado que prever a estrutura de uma proteina nao
passa necessariamente por conhecer o caminho através
do qual esta estrutura é adquirida, desde cedo surgiram
estratégias alternativas para inferir a estrutura de uma
proteina a partir da sua sequéncia. Uma das possibili-
dades exploradas para “construir” a estrutura de uma
proteina com base noutra foi tirar partido da homologia
entre sequéncias de proteinas conhecidas. Tal foi feito
pela primeira vez por Browne e colaboradores [9], que
previram a estrutura da alfa-lactalbumina a partir da
estrutura experimental da lisozima, com base em mode-
los fisicos (construidos com arames, literalmente). Este
trabalho abriu o caminho para o campo da modelagao por
homologia (ou modelacdo comparativa), que, mais tarde,
se tornou computacional. Nesta metodologia, usa-se a
estrutura de uma (ou vérias) proteinas, para prever a
estrutura de outra proteina homdloga, considerando as
estruturas experimentais, o alinhamento de sequéncias e
mecanica molecular. Varios investigadores dedicaram-se
adesenvolver software e métodos para fazer modelagao
por homologia, mas os mais sucedidos e continuados
esforcos foram feitos no laboratdrio de Tom L. Blundell,
inicialmente por Mike Sutcliffe [10] (Composer) e depois
por Andrei Sali [11], que escreveu o mais difundido
e solido software: Modeller. Durante longos anos, a
modelagdo por homologia foi a metodologia rainha na
previsdo de estrutura de proteinas, originando grandes
avangos no seu conhecimento estrutural, uma vez que



muitas sequéncias homdlogas de proteinas, facilmente
obtidas por sequenciagio gendmica, podiam dar origem
a previsdes da estrutura tridimensional dessas proteinas,
desde que houvesse no PDB uma estrutura com uma
suficiente identidade sequencial (30-40%) para servir
de “molde”. E especulado que o PDB contém j4 a maioria
das formas naturais possiveis das proteinas, pelo que,
para a maioria dos casos, a aplicacdo de modelagdo por
homologia era possivel, muito embora muitos modelos
pudessem ter erros significativos e, em muitos casos, se
observassem desvios significativos das estruturas mode-
ladas quando estas eram comparadas com a estrutura
da mesma proteina determinada experimentalmente.
Este problema é tanto mais severo, quanto menor a
homologia entre a proteina “alvo” e a proteina “molde”.
Para piorar a situagao, hd numerosos casos em que
nenhum homdlogo da proteina cuja estrutura se quer
prever se encontra no PDB. O que fazer nestes casos?
Para estes casos restavam as metodologias de previ-
sao denominadas ab initio, onde nenhuma informagao
experimental explicita era utilizada. As metodologias
de Mecanica Molecular, ja referidas acima, eram muito
utilizadas na previsdo ab initio, mas o campo evolufa
lentamente, embora David Baker, um dos destinatdrios
do Prémio Nobel de 2024, fosse uma das estrelas
do CASP (Critical Assessment of Protein Structure
Prediction), a competicdo de previsdo de estrutura de
proteinas criada por John Moult e colaboradores em
1994 [12]. 0 laboratério de David Baker criou o software
ROSETTA [13] que, entre outras funcionalidades, previa
estruturas de proteinas com base em fragmentos.
Devemos fazer aqui um paréntesis para referir
um outro fator determinante para as previsdes de
estruturas modernas: os alinhamentos mdltiplos de
sequéncias (MSA - Multiple Sequence Alignments).
Um alinhamento de multiplas sequéncias de proteinas
homdlogas permite identificar sinais de correlagao de
mutacgdes, que nos contam a histdria evolutiva das
proteinas. Se a mutagao de dois residuos de aminodcido
ocorre de forma correlacionada, ¢ possivel (mas ndo
¢ deterministico) que esses dois residuos estejam
em contacto na estrutura das proteinas da familia
analisada. Esta correlacdo foi formalizada inicialmente
por Chris Sander e colaboradores [14], e tornou-se um
fator importante naquilo que veio muito mais tarde.
E o que veio a seguir dependeu também da enorme
informacgao que hoje temos sobre sequéncias primarias
de proteinas, resultante da sequenciacio massiva (e
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CASP13, em 2018, apareceu um grupo da DeepMind,
empresa subsididria da Google, que apresentou um
software, baseado em redes neuronais que, para além
de bater toda a competicao, atingiu quase uma Global
Distance Test de 60 (ver Figura 2) - muito aumentada
em relacdo a mais bem obtida no CASP12, de cerca de
40. Este software foi denominado AlphaFold e mostrou
as potencialidades da inteligéncia artificial e do deep
learning na previsao da estrutura de protefnas [15]. No
CASP14, em 2020, uma versdo redesenhada da rede
neuronal original, designada AlphaFold2 [16], bateu toda
a competicao, alcangando um valor de cerca de 90 GDT
(Figura 2), compardvel com métodos experimentais de
previsdo de estrutura de proteinas. Parte do segredo
desta nova versdo do AlphaFold foi ter tirado partido
dos novos desenvolvimentos no campo da inteligéncia
artificial e de uma nova abordagem conhecida como
“mecanismos de atencdo” que é muito mais poderosa
do que as anteriores a encontrar relages globais e
nao apenas relagées mais locais entre os elementos
de um sistema. No caso da previsdo de estrutura de
proteinas, este fator é muito importante, porque a
estrutura final depende de um conjunto enorme de
interagdes entre resfduos, alguns dos quais estdo muito
distantes em termos de sequéncia primdria. O mundo
da biologia estrutural mudou nesse dia e foi isso que foi
reconhecido em metade do Prémio Nobel da Quimica
de 2024, consagrando Demis Hassabis e John Jumper.

0s modelos AlphaFold (jd estamos neste momento
no AlphaFold3 [17]), sdo baseados em deep neuronal
networks treinadas nas estruturas existentes no PDB
e também usam para a previsdo a informagdo de
correlagoes obtidas no MSA de sequéncias homalogas
Median Free-Modelling Accuracy
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20
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barras correspondem ao valor médio obtido pela
equipa vencedora de cada edigao considerando
0s cinco casos em que obtiveram as melhores
previsdes. A barra a roxo evidencia o aumento
substancial obtido pela primeira versdo do
AlphaFold e a barra a azul mostra os resultados
impressionantes obtidos pela segunda versao do
AlphaFold - AlphaFold2 (extraido de deepmind.
com/blog/article/alphafold-a-solution-to-a-
50-year-old-grand-challenge-in-biology).

pouco dispendiosa) de genomas e meta-genomas.
Agora que ja conhecemos a paisagem complexa da
previsdo da estrutura de proteinas e a forma como esta
paisagem evolui ao longo do tempo, é o tempo para
fazermos um fast-forward para parte do Prémio Nobel
de 2024: os desenvolvimentos que levaram a grandes
avangos nas metodologias de previsdo de estrutura. No

[ Figura 2 - Evolugdo da medida Global
Distance Test (GDT) ao longo de sucessivas
edigdes do concurso CASP. O valor de GDT,
que varia de 0 a 100, é uma medida da
percentagem de residuos de aminoacido
que estdo abaixo de um valor limite de
distancia em relagdo a sua posicao correta,
sendo um valor de 90 indicativo de que

a previsao € comparavel aos resultados
obtidos por métodos experimentais. As
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da protefna que se quer prever (Figura 3), sendo
possivel o uso de estruturas experimentais de proteinas
homdlogas para aumentar a confianga do modelo.

Agora, é possivel prever a estrutura de qualquer
proteina, seja homologa ou ndo com uma protefna
cuja estrutura tenha sido determinada anteriormen-
te. Um exemplo encontra-se na Figura 4, onde a
protefina Rv2102 de Mycobacterium tuberculosis,
que nao tem homologia sequencial com nenhuma
proteina de estrutura experimentalmente conhecida,
é prevista pelo AlphaFold3.

0s modelos AlphaFold ndo sé permitem a previsao
de estruturas de proteinas, mas também permitem

[ Figura 3 - Arquitetura do software AlphaFold 2. Este
software recebe como input a sequéncia de uma proteina
cuja estrutura se pretende determinar e a partir desta

gera um alinhamento muiltiplo de sequéncias (MSA). 0
software usa entdo dois tipos de representagao: o MSA e
uma “representacdo de pares”, podendo também usar
informagao contida em estruturas conhecidas de proteinas
homoélogas. Seguidamente, o mddulo principal do software,

obter uma medida, global e local, de qualidade dessas
estruturas. O caso da proteina Rv2102 dd-nos uma
imagem clara disso mesmo, jd que algumas regioes
(coloridas a azul) apresentam uma grande confianca,
enquanto outras regiées (coloridas a amarelo e a laran-
ja) apresentam baixa confianca. Esta baixa confianca
pode ser consequéncia de limitagdes do modelo (ndo
nos esquecamos que o modelo é treinado em dados
conhecidos e que depende parcialmente do MSA) ou
corresponder a zonas desordenadas da proteina. Ainda
ha muito caminho a percorrer para se conhecerem
todas as caracteristicas das proteinas, mas o primeiro
passo determinante foi dado.

designado “Evoformer”, usa uma rede neuronal profunda
para refinar informagao do MSA e da representacao de
pares. 0 médulo final, chamado “Structure Module”,
mapeia as representagoes refinadas do MSA e de pares
em coordenadas tridimensionais da proteina. O processo
é iterado varias vezes, de forma a diminuir o ruido e
aumentar a confianga da estrutura prevista. Esta figura foi
reproduzida da referéncia [16].
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[ Figura 4 - Estrutura da proteina Rv2102 de
Mycobacterium tuberculosis prevista pelo software
AlphaFold3. Figura molecular gerada usando o software
PyMOL a partir da estrutura prevista pelo AlphaFold3 com
base na sequéncia da proteina Rv2102 de Mycobacterium
tuberculosis - estirpe ATCC 25618 / H37Rv (UniProtKB -
053500 (Y2102_MYCTU)). A estrutura secunddria da proteina
esta retratada usando uma representagao denominada
cartoon e as diferentes regides da proteina estao coloridas de
acordo com a confianga da previsao do AlphaFold3.

Model Confidence

BN Very low (pLDDT < 50)
Low (70 > pLDDT > 50)
Confident (90 > pLDDT > 70) |
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Design de proteinas

A outra face do prémio Nobel da Quimica de 2024 é
também a outra face do problema descrito acima. Se
a previsdo de estrutura tem como objetivo determinar
a estrutura de uma proteina a partir da sequéncia, a
outra face desta moeda, conhecida como desenho de
proteinas, tem como objetivo criar uma sequéncia de
residuos de aminodcido que seja capaz de adotar uma
estrutura desejada e realizar uma funcao pretendida.
Criar novas proteinas para tratar doengas como o cancro,
defender-nos de virus e bactérias ou degradar poluentes
como o pldstico, parece ficcao, mas é hoje possivel gragas
a esta drea da biologia estrutural.

David Baker recebeu parte do Prémio Nobel da
Quimica pelos avancos em desenho de proteinas, dado
que teve 0 mais sélido e continuado trabalho no campo
(assim como referido acima, na previsdo de estrutura
de proteinas). Mas no foi o pioneiro. O primeiro esforco
consistente reportado neste campo foi feito por Regan &
DeGrado em 1988 [18], quando desenharam e produziram
experimentalmente uma proteina ndo natural com quatro
hélices alfa. Embora um feito para a altura, o desenho
desta proteina nao foi propriamente computacional.
0O primeiro esforco computacional foi feito Dahiyat &
Mayo em 1997 [19], que desenharam uma proteina
com a forma de um zinc finger, mas sem os resfduos de
aminodcidos para ligar 0 ido zinco, nem o zinco (Figura 5).
De notar que ndo existem proteinas naturais conhecidas
que adotem este fold na auséncia de um dtomo de
zinco que estabilize a estrutura, tendo sido, por isso, um
feito criar uma proteina que adota esta arquitetura sem
necessitar da ligagao ao zinco.

Dahiyat & Mayo fixaram a cadeia principal do zinc
finger e pesquisaram combinagoes de residuos e con-
formacoes de cadeias laterais para otimizar a rede de
interacdes moleculares, usando modelos fisicos para
classificar a qualidade de cada uma das proteinas geradas,
proibindo a inclusao de residuos de cisteina e histidina nos
locais que coordenam o ido zinco. A proteina desenhada
foi sintetizada e a sua estrutura foi determinada por
NMR, evidenciando uma forma muito semelhante ao
do zinc finger original.

Mas foi David Baker, recipiente de parte do Prémio
Nobel da Quimica de 2024, que deu os passos mais
arrojados e consistentes no campo do desenho de pro-
teinas. Em 2003, Baker e colaboradores publicaram
uma estrutura com uma topologia n3o vista na Natureza
[20], a proteina Top7 (Figura 6), desenhada pelo software
ROSETTA. Quando a estrutura desta proteina foi deter-
minada experimentalmente, verificou-se que era muito
similar ao modelo previsto e otimizado pelos métodos
de Mecanica Molecular implementados no ROSETTA
e pelo resultado da pesquisa massiva de sequéncias
executada por este software.

Mais recentemente, os avangos no campo da inteli-
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[ Figura 5 - Comparaco da estruturas experimentais de
um dominio zinc finger nativo com um dominio desenhado
para adquirir o mesmo fold na auséncia de zinco. A figura
mostra o segundo dominio de zinc finger da proteina (PDB
1zaa) - em cima, e uma proteina desenhada por Dahiyat e
Mayo para adquirir a mesma forma, mas que nao contém os
residuos de aminodcidos necessarios para ligar o ido zinco
(PDB 1fsd) - em baixo. As figuras moleculares foram geradas
usando o software PyMOL, sendo a estrutura secundaria das
proteinas retratada usando uma representagao denominada
cartoon colorida a laranja. As cadeias laterais dos residuos
que compdem as proteinas estao representadas usando
sticks, com os atomos de carbono, oxigénio e nitrogénio
coloridos a laranja, vermelho e azul, respetivamente.

[ Figura 6 - Estrutura da proteina Top7 desenhada pelo
laboratério de David Baker usando o software ROSETTA.

A figura molecular foi gerada usando o software PyMOL a
partir da estrutura experimental depositada no PDB (PDB
1QYS), sendo a estrutura secundaria retratada usando uma
representagao denominada cartoon colorida a laranja.
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géncia artificial (IA) também mudaram a forma como se
faz desenho de proteinas. Entre os métodos de IA mais
usados nesta drea, encontram-se duas ferramentas
desenvolvidas no laboratério de David Baker: RF diffusion
[21] e Protein MPNN [22]. Estas duas ferramentas s3o
complementares entre si e sdo usadas em diferentes
etapas do processo de design. Numa primeira etapa, o
RF diffusion é usado para gerar um esqueleto da proteina
que tenha a estrutura desejada. Se o objetivo for desenhar
uma protefna que possa encaixar-se bem numa outra
protefna alvo, esta ferramenta ird gerar uma estrutura
tridimensional que tenha um bom encaixe geométrico
com o alvo. Para isso, usa uma abordagem semelhante
a que é usada para criar imagens em servidores como o
DALL-E, mas, neste caso, usa-se esta abordagem para
gerar o esqueleto da estrutura tridimensional de uma
proteina. O RF diffusion ¢ um modelo generativo (gera
estruturas) baseado numa técnica que é conhecida como
difusdo. O processo, que quase parece magia, comega
por gerar uma forma tridimensional muito mal definida e
cheia de ruido, que se vai moldando numa proteina com a
forma pretendida a medida que o ruido é progressivamente
removido usando uma rede neuronal muito poderosa,
que foi treinada com estruturas reais depositadas no PDB.
No final deste processo obtém-se uma proteina que tem
a forma ideal para o propdsito que temos em mente,
que pode ser, por exemplo, ligar-se a uma proteina alvo.

Um ponto interessante desta metodologia € que a
solucdo que obtemos nao € ainda a solugao final, porque
o RF diffusion gera apenas o esqueleto da nossa protefna,
colocando resfduos de glicina em todas as posicoes da
sequéncia. Podemos fazer uma analogia com a construgdo
de uma casa: temos os alicerces, mas precisamos de
construir as paredes e todo o recheio, ou seja, precisamos
de preencher todas as posicdes da nossa sequéncia. Para
isso, precisamos de um método robusto que consiga prever
quais sao os residuos mais adequados para cada posicao.
No final de contas, precisamos de desenhar a sequéncia
certa que dard origem a estrutura tridimensional que
acabdmos de gerar no passo anterior. Um dos métodos
mais usados para este fim é o Protein MPNN, que usa
uma rede neuronal profunda, dividida em dois médulos
principais. O primeiro mddulo, chamado “codificador da
estrutura do esqueleto da proteina”, codifica a estrutura
que recebeu como input e transforma-a numa espécie de
mapa que contém informagao sobre como os residuos da
proteina interagem uns com os outros. O segundo mddulo,
chamado “descodificador da sequéncia” é responsavel
por gerar uma sequéncia compativel com a estrutura do
esqueleto da proteina que foi codificada pelo primeiro
mddulo. Para cada posicao, a rede neuronal prevé as
probabilidades para cada um dos 20 residuos de aminod-
cido possiveis e, com base nas probabilidades previstas,
seleciona um residuo para uma dada posicao. Isto é feito
de forma iterativa e aleatdria (a ordem de previsdo ao longo
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da cadeia ndo ¢ fixa) e o processo s6 termina quando
toda a sequéncia estd preenchida. Uma vez que se trata
de um modelo probabilistico e estoc3stico, pode gerar
solucbes diferentes para o mesmo esqueleto de proteina.
Muitas vezes, nas campanhas de design de proteinas sao
geradas milhares de sequéncias com esta ferramenta,
sendo seguidamente selecionadas as melhores com base
em propriedades, definidas pelos investigadores, que
sejam indicativas de uma alta probabilidade de sucesso.
Tal como acontecia nas campanhas de design baseadas
em métodos “fisicos” como o ROSETTA, as sequéncias
das proteinas desenhadas sao depois transformadas em
sequéncias de DNA que as codificam e que sao otimizadas
para permitirem uma expressao eficiente no organismo
escolhido para as produzir.

Nos projetos internacionais BioPIaTTAR e EvaMobs
que coordenamos, usamos estratégias semelhantes a
que foi descrita acima para desenhar proteinas com
uma forma otimizada para bloquear a superficie dos
virus de modo a impedir a sua entrada nas nossas cé-
lulas, e consequentemente a infegdo. Como podemos
criar protefnas especificas para diferentes alvos, esta
estratégia pode ser aplicada a uma pandplia de doengas
e permitir-nos combater futuras pandemias e outros
flagelos. Um exemplo pode ser apreciado na Figura 7,
onde apresentamos um design de uma proteina heli-
coidal que liga ao RBD (Receptor Binding Domain) da
proteina-S do virus SARS-CoV-2.

O que nos espera o futuro?
0Os avangos em inteligéncia artificial estdo a mudar a
face da ciéncia e também da sociedade, numa acelerada
revolugao, com caracteristicas impares. E de esperar o
surgimento de novas metodologias que permitam ir
ainda mais além na previsdo da estrutura de proteinas
e outras biomoléculas, assim como no seu desenho.
Essas metodologias serdo, possivelmente, um misto
entre inteligéncia artificial e modelos fisicos, combinando
o melhor dos dois mundos. O futuro serd um lugar
interessante e a Biologia € a Engenharia do século XX
Mas existem desafios que precisamos de enfrentar. A
inteligéncia artificial, tradicionalmente um campo aca-
démico exdtico, tornou-se recentemente uma corrente
dominante do desenvolvimento tecnolégico, dominada
por empresas, dado que a maioria dos académicos
(e mesmo as empresas de menores dimensées) ndo
tém recursos computacionais suficientes para treinar
modelos de inteligéncia artificial de dltima geragao.
F aqui importante notar que esta situacio levanta
ainda mais questdes pelo facto de iniciativas como o
AlphaFold deverem a sua existéncia ao enorme inves-
timento publico que resultou na obtengdo dos grandes
dados que foram usados para treinar estes métodos.
Podemos dizer que estes avangos, embora tenham
sido implementados por empresas privadas, foram



alimentados por dinheiro publico.

0 uso de dados publicos sem garantido retorno
publico e a desigualdade de recursos, quer na academia
quer nas SMEs, em relagdo aos gigantes tecnoldgicos,
podem ser perniciosos para a inovagdo. Nao é por acaso
que o AlphaFold e dois dos laureados de 2024 (Demis
Hassabis e John Jumper) pertencem a uma empresa
subsididria de uma das maiores empresas mundiais,
com recursos de ordens de grandeza superiores as mais
ricas Universidades e Instituicdes sem fins lucrativos.
Naturalmente, as empresas quererdo capitalizar os
seus investimentos, mas o setor publico necessita de
encontrar maneiras de potenciar o desenvolvimento
tecnoldgico nestas dreas e ocupar o seu devido lugar no
ecossistema de inovacdo - no futuro das coisas inauditas
e cuja aplicabilidade é ainda desconhecida. Cabe também
a ciéncia o papel de ndo querer apenas ter bolas de cristal
que nos permitam fazer previsoes e criar proteinas, mas
também de gerar novo conhecimento a partir destes
métodos e de tornar os seus resultados interpretaveis,
passiveis de ser apreendidos pela mente humana e explo-
rados para o desenvolvimento das sociedades humanas.
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7.2 Edicao do Encontro Ibero-
-Americano de Liquidos

I6nicos (IMIL 2024)

0 IMIL 2024 (7™ Iberoamerican Meeting on lonic Liquids)
decorreu entre os dias 20 e 22 de novembro de 2024
na Faculdade de Ciéncias da Universidade de Coimbra.
Organizado, em colaboragao, pelo Departamento de
Engenharia Quimica da Faculdade de Ciéncias e Tecno-
logia da Universidade de Coimbra e pelo Departamento
de Quimica da Universidade de Aveiro, com o apoio
da Sociedade Portuguesa de Quimica (SPQ), o evento
reuniu cerca de 165 investigadores provenientes de
Portugal, Espanha, Brasil, Chile, México, Austrdlia e de
outros dez paises, consolidando-se como um férum de
exceléncia para a discussao cientffica de alto nivel entre
a crescente comunidade cientifico-académica dedicada
ainvestigacao e aplicagao de liquidos idnicos, solventes
eutéticos profundos e sistemas iénicos relacionados.

0 Encontro contou com um programa cientffico de
elevada qualidade, incluindo trés palestras plendrias
proferidas por investigadores de renome internacional.
Maria Forsyth (Deakin University, Australia) abordou
o desenvolvimento de eletrdlitos a base de liquidos
idénicos para baterias de litio e sédio, destacando os
avancos na interface eletrélito-elétrodo e o impacto
na estabilidade do ciclo de carga. Roland Kalb (Proionic
GmbH, Austria) explorou os desafios e inovagées na
aplicacao industrial de liquidos iénicos, desde a sintese
em larga escala até a utilizagao em biotecnologia e
armazenamento de energia, com uma visdo realista
sobre a crescente comercializagdo de tecnologias
que utilizam esta classe de solventes neotéricos. José
Palomar (Universidad Auténoma de Madrid, Espanha)
foi premiado com o IMIL Scientific Recognition Award, e
a sessao plendria de reconhecimento apresentou uma
visdo completa das contribuicées nesta drea cientifica,
com uma sequéncia completa de resultados sobre a
combinacgao de simulagdes moleculares e métodos ex-
perimentais para estudo dos liquidos iénicos na captura
de didxido de carbono e outros processos de extragao.

0 programa incluiu ainda seis keynotes convi-
dadas, que apresentaram resultados inovadores e
permitiram uma ampla discussao sobre tépicos como
a aplicagao de liquidos idnicos em baterias de estado
solido, polimeros idnicos, extracdo de biomoléculas
e a sustentabilidade dos solventes eutéticos profun-
dos. Além das diversas comunicacdes a convite, o
Encontro contou com a apresentagao de outras 16
comunicagdes orais, bem como 30 comunicaces
flash de 5 minutos, uma estratégia que permitiu

[ Foto de grupo. Créditos: Mariana Brand3o Alves
(Univ. Coimbra, marianabna33@gmail.com) & Helena
Passos (Univ. Porto, hpassos@fe.up.pt).

foi enriquecida pela diversidade e inovagao das 110
apresentagdes em painel que, em conjunto com vdrias
apresentagoes orais, fomentaram debates intensos e
colaborativos no sentido de consolidar a comunidade
Ibero-Americana de liquidos iénicos.

Uma das novidades desta edicdo foi a Escola de
Inverno sobre Liguidos I6nicos, realizada nos dias
18 e 19 de novembro. Esta iniciativa proporcionou
uma formagao abrangente a jovens cientistas, com-
binando sessoes tedricas e praticas e promovendo
oportunidades valiosas de colaboracdo junto dos
vdrios oradores do curso.

Além de todas as atividades cientificas, o evento
contou com um programa social bastante dindmico,
o qual incluiu uma sessao de boas-vindas, o jantar do
evento com uma apresentagao de um Grupo de Fados
de Coimbra e visitas culturais ao Paco das Escolas e a
Biblioteca Joanina da Universidade de Coimbra, ambos
parte do Patriménio Mundial da UNESCO.

No encerramento do evento, os presidentes da
Comissao Organizadora Prof. Doutor Jorge Pereira
(Universidade de Coimbra) e Prof. Doutor Jodo Cou-
tinho (Universidade de Aveiro), destacaram a energia,
alegria e entusiamo dos participantes, bem como
a proficua discussao entre jovens e investigadores
experientes provenientes de diversos paises, que ndo
sé enriqueceram esta edicdo com a sua participagao,
mas também, através de uma ampla troca de ideias
e experiéncias, permitiram consolidar e fortalecer a
comunidade Ibero-Americana dedicada aos liquidos
idnicos e classes afins. Agradeceram igualmente o
apoio dos patrocinadores e das instituicdes envol-
vidas, com um agradecimento especial a SPQ pelo
seu continuo apoio a realizagdo do evento. Antes de
finalizar o evento, foi jd anunciada a préxima edi¢ao do
IMIL, que terd lugar em 2026, na cidade de Salvador,
Bahia, Brasil, prometendo continuar a tradicdo de
exceléncia cientifica e colaboracdo de proximidade
que caracteriza estes Encontros.

Mais informacoes e fotos do evento estardo dis-
poniveis nos canais oficiais do IMIL 2024.

aos jovens investigadores partilhar os seus trabalhos > > >
mais recentes. A discussdo cientifica do IMIL 2024 Ana M. Ferreira Takahashi ~ Jo3o A. P. Coutinho  Jorge F. B. Pereira
ana.conceicao@ua.pt jcoutinho@uc.pt jfbpereira@eq.uc.pt
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VIII Jornadas Ibéricas de Fotoquimica

A 8.2 edicao das Jornadas Ibéricas de Fotoquimica
(8'JIF) e a1.2 Conferéncia Franco-Ibérica de Fotoquimica
(1'FICP) decorreram na Academia das Ciéncias de
Lisboa, de 11 a 13 de setembro de 2024. Este evento,
organizado pelo Grupo de Fotoquimica da Sociedade
Portuguesa de Quimica (SPQ), pelo Grupo Especializado
de Fotoquimica da Real Sociedad Espariola de Quimica
(GRUFO-RSEQ) e pela divisao SP2P (Photochimie,
Photophysique et Photosciences) da Société Chi-
mique de France (SCF), contou com uma ades&o
internacional considerdvel.

[ Fotografia de Grupo.

Pela primeira vez, a comunidade francesa de
fotoquimica participou ativamente neste evento,
fomentando a colaboracao e a troca cientifica entre
Portugal, Espanha e Franga. A conferéncia foi composta
por trés palestras plendrias, 17 palestras convidadas,
31 comunicagdes orais e 39 apresentagdes em painel,
reunindo um total de 109 participantes. Entre os

momentos de maior destague, sublinha-se a entrega
de prémios aos melhores trabalhos apresentados por
jovens investigadores: Satil Garcia Orrit (melhor comu-
nicacdo em painel) e Eloe Dubus (melhor comunicacdo
oral), com o apoio da Chemistry Europe.

0 programa cientifico incluiu avangos recentes
em fotoquimica fundamental e aplicada, com tdpicos
que abrangeram desde sensores fotoquimicos lumi-
nescentes até reatividade fotoquimica e fotofisica de
materiais. Para além das sessdes cientificas, a conferén-
cia proporcionou vdrias oportunidades de networking,
incluindo uma rececdo de boas-vindas na Academia
das Ciéncias e um jantar de gala na emblematica
Casa do Alentejo, reforcando o espirito de intercambio
cientifico num ambiente amigdvel e inspirador.

0 evento contou ainda com uma Escola de For-
macdo em Fotoquimica, realizada no campus da
NOVA FCT no dia 10 de setembro, que atraiu jovens
investigadores interessados em aprofundar os seus
conhecimentos na drea. A 9.7 edicdo das Jornadas
Ibéricas de Fotoquimica serd organizada pelos nossos
colegas espanhdis em 2026, dando continuidade a
esta tradicdo cientifica.

Mais informacées podem ser encontradas em:

Primeira Edicdo do Curso Internacional

“Enabling Technologies for Chemical Synthesis”

A1.2 edigdo do curso “Enabling Technologies for Che-
mical Synthesis”, organizado pela Escola de Executivas
da NOVA FCT, ocorreu no passado més de fevereiro, e
foi um marco na formacgao de profissionais da drea
quimica, destacando-se como um programa inovador
einternacional (execed.fct.unl.pt/skills_building _prog/
enabling-technologies-in-chemical-synthesis). Este
curso pioneiro decorreu com grande sucesso, contando
com a participagdo de 45 inscritos, incluindo 28 alunos
- provenientes maioritariamente do mundo académico
e de empresas como a Hovione e a Axplora -, além de
nove oradores internacionais e o apoio de quatro patro-
cinadores (AGI, MT Brand3o, LaborSpirit e Dias de Sousa),
que estiveram representados por oito participantes.

Um Curso de Exceléncia e Relevancia Global
0 curso foi cuidadosamente estruturado para responder
as necessidades emergentes da quimica moderna, ca-
pacitando os participantes com competéncias praticas
e tedricas nas mais recentes tecnologias de ponta que
estdo a transformar a sintese quimica. Coordenado
pela Prof.2 Maria Manuel Marques, da NOVA FCT /
LAQV, em colaboracdo com o Prof. Carlos Afonso da
Faculdade de Farmdcia da Universidade de Lisboa, o
programa combinou uma abordagem interdisciplinar
com contetidos avancados, focado na introducdo de
novas tecnologias como elementos-chave para a
sustentabilidade e a inovacdo no desenvolvimento
de processos sintéticos.
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O curso foi organizado em trés médulos prin-
cipais, e foi lecionado por especialistas interna-
cionais nas diversas areas:

1. Sustainable Chemical Technologies: Quimica
de Fluxo (Prof. Dr. Stefan Brise — Karlsruhe Institute
of Technology); Eletroquimica (Prof. Dr. Kevin Lam -
University of Greenwich); Mecanoquimica (Prof. Dr.
Evelina Colacino - Université de Montpellier); e Machine
Learning e Inteligéncia Artificial (Dr.? Alessandra Toniato
- IBM Research Europe - Zurique).

2. Enabling Catalytic Technologies: Fotocatalise
(Prof. Dr. Burkhard Kénig — Regensburg University); e
Biocatdlise (Prof. Dr. Jan Deska - University of Helsinki).

3. Chemical Engineering Technologies: Tecnologia
de Membranas (Prof. Andrew Livingston - Queen Mary
University of London); Fluidos Supercriticos (Prof.
Walter Leitner - Max Planck Institute for Chemical
Energy Conversion); e Ultra-alta Pressdo (Dr.? Isabelle
Chataigner - Université de Rouen Normandie)

Impacto e Relevancia para os Quimicos

0 curso destacou-se ndo s6 pela qualidade dos con-
telidos e das sessdes formativas, mas também pela sua
relevancia na abordagem aos desafios contemporaneos
da quimica. O foco na sustentabilidade e na incorporagao
de tecnologias inovadoras, como machine learning
e inteligéncia artificial, demonstrou o compromisso
em preparar profissionais para liderar a transicao
para praticas mais eficientes e sustentdveis, tanto na
industria como na academia.

Os participantes adquiriram competéncias fundamen-
tais para adaptar metodologias tradicionais a realidade
tecnoldgica atual, desde a andlise de processos quimicos
até a implementagao de abordagens integradas que
combinam diferentes tecnologias.

Apoio Institucional e Patrocinadores

0 sucesso do curso contou com o suporte de patroci-
nadores de renome, como AGI, MT Branddo, LaborSpirit
e Dias de Sousa, reforgando a ligagao entre os setores
académico e industrial. A presenca de oradores inter-
nacionais de prestigio elevou ainda mais o nivel do
programa, promovendo a troca de conhecimentos e
0 networking entre especialistas de diferentes 3reas.

Proximos Passos
O sucesso desta iniciativa reforca o compromisso
da NOVA FCT / LAQV em continuar a desenvolver
programas de exceléncia que capacitem os profis-
sionais a enfrentar os desafios futuros e a explorar as
oportunidades que surgem com o avango tecnoldgico.
Em abril de 2025 terd lugar a segunda edigao
lecionada por especialistas da industria quimica e
farmacéutica (execed.fct.unl.pt/skills__building_
prog/enabling-technologies-in-pharmaceutical-
-and-chemical-development).

>
Maria Manuel Marques
msbm@fct.unl.pt

16 Anos de Conquista
e Inovaciao: O GQJ
Celebra o Seu Legado

No passado dia 8 de dezembro, o Grupo de Quimicos
Jovens (GQJ) celebrou com entusiasmo os seus 16 anos
de existéncia. Fundado em 2007, o GQJ nasceu com a
missao de promover a interacao cientifica e dinamizar
a comunidade de jovens quimicos em Portugal, tanto
0s que se dedicam a investigagdo como os que atuam
na industria. Desde a sua fundagao, o grupo tem-se
destacado por representar os jovens quimicos portu-
gueses em importantes plataformas internacionais,
como a European Young Chemists Network (EYCN) e a
International Younger Chemists Network (IYCN).

Ao longo destes 16 anos, o GQJ contou com a co-
laboragdo de cerca de 35 membros da diregdo, que
foram fundamentais na implementacao de uma vasta
gama de projetos e iniciativas. Entre os mais notdveis,
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destacam-se as oito edigdes do congresso bienal PYCheM,
as 14 edicdes do concurso de video ChemRus, as sete
edicdes do PYCA (Prémio Joven Quimico Portugués),
as quatro edicoes do FlashChem “Um Flash sobre a
Quimica”, além de inimeros quilémetros percorridos
de norte a sul de Portugal, promovendo a Quimica e
aproximando-a dos mais jovens.

Muitos rostos e maos dedicadas contribuiram ao longo
dos anos para a construgdo deste legado, representando
os interesses e as ambigdes de todos os jovens quimicos
do pafs. A atual direao do GQJ sente-se profundamente
grata a todos que fizeram parte dessa trajetéria e estd
comprometida em continuar a trabalhar arduamente
pela promogdo da Quimica, pela literacia dos jovens
quimicos e pela formagao de um futuro mais inovador
e colaborativo para a nossa comunidade cientifica.

Desejamos muitos mais anos de sucesso, crescimento
e conquistas para o GQJ, sempre com o objetivo de
contribuir para a valorizagdo da Quimica e a representacao
dos jovens quimicos portugueses, tanto no pais como
no cendrio internacional.
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EYCN: European Young Chemists Network

6 A N O S “The Delegate Assembly brought
I together a community passionate about

Chemistry, eager to shape the future of
this science, giving a voice to the
younger generations.”

“Uma experiéncia transformadora, onde
cada desafio se tornou uma oportunidade
de crescer e criar memorias
inesqueciveis.”

0nosso
delegado, Joao!

'Anossa delegada, Carinal

19* Assembleia de Delegados
Janeiro 2024, Londres

“De desconhecidos a amigos”

Antigos membros da dire¢ao,
Ana Rita e Jodo!

Antigos membros de diregdo,
Carina, Joana ¢ Rute!

17° Assembleia de Delegados
Setembro 2022, Lisboa

13* Assembleia de Delegados
Maio 2018, Turin

14° Assembleia de Delegados
Marco 2019, Bremen

3°PYCheM
Maio 2012, Porto

J

“Pertencer ao Grupo de Quimicos Pk Rt
Jovens significa compreender e abracar e
e . Orador plendrio
aimportancia de ter um pilar do
dinamismo na divulgagao da Quimica no
N0sso Pais, a todos os niveis!”

Jantar de conferéncia
Antiga Diregdo do GQJ e presidente da SPQ,
com alguns dos oradores plendrios

8°PYCheM

6°PYCheM R
@ Maio 2023, Vila Real - = e
Abril 2016, Guimarées

Maio 2018, Setdbal

>
Grupo de Quimicos Jovens da SPQ

84j@spq.pt

)

‘Quimica nas Escolas
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FlashChem 2024:
“A Quimica Oculta
da Vida Quotidiana”

0 FlashChem, concurso de fotografia intitulado “Um
Flash sobre a Quimica”, é organizado pelo Grupo de
Quimicos Jovens (GQJ) da Sociedade Portuguesa de
Quimica (SPQ) e esta aberto a jovens entre os 18 e
0s 35 anos (inclusive) na drea cientifica da Quimica e
dreas afins. A 4.2 edicdo do concurso, com o tema “A
Quimica Oculta da Vida Quotidiana”, teve como objetivo
destacar a presenca da quimica no nosso quotidiano.
Com mais de uma dezena de fotografias a concurso, o
juri - composto pela diregao do GQJ, o fotégrafo Paulo

Ribeiro e o diretor do Quimica, Paulo Mendes - teve a
dificil tarefa de escolher a fotografia vencedora. A foto-
grafia premiada foi a de Ana Luisa Silva, da Faculdade de
Farmacia da Universidade do Porto, intitulada “A Quimica
do Mundo Fisico”, tendo recebido como prémio o acesso
ao workshop de fotografia “LIGHTROOM MASTERCLASS”,
conduzido pelo fotdgrafo Paulo Ribeiro (paulsrib.work/
workshop). A foto tem direito a destaque nesta edicdo
do Quimica. Foi ainda atribuida uma mencao honrosa
a Isabela Santos, também da Faculdade de Farmdcia
da Universidade do Porto, pela fotografia “A Poética do
Girassol e da Natureza”.

>
Grupo de Quimicos Jovens da SPQ
£9j@spq.pt

O ChemRus e o

“Quimica nas Escolas”

Estao de Volta!

0 Grupo de Quimicos Jovens (GQJ) estd a organizar a
14.2 edicdo do seu tradicional concurso de divulgacao
cientifica em video, o ChemRus 2025. Destinado a
alunos do ensino secunddrio, o concurso deste ano
tem como tema “A Quimica Secreta da Natureza” e
promete entusiasmar todos os amantes da Quimica e
daNatureza! O concurso decorrerd de 6 de janeiro a 28
de marco de 2025. Para mais informacoes, visite o site
do GQJ (jovens.spqg.pt/chemrus2025).

O projeto “Quimica nas Escolas” também estd
de volta a estrada com o inicio do novo letivo! Este

projeto tem como objetivo principal aproximar os mais
jovens desta fascinante e versatil drea que é a Quimica,
demonstrando as vastas oportunidades profissionais e
aplicagdes desta ciéncia na sociedade. Durante o corrente
ano letivo, o projeto promete envolver centenas de alunos
e contard com o apoio da Sociedade Portuguesa de
Quimica (SPQ), da Porto Editora e da Chemistry Europe.

>
Grupo de Quimicos Jovens da SPQ
£9j@spq.pt

Premio Luso-Frances
2024 Atribuido a
Professora Filipa
Ribeiro

Filipa Ribeiro, Professora Catedratica do Instituto Su-
perior Técnico - Universidade de Lisboa, foi galardoada
com o Prémio Luso-Francés de 2024 (Portugal-France
Chemistry Bilateral Lectureship Award), concedido
pela Sociedade Francesa de Quimica - instituido pela
SPQ e pela Sociedade Francesa de Quimica, pelo seu
notdvel trabalho e pelos fortes lacos estabelecidos
com os quimicos franceses. A Professora Filipa Ribeiro

sucede aos Professores Armando Pombeiro (UL, 2018),
Jodo Rocha (UA, 2020) e José Nuno Lopes (UL, 2022).
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As suas principais dreas de investigacdo cen-
tram-se na catdlise heterogénea, especialmente na
utilizacdo de catalisadores a base de zedlitos para a
transformacao de diferentes hidrocarbonetos para
processos de refinacao de petrdleo ou para a valorizagao
e coprocessamento de biomassa.

O prémio serd entregue na primavera de 2025,
em Paris.

Alista completa de premiados esta disponivel em:
spg.pt/premios/luso-frances/lista.

>

Bruno Machado
brunofm.feup@gmail.com
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Prémio EuChemsS Lecture 2023
Atribuido a Katherine Gomez

O Prémio EuChemsS Lecture 2023 foi concedido a
Katherine Villa Gomez. Todos os anos sao premiados
os principais resultados atingidos por um investigador
junior que trabalha no campo da Quimica num pafs
com uma organizagdo pertencente a EuChems.

Katherine é lider de um grupo de investigagao
no Institut Catala d'Investigacié Quimica (ICIQ). Os
seus principais interesses na investigagao incluem
a fotocatdlise, os nanomateriais, as energias re-
novaveis, 0os micro/nanomotores e a remediacdo
ambiental. O Prémio EuChemS Lecture reconhece
as suas contribuicoes notdveis nos dominios dos
combustiveis solares, da energia e dos micromo-
tores autopropulsionados. Katherine receberd o
seu prémio e dard uma palestra no 10.° Congresso
de Quimica EuChemS (ECC10) que decorrerd em
Antuérpia (Bélgica) em 2026.

2023 EuChems

Lecture Awardee

KATHERINE
VILLA GOMEZ

&EuChemS ' in @[]

Mais informagoes acercadeste prémiodisponiveis em:
euchems.eu/awards/lecture-award.

>
Bruno Machado
brunofm.feup@gmail.com

Prémio Hanwha-TotalEnergies IUPAC Young
Polymer Scientist de 2024 Atribuido a Lutz

Nuhn e Rongrong Hu

0 Prémio Hanwha-TotalEnergies [UPAC Young Scientist
(anteriormente Prémio Samsung-Total Petrochemi-
cals - IUPAC Young Polymer Scientist) é dedicado a
jovens cientistas (com idade n3o superior a 40 anos)
e é patrocinado por uma bolsa da empresa acima
mencionada. O prémio foi atribuido pela primeira
vez no congresso MACRO 2004 (Paris) e é concedido
bienalmente durante o Congresso Mundial de Polimeros
da IUPAC. Os galardoados sao selecionados de entre os
nomeados por um Comité da Divisao de Polimeros da
IUPAC. O prémio de 2024 foi entregue no Macro2024
em Warwick, Reino Unido, a dois premiados (ex aequo),
os Professores Lutz Nuhn e Rongrong Hu.

0 Professor Dr. Lutz Nuhn (Julius-Maximilians-Uni-
versitcit Wirzburg, Alemanha) foi distinguido com este
prémio pela sua investigagdo em estratégias sintéticas
inovadoras para nanotransportadores poliméricos
multirresponsivos e biodegradaveis, e suas aplicagdes
biomédicas versateis, particularmente no dominio das
imunoterapias avangadas.

A Professora Rongrong Hu (South China University
of Technology, China) foi distinguida com este prémio
pelo seu trabalho em novas reacées de polimerizagao,

exploracdo de estruturas poliméricas inovadoras e
desenvolvimento de materiais poliméricos avangados.
0 seu grupo de investigacao foi pioneiro em mais de
30 tipos de polimerizagdes multicomponentes.

Alista de galardoados anteriores inclui Qian Chen
e Eric Appel (2022), Athina Anastasaki e Changle Chen
(2020), Andreas Walther (2018), e Moon Jeong Park
e Brent Sumerlin (2016).

Bruno Machado

brunofm.feup@gmail.com
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Foto vencedora do concurso FlashChem 2024,
promovido pelo grupo de Quimicos Jovens.

“A quimica do mundo fisico”, Ana Luisa Silva

“A nossa volta, milhares de reacoes quimicas, tdo fascinantes quanto
comuns, passam despercebidas, escondidas na trivialidade do
quotidiano. Aquela que a primeira vista é uma simples imagem de
ferrugem, esconde um dos mais comuns processos quimicos: a oxidagdo.
0 metal, que com o tempo foi exposto a dgua e oxigénio presentes

no ar, sofreu transformagées estruturais, dando origem a ferrugem.

Um lembrete que a quimica molda o mundo fisico, mesmo quando se
esconde no tempo.”
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Julio Maximo de Oliveira
Pimentel (1809-1884),

2.9 Visconde de Vila Maior

Julio Maximo de Oliveira Pimentel, in
Revista Contemporanea de Portugal e
Brazil, vol. 11, n.° 10 (1860).

Julio Maximo de Oliveira Pimentel nasceu em Torre de
Moncorvo, em 5/10/1809, no seio de uma familia de
tradictes liberais. Matriculou-se na Universidade de
Coimbraem 1826, inscrevendo-se nas Faculdades de
Matemdtica e de Filosofia, mas interrompeu os estudos
em 1828, apds a usurpagdo miguelista. Em 1832,
alistou-se no exército liberal, tendo combatido na Serra
do Pilar durante o cerco do Porto, integrado no Batalho
de Voluntarios Académicos. Desta campanha saiu com
o posto de Alferes, uma condecoracdo (Cavaleiro da
Ordem da Torre e Espada, do Valor, Lealdade e Mérito)
e um ferimento numa perna, que lhe deixou sequelas
para toda a vida. Terminada a guerra civil, voltou a
Coimbra para concluir os seus estudos, frequentando
sempre as duas Faculdades; mas s¢ fez o exame de
matematica, em 16/6/1837.

Entretanto, foi convidado a concorrer ao lugar de
Professor da 6.7 cadeira (Quimica Geral e Nogoes das
suas Principais Aplicacées as Artes) da recém-criada
Escola Politécnica de Lisboa. Aceitou a contragosto,
pois ndo se considerava suficientemente preparado
nesta disciplina; mas obteve a promessa de poder,
mais tarde, realizar um estdgio em Paris para ad-
quirir conhecimentos praticos. Julio Pimentel abriu
o Curso de Quimica em marco de 1838, no final do
ano foi aprovado em concurso de provas publicas e,
dois anos depois, passou a Lente proprietario da 6.2
cadeira, a titulo definitivo.

Foi s6 em setembro de 1844 que se concretizou
o prometido estdgio. Em Paris, foi admitido como
ajudante de preparador no laboratério de Eugene
Péligot, no Conservatoire des Arts et Métiers. Foi aqui
que Julio Pimentel adquiriu competéncias para os
trabalhos laboratoriais e para as mais variadas andlises
quimicas. Além de preparar as demonstragdes que
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Péligot apresentava nas suas aulas, assistia também
as aulas de outros quimicos conceituados (Dumas,
Chevreul, Orfila, Gay-Lussac). Fez ainda uma longa
viagem de estudo por varios paises europeus, visitando
fabricas e universidades.

Regressou a Portugal na primavera de 1846, quando
0 pafs mergulhava de novo na guerra civil. A Escola
Politécnica estava encerrada, e as aulas s6 recome-
caram em 1848. Entretanto, Julio Pimentel tinha sido
convidado para consultor técnico da fébrica do sabao
(que nesta altura era monopdlio do Estado) e depois
também da fabrica de produtos quimicos da Verdelha
(propriedade do Conde do Farrobo); estas colaboracoes
industriais foram a sua principal ocupagao neste
perfodo, juntamente com os trabalhos de investigagao
que realizava no laboratério da Casa da Moeda (o
edificio da Politécnica, destruido por um incéndio em
1844, ainda ndo fora reconstruido).

Foi no Grémio Literdrio, em margo de 1849, que
Julio Pimentel fez a sua estreia publica como cientista,
apresentando uma série de palestras sobre quimica
aplicada a agricultura, a que se seguiu o estudo com-
parativo do sabdo portugués e estrangeiro. No verdo
desse mesmo ano, fez a andlise das dguas minerais
das Caldas da Rainha, e redigiu uma “Memdria” que
enviou a Academia das Ciéncias, sendo eleito sécio
correspondente. Nos anos seguintes publicaria também
as andlises das dguas de Moura, do Gerés, e de S. Jodo
do Deserto, em Aljustrel.

Em 1850, iniciou-se a publicagdo, em fascicu-
los, das Lices de Chymica Geral e suas Principaes
Applicagbes, uma obra inovadora que inclufa uma
série de estampas com as montagens experimentais
correspondentes a 112 trabalhos praticos, desenhadas
pelo autor. Com este livro, Julio Pimentel contribuiu
de forma decisiva para a modernizagdo do ensino da
Quimica, e reforcou o prestigio do seu curso na Escola
Politécnica. Em 1854, assumiria também a docéncia
da 7.2 cadeira, Quimica Aplicada as Artes, do Instituto
Industrial de Lisboa, cargo que assegurou até 1858,
altura em que pediu a exoneragao para passar a
dirigir o Instituto Agricola e Escola Regional de Lisboa.
Em 1859, foi criada na Escola Politécnica uma nova
cadeira, Quimica Organica e Andlise Quimica, da qual
Julio Pimentel passou a ser o Lente proprietdrio, por
troca com a 6.2 Cadeira, que passou a focar a Quimica
Inorganica. As suas fungdes docentes terminaram em
1864, data em que se jubilou.

Além das consultorias técnicas nas fabricas do
sabdo (1846-1851) e da Verdelha (1847-1857), Julio Pi-
mentel esteve também envolvido numa outra iniciativa
industrial, a fabrica de produtos quimicos da Pévoa (de
Santa Iria), da Sociedade Geral de Produtos Quimicos.
Em 1857, fez o plano e orgamento, e foi incumbido de
contratar a aquisi¢do, em Franga, de equipamentos e
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pessoal especializado; depois, dirigiu a fabrica durante
a primeira fase da sua existéncia (1859-1862).

Com a Regeneragdo, Julio Pimentel vai assumir
alguns cargos publicos de relevo: em 1852, foi eleito
vereador da Camara Municipal de Lisboa (CML) e
deputado as Cortes, e foi nomeado vogal do Conselho
Geral de Comércio e IndUstria; em 1857, quando se
declarou a epidemia de febre amarela em Lisboa, foi
nomeado vogal do Conselho Extraordindrio de Satde
Publica; no ano seguinte, foi eleito para um segundo
mandato na CML, desta vez como presidente; em
1861, recebeu o titulo de Visconde; e no ano seguinte,
passou a ter assento na Camara dos Pares do Reino.

Foram indmeras as comissdes em que participou,
assim como os pareceres e relatérios que redigiu no
desempenho destas fungées; mas importa, sobretudo,
destacar a sua missdo no ambito da Exposicdo Universal
de Paris, em 1855: Comissdrio encarregue de organizar
amostra dos produtos portugueses, vogal da Comissao
Técnica e membro do Juri internacional. Esta foi uma
missdo de cerca de oito meses, que Julio Pimentel
desempenhou de forma competente, sendo agraciado
por D. Pedro V com o grau de Comendador da Ordem de
Nossa Senhora da Conceicdo de Vila Vicosa. Mais tarde,
seria nomeado Comissario Régio para as Exposigdes
de Londres (1862) e de Paris (1878), e membro do juri
na Exposicdo de 1867, em Paris.

Entre 1849 e 1864, Julio Pimentel publicou mais
de uma centena de trabalhos, ndo sé de investigagao,
mas também de divulgacao cientifica, tarefa a qual
dedicou particular atengdo. Em 1853, publicou um
artigo na Revista Universal Lisbonense em que des-
creve detalhadamente o fabrico da soda na Fabrica
da Verdelha; o que hoje sabemos sobre esta unidade
industrial, que foi a primeira fabrica de produtos
quimicos de base no pas, deve-se sobretudo a este
artigo. Em 1855, aproveitando a estadia em Paris,
completou os seus estudos sobre os dcidos gordos
extraidos das sementes do brinddo e da mafurra, que
depois publicou em colaboracdo com Jules Bouis (que
conhecera no Laboratdrio de Péligot, durante o seu
estagio). A partir de 1857, apds a epidemia de febre
amarela que assolou a capital, vai dedicar especial
atencao a higiene publica, publicando uma série de
artigos nos Annaes das Sciencias e Lettras.

No que se refere a divulgacao cientifica, des-
tacam-se as “Palestras scientificas”, publicadas
na Revista Contemporanea de Portugal e Brazil
(1859-1861), a “Revista dos trabalhos chimicos”,
nos Annaes das Sciencias e Lettras (1857-1858) e
os artigos sobre produtos industriais, publicados no
Archivo Universal (1859-1860).

Quando terminaram as suas colaboracdes com a
industria, Julio Pimentel resolveu fixar-se com a familia
em Moncorvo, orientando os seus interesses de inves-



tigagdo para o estudo da vinha e da vitivinicultura. No
inicio de 1864, jubilou-se da Politécnica, reformou-se
do Exército com a patente de Tenente-coronel e obteve
uma comissao do Ministério das Obras Publicas para
estudar a ampelografia do pafs vinhateiro do Douro.
Os seus “Preliminares da ampelographia e oenologia
do paiz vinhateiro do Douro” constituem uma obra
pioneira, em que descreve detalhadamente as vinhas,
as castas, os métodos de vindima e de vinificacdo, os
custos de producao, as producdes de vinho e os precos
praticados, assim como as condicées meteoroldgicas e
a andlise dos solos em cada uma das principais quintas
do Douro, desde Barca d’Alva até ao Pinhdo. Em 1866,
foi incumbido de um novo estudo, sobre os processos
de vinificagao usados nos principais centros vinhateiros
do continente do reino, juntamente com Jodo Indcio
Ferreira Lapa e Antdnio Augusto de Aguiar. Em 1868,
publicou o “Tratado de vinificagdo para vinhos genui-
nos” uma das suas obras mais relevantes nesta drea,
cuja segunda edicdo (de 1883) foi depois traduzida para
inglés com o titulo “The Viniculture of Claret”, tendo
sido amplamente divulgada na Califérnia. Publicou
ainda cerca de 40 artigos no Jornal de Horticultura
Practica e no Archivo Rural, além de outros livros e
relatdrios. Os seus trabalhos sobre a vinha e o vinho
foram reconhecidos pela Société des Agriculteurs de
France com a atribuicdo de uma medalha de ouro
durante a Exposigao Universal de 1878.

Em 1869, Julio Pimentel foi nomeado Reitor da
Universidade de Coimbra, cargo que ocupou até falecer,
em 1884. A sua obra mais emblemdtica foi a criacio da
Escola Ampelogréfica no Jardim Botanico da Universi-
dade. Coordenou também as celebracées do Centendrio
da Reforma Pombalina, em 1872, e a participacao da
Universidade na Exposicdo Universal de Paris, em 1878.
Neste evento, foi agraciado pelo governo francés com
o grau de Comendador da Legido de Honra e com o
grau de Oficial da Instrugdo Publica. Em 1883, foi ainda
incumbido de estudar a reforma do ensino superior;
o relatério deste estudo foi publicado postumamente
n' O Instituto, revista da Universidade de Coimbra.

Julio Pimentel foi um quimico notdvel no seu
tempo, com uma vasta obra focada nas aplicacées
praticas da ciéncia a agricultura, a industria, e ao bem-
-estar da populagdo. Ao longo da sua vida, procurou
sempre que o seu trabalho fosse Util ao Pais e aos seus
concidaddos. Na Escola Politécnica, foi responsdvel
pela introdugdo do ensino pratico da quimica; mas
o0 seu nome fica também associado aos alvores da
indUstria quimica no pafs. Foi ainda um pioneiro da
ampelografia e da enologia em Portugal, sendo o seu
trabalho reconhecido além-fronteiras.

Obras (selecdo):
“Consideragoes relativas a composicdo e analyse do
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sabdo, seguidas dos resultados das analyses compara-
tivas do sabdo portuguez e estrangeiro. Lidas no Gremio
Litterario, na noite de 23 de Abril”. Revista Universal Lis-
bonense, 2.2 série, Tomo |, n.° 25, 26/4/1849, 289-291.

“Analyse das dguas mineraes das Caldas da Rainha,
feita em Julho de 1849, precedida de uma introducao
historica”, Memorias da Academia Real das Sciencias.
Lisboa: Tipographia da Academia das Sciencias. 2.2
série, Tomo I, Parte Il, 1850.

Ligoes de chymica geral, e suas principaes appli-
cagodes. 3 vols. Lisboa: J. P. Lavado, 1850-1852.

“Fabrico da Soda em Portugal”, Revista Universal
Lisbonense, 2.7 série, Tomo V: n.° 29 (27/1/1853); n.°
30(3/2/1853); n.° 38 (31/3/1853).

Com Jules Bouis, “Nouvelle production de|" acide
palmitique par le suif de mafurra”, Comptes Rendus
de I Académie des Sciences. Paris, Tomo 41, 1855.

Com Jules Bouis, “Composition de la stéarine
végétale extracté des grames du brindonnier (Brin-
donia indica)", Comptes Rendus de I" Académie des
Sciences. Paris, Tomo 44, 1857.

Com Joaquim Antdnio da Silva, “Estudos sobre a
viciacdo do ar athmospherico”, Annaes das Sciencias
e Lettras, 19 Classe. Tomo |, maio de 1857, p. 119-138.
Lisboa: Academia Real das Sciencias.

“Nota sobre a faculdade fertilizante das dejeccoes
animaes tornadas inodoras pelos meios chimicos”, An-
naes das Sciencias e Lettras, 1° Classe. Tomo |, junho de
1857, p. 197-203. Lisboa: Academia Real das Sciencias.

Relatério sobre a Exposicdo Universal de Paris:
artes chimicas. Lisboa: Imprensa Nacional. Parte
I, 1857; Parte Il, 1859.

“Descripcao do processo para a fabricagdo do papel
de agave americana”, O Instituto: jornal scientifico e
litterario (Coimbra) 1860, 8, 43-44.

“0 canamo na Villarica”, Archivo Rural 1863, 6,
567-572.

“A sericultura no districto de Braganga, prin-
cipalmente no concelho de Moncorvo”, Archivo
Rural 1865, 7, 341- 352,

Preliminares da ampelographia e oenologia
do paiz vinhateiro do Douro. 4 fasciculos. Lisboa:
Imprensa Nacional, 1865-1869.

Com Jodo Indcio Ferreira Lapa e Antdnio Augusto
de Aguiar, Memoria sobre os processos de vinifi-
cagdo empregados nos principaes centros vinha-
teiros do continente do reino, 2 volumes. Lisboa:
Imprensa Nacional, 1867-1868.

Tratado de vinificagdo para vinhos genuinos,
2 vols. Lishoa: Typographia da Academia Real
das Sciencias, 1868-1869.

Ampelographia e oenologia do paiz vinhateiro do
Douro. Lisboa: Imprensa Nacional, 1870.

Manual de viticultura practica. Coimbra: Impren-
sa da Universidade, 1875.
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O Douro illustrado: album do Rio Douro e paiz
vinhateiro: introdugdo historica e descriptiva. Porto:
Magalh3es & Moniz, 1876.

Exposicdo succinta da organisacdo actual da
Universidade de Coimbra precedida de uma breve
noticia historica d’ este estabelecimento. Coimbra:
Imprensa da Universidade, 1877.

“Noticia da Eschola Ampelographica do Jardim Bo-
tanico da Universidade de Coimbra”, O Instituto: jornal
scientifico e litterario (Coimbra) 1878-1879, 26, 17-28.

The viniculture of claret: a treatise on the
making, maturing, and keeping of claret wines.
(Trad. J. I. Bleasdale). San Francisco: Payot, Upham
and Co. Publishers, 1884.

Memorial biographico de um militar illustre, o
General Claudino Pimentel, Prélogo de Latino Coelho.
Lisboa: Imprensa Nacional, 1884.

Memérias: Visconde de Vila Maior. Prefacio e
transcricdo de Adilia Fernandes. Introducdo de Manuel
Pimentel Quartin Bastos. Coimbra: Palimage, 2014.

[ Retrato do Visconde de Vila Maior
[Cortesia da Universidade de Coimbra].
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[ Estampa X, "LigGes de Chymica Geral e suas
Principaes Applicacdes”, Tomo |, 1850 [Cortesia de
Marilia Peres e Maria do Carmo Elvas].

Bibliografia

A.S. Tullio, “Chronica”, A Epoca: jornal de industria, sciencias, litteratura e
bellas-artes 1849, 39, 189.

J. M. Latino Coelho, “Julio Méximo de Oliveira Pimentel”, Revista Contemporanea
de Portugal e Brazil, 11,1860, 439-455 e 559-570; Ill, 1861, 11-17.

A. Candido, “Visconde de Villa-Maior”, Annuario da Universidade de Coimbra,
Anno Lectivo de 1884 a 1885. Coimbra: Imprensa da Universidade, 1884.

A. A. F. Pinto, “Visconde de Villa-Maior”, O Instituto: jornal scientifico e litterario
(Coimbra) 1885, 32, 217-218.

J. A. Henrigues, “Visconde de Vila Maior”, Jornal de Horticultura Prdtica 1885, 16, 7-14.

G. Mota, “0 Visconde de Vila Maior: alguns apontamentos sobre a sua vida e
acao”. Biblos, X, 2012, 245-292.

I. M. N. Cruz, Da Prdtica de Quimica a Quimica Prdtica - Desenvolvimento da
Prdtica de Quimica no Ensino Portugués (1852-1889). Tese de Doutoramento em
Histdria e Filosofia da Ciéncia, Universidade de Evora, 2016.

G. Mota, “A heranga do 2.° Visconde de Vila Maior”, Boletim do Arquivo da
Universidade de Coimbra, XXXIII, 2020, 69-93.

G. Mota, “A livraria de Julio Méximo de Oliveira Pimentel (1809-1884), 2.°
Visconde de Vila Maior”, Boletim do Arquivo da Universidade de Coimbra, XXXV,
2021, 91-245.

G. Mota, O Visconde de Vila Maior e a Exposi¢ao Universal de Paris de 1855,
Coimbra, 2022

J. L. Figueiredo, A Relevancia da Industria Quimica e o seu Contributo para a
Sociedade. Cascais: Principia Editora, Lda., 2022.

I. M. Peres, S. P. Rodrigues, M. C. Elvas, “Julio Méximo de Oliveira Pimentel e o
inicio do Ensino da Quimica na Escola Politécnica de Lisboa - Um estudo de
Cultura Material”, Histéria da Ciéncia e Ensino 2023, 27, 231-248.

A. M. Dias da Silva, M. T. Gongalves, O Douro vinhateiro para além das margens.
A Escola Ampelogréfica do Jardim Botanico da Universidade de Coimbra (1870-
1882), in “Paisagens Culturais da Vinha: Identidades, Desafios e Oportunidades.
XX Aniversario da Classificagao do Alto Douro Vinhateiro como Patrimdnio
Mundial” (Coord.: Gaspar Martins Pereira, Maria Otilia Pereira Lage, Carla
Sequeira), 2023, 23-46. Porto: CITCEM - Centro de Investigagao Transdisciplinar
Cultura, Espago e Memdria.

J. L. Figueiredo, Elogio Histérico do Académico Julio Maximo de Oliveira Pimentel
(1809-1884), Visconde de Vila Maior, apresentado na sessao da Academia das
Ciéncias de Lisboa em 4/6/2024.

>
José Luis Figueiredo
jifig@fe.up.pt


mailto:jlfig@fe.up.pt

Primeira Sintese de Metanotriol - Um Composto Fugaz

Os 4cidos ortocarboxilicos (moléculas organicas que
apresentam trés grupos hidroxilo no mesmo dtomo
de carbono) foram reconhecidos, pelas comunidades
de ciéncia atmosférica e quimica fisica organica,
como intermedidrios reativos fundamentais no ciclo
do aerossol atmosférico. A possibilidade de terem
tempos de vida curtos e a sua tendéncia para de-
sidratar significa que constituem uma das classes
mais fugazes de intermedidrios organicos reativos.
Efetivamente, os compostos organicos com mais de
um grupo hidroxilo ligado ao mesmo dtomo de carbono
n3o sdo, geralmente, estdveis e tém tendéncia a sofrer
reagdes de desidratagdo. Assim, didis geminais, dcidos
ortocarboxilicos ou metanotetrol, que possuem dois,
trés ou quatro grupos hidroxilo no mesmo dtomo de
carbono, respetivamente, constituem alvos sintéticos
desafiadores. Dos compostos mais simples deste tipo
- isto é, metanodiol, metanotriol e metanotetrol - até
agora apenas foi detetado 0 metanodiol em fase gasosa.
Ainda assim, o metanotriol e os seus isémeros podem
desempenhar um papel relevante na combustdo, em
quimica atmosférica e em astrogquimica.

T. Yang (East China Normal University, Xangai, e
Shanxi University, China), A. M. Mebel (Universidade
Internacional da Florida, Miami, EUA), R. |. Kaiser
(Universidade do Havai, Manoa, Honolulu, EUA) e
colegas realizaram a primeira sintese de metanotriol
usando gelos mistos de metanol e oxigénio mole-
cular, a baixa temperatura, submetidos a irradiagdo
energética. A equipa de investigagdo exp6s gelos de
(CH,0H/0, a 5 K a eletrdes energéticos, com o objetivo
de mimetizar os raios césmicos galdcticos energéticos.
Os produtos resultantes foram identificados apds
sublimagao usando fotoionizagdo ultravioleta a vacuo
(VUV, do inglés vacuum ultraviolet) acoplada a reflec-
tron time-of-flight mass spectrometry (Re-ToF-MS)
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com o apoio de previsées computacionais de vias de
fotoionizacdo dissociativas.

Os investigadores apuraram evidéncias da for-
macgao de metanotriol, bem como dos seus isémeros
hidroxiperoximetano e hidroxiperoximetanol, e su-
geriram que a detegdo do metanotriol, como o dcido
ortocarbénico mais simples (RC(OH), ), poderia permitir
estudos da sua quimica e dos seus derivados. Estes
resultados podem ser relevantes para a investiga-
¢do em quimica atmosférica.

Fontes

First Synthesis of Elusive Methanetriol, chemistryviews.org/first-synthesis-of-

elusive-methanetriol (acedido em 21/04/2024).

J. H. Marks, X. Bai, A. A. Nikolayev, Q. Gong, C. Zhu, N. F. Kleimeier, A. M. Turner,
S.K.Singh, J. Wang, J. Yang, Y. Pan, T. Yang, A. M. Mebel, R. . Kaiser, J. Am. Chem.

Soc. 2024, 87, 606-612. DOI: 10.1021/jacs.4c02637.
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Acoplamento de

Sonogashira em Agua
e Atmosfera Ambiente

As reagdes de acoplamento cruzado catalisadas por
metais desempenham um papel fundamental em
quimica organica permitindo a formagao de ligagoes
carbono-carbono. Entre estas reagdes destaca-se o
acoplamento de Sonogashira, fundamental para a sintese
de alcinos substitufdos e/ou conjugados (C(sp)-C(sp?)).
Este acoplamento envolve uma reagdo seletiva entre
alcinos terminais e haletos arflicos ou vinilicos, com
rendimentos elevados e boa tolerancia a diversos grupos

o2 o-.
no Cu, under air

Crédito: ChemistryViews

funcionais. Geralmente, requer o uso de uma atmosfera
inerte para protecdo do catalisador de palddio e neces-

QUIMICA | Vol. 48 | N°175 | 2024 | 257


https://www.chemistryviews.org/first-synthesis-of-elusive-methanetriol/
https://www.chemistryviews.org/first-synthesis-of-elusive-methanetriol/
https://doi.org/10.1021/jacs.4c02637
mailto:aesteves@quimica.uminho.pt

ATUALIDADES CIENTIFICAS SPQ

sita de um co-catalisador a base de cobre. O interesse
nos acoplamentos de Sonogashira tem aumentado de
forma sustentada devido a relevancia da ligacao tripla
para diversas aplicagdes, nomeadamente na sintese
total de compostos organicos e como precursor para
moléculas biologicamente ativas.

Sara Mattiello (Universidade de Milano-Bicocca, Mildo,
Italia) e colegas desenvolveram um método sem cobre
para realizar reagoes de acoplamento de Sonogashira
em dgua e sob atmosfera ambiente (esquema geral na
imagem). Estes investigadores aproveitaram a capacidade
do surfactante industrial Kolliphor EL para formar micelas
livres de oxigénio em meio aquoso. Nestas condigdes, as
reagdes podem ocorrer mesmo a temperatura ambiente.

Aequipa de investigacao demonstrou a universalida-
de desta abordagem sintética preparando vdrios (hetero)
aril alcinos com rendimentos bons a excelentes, incluin-

do exemplos de materiais organicos luminescentes. Esta
abordagem constitui uma metodologia sustentavel, com
factores ambientais melhorados (proporcao da massa
de residuos por massa de produto) em comparacdo com
protocolos padrao que utilizam solventes organicos.

Fontes
Sonogashira Coupling in Water and Under Air, chemistryviews.org/sonogashira-
coupling-in-water-and-under-air (acedido em 24/04/2024).

E. Ghiglietti, E. A. Incarbone, S. Mattiello, L. Beverina, Eur. J. Org. Chem. 2024,
€202400223. DOI: 10.1002/€joc.202400223.
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Sulfonilacio Descarboxilativa de Acidos Carboxilicos

Os d4cidos carboxilicos sdo uma classe de com-
postos quimicos, de particular importancia, que
englobam desde dcidos aromaticos simples e dcidos
alcandicos, produzidos comercialmente, a biomolé-
culas (4cidos gordos e péptidos) e residuos de valor
acrescentado (como lignina e 4cidos nafténicos). Os
acidos carboxilicos sdo precursores Uteis em sintese
organica, nomeadamente na formagao de ligagdes
carbono-carbono e carbono-heterodtomo. Para esta
Ultima, a utilizacdo de catalisadores baseados em
metais abundantes na Terra (por exemplo, ferro)
e/ou fotoquimica podem constituir abordagens
sintéticas sustentdveis.

R. Zeng (Universidade de Xi’an Jiaotong, China)
e colegas desenvolveram um método para a sul-
fonilagao descarboxilativa de dcidos carboxilicos
fotoinduzida utilizando catalisadores de ferro, obtendo
sulfonas organicas (ver figura). Estes investigadores
realizaram a reacdo de diversos dcidos carboxilicos
aciclicos e ciclicos com 1,4-diazabiciclo[2.2.2]
octano:(S0,), (DABSO) e reagentes eletrofilicos
como o brometo de alilo, usando TBAFeCl, (TBA =
tetrabutilamaénio) como catalisador, trietilamina como
base, e diclorometano como solvente. As reagées
foram realizadas sob irradiacdo LED (390 nm) e em
atmosfera de nitrogénio, a temperatura ambiente.

Com estas condigdes experimentais, os inves-
tigadores obtiveram as sulfonas correspondentes
com rendimentos moderados a elevados. A reacdo
ocorre com uma grande diversidade de substratos
e em condigOes suaves. A equipa de investigagao
propds um mecanismo de reagao que envolve a
transferéncia de um Unico eletrao do 4cido carboxilico
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para Fe(lll), gerando um radical RCO,’, o qual liberta
C0,. O radical alquilo resultante reage com DABSO
originando um intermedidrio do tipo RSO,". Uma outra
transferéncia de eletrao regenera o catalisador e
produz uma espécie do tipo RSO, ", que & “capturada”
pelo eletrdfilo, originando a sulfona respetiva.

Fontes

Decarboxylative Sulfonylation of Carboxylic Acids, chemistryviews.org/
decarboxylative-sulfonylation-of-carboxylic-acids (acedido em 19/03/2024).

Y. Dong, N. Xiong, Z. Rong, R. Zeng, Org. Lett. 2024, 26, 2381-2386. DOI: 10.1021/
acs.orglett.4c00410.
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Transformacao de Antibioticos em
Medicamentos para a Doenca de Parkinson

A doenca de Parkinson (DP) é uma doenca neuro-
degenerativa progressiva caracterizada principal-
mente pela perda de substantia nigra dos neurénios
dopaminérgicos, resultando em sintomas motores
caracterfsticos. Os casos diagnosticados da DP tém
aumentado rapidamente, com projecoes indicando
um aumento significativo nas proximas décadas. A
agregacao da proteina pré-sindptica o-sinuclefna
(a-Syn) foi identificada como uma circunstancia
patoldgica chave na DP, tornando-a um possivel alvo
terapéutico para o desenvolvimento de um farmaco
neuroprotetor. Os processos neuro-inflamatérios
também parecem contribuir de modo crucial para
a neurodegeneragao na DP e a sua ativagdo pode
depender, em parte, da agregagdo da o«-Syn. Até
agora ainda ndo ha cura para a doenga de Parkinson
e 0s medicamentos atuais tratam apenas os seus
sintomas. Uma abordagem promissora consiste em
retardar ou interromper a neurodegeneragdo usando
farmacos neuroprotetores. A doxiciclina, um antibié-
tico semissintético com esqueleto tetraciclina, usado
comummente no tratamento de infegées bacterianas,
pode interromper a agregacao da o-sinucleina. No
entanto, o seu uso durante um tempo longo apre-
senta riscos de desenvolvimento de resisténcia aos
antibidticos e perturbagio do microbioma intestinal.

R. Raisman-Vozari (Universidade de Sorbonne e
CNRS, Paris, Franca), L. Ferrié, B, Figadere (Universidade
Paris-Saclay e CNRS, Orsay, Franca) e colaboradores
desenvolveram 18 novos derivados de doxiciclina na
procura de tetraciclinas sem propriedades antibiéticas
que possam constituir candidatos a farmacos para
o tratamento da doenca de Parkinson. A equipa de
investigacao reduziu o grupo dimetilamino em C4
(a vermelho, na figura) com o objetivo de eliminar a
atividade antibidtica e realizou reagdes de acoplamento

OH O
R=H (1), 2-phenol (8)

Crédito: ChemistryViews

na posicdo C9 do anel aromdtico D (a azul, na figura)
para sintetizar diversos derivados.

Entre os varios candidatos a farmacos obtidos, os
investigadores identificaram dois derivados da doxici-
clina sem atividade antibacteriana, mas com melhores
propriedades anti-inflamatérias e antiagregantes de
a-sinucleina em comparagao com a doxiciclina (figura,
R = H ou 2-fenol). Segundo a equipa de investigacao,
os trabalhos em curso visam investigar o potencial
neuroprotetor destes compostos.

Fontes

Turning Antibiotics into Parkinson’s Drugs, chemistryviews.org/turning-
antibiotics-into-parkinsons-drugs (acedido em 21/04/2024).

L. Ferrié, B. Figadere, C. Rose, R. H. Tomas-Grau, R. Chehin, B. Zabala, P. P. Michel, R.
Raisman-Vozari, J. -M. Brune, ChemMedChem 2024, €202300597. DOI: 10.1002/
c¢mdc.202300597.
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Tintas a Base de Agua: Menor Odor,
Menor Prejuizo para a Saude?

As tintas para interiores sdo uma fonte importante
de poluentes devido a sua aplicagdo em grandes
dreas, como tetos e paredes. As tintas “tradicionais”
a base de solventes ofereciam facilidade de aplicagao
e durabilidade, mas libertavam compostos organicos
voldteis (COVs), contribuindo para odores e potenciais
problemas de sauide. As exigéncias do mercado e os
requisitos regulamentares levaram a que a industria
de tintas substitufsse as tintas tradicionais “a base

de solvente” por tintas “a base de dgua”. Nestas, a
dgua é usada como solvente principal para resinas
e pigmentos, substituindo os solventes organicos
usados nas primeiras. Assim, as tintas de base aquosa
sdo consideradas ecoldgicas, com baixo ou nenhum
teor de COVs. Contudo, para atingir um desempe-
nho compardvel as tintas “tradicionais” e garantir a
qualidade do produto, muitas vezes contém vdrios
aditivos quimicos como agentes aglutinantes, agentes
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emolientes, conservantes e solventes com ponto de
ebulicdo elevado. A maior parte deles sdo compostos
organicos semi-voldteis (COSVs). No entanto, foram
realizados apenas alguns estudos para avaliar a liber-
tagao de produtos quimicos em tintas a base de dgua.

Y. Xu (Universidade de Tsinghua, Pequim, China, e
Universidade do Texas, Austin, EUA) e colaboradores
descobriram que algumas das tintas de base aquosa
podem conter COVs e outras substincias potencial-
mente nocivas. A equipa de investigacdo analisou
40 tintas para interiores a base de dgua, entre as 70
marcas mais vendidas a nivel mundial, muitas das quais
afirmam ter nenhum ou baixo teor em COVs. A maioria
das amostras de tinta era de cor branca. Nos estudos
realizados, analisaram amostras secas e hiimidas por
cromatografia gasosa acoplada a espectrometria de
massa (GC-MS) para determinar a sua composicao.
Destas andlises foram identificados 20 COSVs em
concentragdes compreendidas entre dez e 35 000
partes por milhdo (ppm). Embora seja menos provével
que estes compostos se encontrem em fase gasosa,
podem persistir em ambientes fechados durante anos,
muitas vezes incorporados no po.

Os ftalatos, que atuam como agentes aglutinantes
e que desregulam o sistema endécrino, estavam
praticamente ausentes das tintas testadas. Contudo,
foram detetados nestas tintas vérios produtos quimicos
de substituicdo de ftalatos, tendo sido identificados,
principalmente, di-isobutirato de 2,2,4-trimetil-1,3-
pentanodiol (TXIB), adipato de di-isobutilo (DIBA) e
bis-(2-etil-hexanoato) de trietilenoglicol (TEG-EH).

[ Crédito: ChemistryViews

e 1,2-propilenoglicol, em concentragoes até 20 000
ppm. Estas concentragtes correspondem a composi¢ao
quimica da tinta e ndo do ar. Os investigadores dizem
que sdo necessarios mais testes para perceber a
extensdo das emissdes atmosféricas durante a
secagem. No entanto, concluem que, atendendo a
eXposi¢ao e a0s riscos potenciais, € necessario prestar
especial atencdo aos produtos quimicos utilizados
na composicao das tintas “ecoldgicas”. Um estudo
de caso do TEG-EH sugere que o uso de tintas a base
de dgua pode levar a exposicao a COVs a longo prazo.

Fontes

Water-Based Paints: Less Smelly, But Still Harmful?, chemistryviews.org/water-
based-paints-less-smelly-but-still-harmful (acedido em 22/04/2024).

Y. Fan, Z. Song, Y. Wu, X. Ren, C. Bi, W. Ye, H. Wei, Y. Xu, Environ. Sci. Technol. Lett.
2024, 87, 606-612. DOI: 10.1021/acs.estlett.4c00052.

As suas toxicidades ainda estdo a ser avaliadas. Cerca
de metade das amostras analisadas continham niveis
mensuraveis de isotiazolinonas, conservantes que tém
sido associados a irritagdo da pele e a sintomas de
asma. Em 24 das amostras de tinta himida publicitadas >

como livres ou de baixo teor em COVs, foram  Ana Paula Esteves
detetados 11 COVs diferentes, incluindo etilenoglicol  aesteves@quimica.uminho.pt
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DeFend: Desferrizacao

da Ataxia de Friedreich
com Quelantes Inovadores
Direcionados para a
MitocOndria

A Ataxia de Friedreich (FRDA; ORPHA95) é uma doenca
neurodegenerativa progressiva e representa a forma
mais comum de ataxia autossémica recessiva. Esta
doenca estd associada a efeitos cardio- e neurode-
generativos progressivos, entre outros. Trata-se de
uma doenca genética rara, causada por alteragdes nos
niveis de frataxina (FXN), uma protefna constituinte
da matriz mitocondrial, que compromete a funcao da
mitocondria e 0 metabolismo energético da célula. As
consequéncias patofisiolégicas da deficiéncia de FXN
incluem uma grave perturbagdo na biossintese dos
aglomerados de ferro-enxofre (FEc), acumulagdo de
ferro mitocondrial, aumento da sensibilidade ao stress
oxidativo, resultando em disfun¢do mitocondrial.
Acresce que alguns dos mecanismos moleculares
desencadeiam a oxitose/ferroptose, uma forma de
morte celular induzida pelo ferro que compromete
as defesas antioxidantes, originando um aumento da
peroxidacdo lipidica e da concentracdo intracelular de
célcio (Ca*). Apesar dos grandes avancos cientificos,
n3o existem farmacos aprovados que tratem efeti-
vamente as causas subjacentes da FRDA. Diversas
abordagens farmacoldgicas e ndo farmacoldgicas
foram testadas na tentativa de encontrar uma cura,

>
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mas, até ao momento, sem sucesso. A descoberta de
novas terapias direcionadas para o tratamento da FRDA
continua a ser uma grande necessidade imediata. Neste
enquadramento, o projeto DeFend tem como objetivo
tratar a ataxia de Friedreich por meio da descoberta
e desenvolvimento de quelantes de ferro que sejam
capazes de atravessar a barreira hematoencefalica e
direcionados especificamente para a mitocondria. Este
projeto integra uma equipa multidisciplinar formada
por investigadores desde o nivel junior até ao nivel
sénior com formagodes distintas, desde a quimica, a
biologia, a bioguimica e a farmdcia.

Heme
Biosynthetic A% |5
pathways

4

| 1 B

MITOCHONDRIAL
DYSFUNCTION

(ORCID.org/0000-0001-9645-8152)
Financiamento: Fundacdo para a Ciéncia e a Tecnologia (FCT). Re-
Equipa: CIQUP-IMS, FCUP - Sofia Benfeito (IR), Daniel Chavarria (co-IR), Carla Lima,

Catarina Alves, Fernando Cagide, Fernanda Borges; Salk Institute for Biological Studies
- Antonio Currais; Center for Neuroscience and Cell Biology (CNC) - Paulo J. Oliveira.

QUIMICA | Vol. 48 | N°175 | 2024 | 261

OXYTOSIS/
Iron chelators FERROPTOSIS



Chemistry WILEY . vcH

Europe

European Chemical
Societies Publishing

Excellence in Chemistry Research

Chemistry
Europe

Excellence in Chemistry Research Worldwide

Why publish with
ChemistryEurope?

® Gold Open Access
® Publishing charges waived
® Preprints welcome

Rigorous peer-review

Meet the Editors

Luisa De Cola Lars Christian Grabow Ken Tanaka
Universita degli Studi University of Tokyo Institute of
di Milano Statale, ltaly Houston, USA Technology, Japan



ARTIGOS SPQ

Quinonas Como Mediadores
Redox Organicos em o
Baterias Redox de Caudal

Luis C. Branco*
Paula S. Branco*

Quinones as Organic Redox Mediators

in Redox Flow Batteries. Electrochemical
processes underlie the operation of
electrochemical devices for energy storage

and conversion. Some of these systems pose
challenges such as high cost, toxicity, use of
scarce metals, and recyclability, among other
issues. Organic redox flow batteries (RFB)

have emerged as a significant area of research,
presenting a promising alternative to expensive
metal-based systems like vanadium redox flow
batteries. This review delves into the discussion
of organic redox mediators used in redox flow
batteries. The family of quinones stands out,
providing suitable organic redox mediators
(ORM) due to the ease of modulating molecular
structures through synthesis. This adaptability
addresses challenges related to redox potentials,
solubility (aqueous vs. non-aqueous solution),
and stability of these compounds. Over the past
five years, the period covered by this review,
various research groups have developed systems
based on the quinone nucleus for RFB that can
open up excellent prospects for the future.

Os processos eletroquimicos estdo subjacentes
ao funcionamento dos dispositivos
eletroquimicos para armazenamento e
conversao de energia. Alguns destes sistemas
apresentam problemas, como elevado custo,
toxicidade, uso de metais pouco abundantes,
reciclabilidade, entre outros. As baterias

redox de caudal (BRC) organicas tornaram-se
um importante topico de pesquisa na tltima
década como uma alternativa bastante
promissora a sistemas baseados em metais
caros como as BRC de vanddio. Nesta revisiao
discute-se o uso de mediadores redox orginicos
(MRO) em BRC. A familia das quinonas destaca-
se dada a facilidade de modula¢ao da estrutura
molecular resolvendo problemas associados
aos potenciais redox, a solubilidade (solu¢do
aquosa vs. ndo aquosa) e estabilidade destes
compostos. Nos ultimos quatro anos, periodo

a que reporta esta revisao, diferentes grupos
desenvolveram sistemas baseados no nticleo
quinona para BRCs que podem abrir excelentes
perspetivas para o futuro.

Introducio

0 avango das tecnologias associadas a captura e
armazenamento das energias renovdveis e de zero
emissdes carbono (carbon-free) ainda nio é totalmente
competitivo com as fontes tradicionais, sendo crucial
impulsionar essa procura para garantir o desenvolvi-
mento sustentdvel do planeta [1,2]. Neste contexto, é
fundamental para o nosso futuro uma captura, con-
versao e armazenamento efetivos de fontes de energia
alternativas - Energia Limpa e Acessivel como Objetivo
de Desenvolvimento Sustentavel (ODS) 7 - um dos 17
ODS adotados em 2015 pela comunidade internacional
como parte da Agenda 2030 para o Desenvolvimento
Sustentdvel [3]. Neste caminho a sustentabilidade
deve ser uma prioridade para o desenvolvimento e
implementacao dessas tecnologias [2,4,5]. Apesar da
recolha de energia a partir de fontes renovaveis, como
asolareaedlica, ter acelerado significativamente na

Ultima década, é crucial que esta energia limpa e barata
seja armazenada e libertada sempre que necessdrio.
Algumas destas tecnologias alternativas para a con-
versao ou armazenamento de energia baseiam-se em
processos de mediacdo redox [6,7]. Os mediadores
redox s3o espécies quimicas capazes de atuar como
“reservatdrios ou transportadores de eletrdes”, que
sofrem processos de oxidagdo-redugdo reversiveis
através da transferéncia de eletrdes entre um substrato
e um elétrodo num processo eletroguimico [8]. Até 3
data, os metais de transicdo, que sdo escassos, tém
sido utilizados em dispositivos de armazenamento
de energia, desde baterias portateis de ides litio (que
usam cobalto e niquel) ou baterias redox de caudal
(BRC) em grande escala (que usam vanadio) [9,10].
0 uso de metais de transi¢ao caros e pesados torna a
redugao significativa de custos implausivel, sendo este
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um fator limitativo na diminuigao do custo da energia.
Além disso, a utilizagdo em larga escala de metais (ex.
litio, cobalto e niquel) no € sustentdvel a longo prazo,
levantando potenciais questdes devido aos processos
de extracdo e processamento desses materiais serem
intensivos em consumo de energia e poderem causar
danos ambientais. Além disso, os materiais inorganicos
s30 muitas vezes ndo renovaveis e, uma vez extraidos,
ndo podem ser regenerados. A este respeito, varios
sistemas de baterias foram recentemente desenvol-
vidos baseados em novos materiais para tecnologias
sustentdveis de armazenamento de energia [4,7,11,12].
Os processos redox estdo na base de muitos
dispositivos eletroguimicos, como as células solares
sensibilizadas por corantes (DSSC do inglés Dye Sen-
sitized Solar Cells) [13,14], baterias organicas [15,16]
e células eletrocrémicas [17]. O desempenho desta
tecnologia depende de muitos fatores, tais como a
reatividade do MRO, a interface entre os elétrodos e os
substratos e a configuragao das células eletroguimicas.
Uma propriedade importante dos mediadores redox
presentes nos eletrdlitos é a sua reversibilidade ele-
troquimica para permitir o transporte de carga através
da camada mediadora com maior produtividade.
MRO, como o nome indica, sdo moléculas organicas
capazes de mediar processos de transferéncia de
eletrdes, apresentando diversas vantagens face aos
mediadores redox inorganicos tradicionais. Os MRO s&o
normalmente, do ponto de vista sintético, mais econd-
micos e mais facilmente disponiveis, biodegradaveis e
podem ser produzidos a partir de recursos renovaveis
[18]. Apresentam também uma maior solubilidade em
eletrdlitos liquidos, o que pode aumentar a eficiéncia
geral do sistema de conversao ou armazenamento de
energia. Além disso, os MRO s3o frequentemente mais
estdveis do que os mediadores redox inorganicos, o
que pode prolongar o tempo de vida dos sistemas de
conversdo ou armazenamento de energia [18]. Nos
dltimos anos, os MRO aquosos e n3o aquosos [19]
surgiram para superar os inconvenientes associados a
eletrdlitos baseados em materiais téxicos ou perigosos
e que apresentam baixas densidades energéticas.
Uma BRC é um dispositivo de armazenamento de
energia eletroquimica que converte energia quimica
em energia elétrica através da oxidagao e reducao
reversivel de fluidos (Figura 1) [16]. Apresentam como
vantagens um tempo de vida Util longo, escalabilidade
teoricamente ilimitada e longos tempos de descarga.
Além disso, nas BRC os materiais redox ativos dissol-
vidos sdo armazenados separadamente em tanques
externos e sao introduzidos através de bombas para
a célula eletroguimica que compde a bateria, o que
torna a configuragao dissociada das BRCs altamente
flexiveis em capacidade e design de componentes
[20]. Os MROs sdo uma alternativa promissora aos
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eletrdlitos a base de metais para BRC devido ao baixo
custo (em comparagdo com sistemas de vanadio) e
operacdo de alto desempenho [8,15]. Um MRO para
este fim pode ser cuidadosamente projetado com
grupos funcionais adequados (com propriedades de
doagao ou aceitagdo de eletrdes), para atingir uma
elevada solubilidade. As quinonas sao um grupo de
compostos com alto desempenho em BRC aquosas
que sao facilmente ajustados por derivatizagao. Alguns
mediadores redox com estrutura baseada no nticleo
quinona apresentam resultados proximos aos relatados
para BRC de vanddio [15,21,22]. Outros MRO descritos
na literatura envolvem derivados de benzofenona [23],
N-oxil-2,2,6,6-tetrametilpiperidina (TEMPQ) [24,25],
sistemas mistos com 9-fluorenona, 2,1,3-benzotidia-
zole e 2,5-di-terc-butil-1-metoxi-4-[ 2'-metoxietoxi]
benzeno (DBMMB) [26,27].
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Figura 1- Esquema de uma bateria redox de caudal (BRC).

As baterias redox de caudal organicas (BRCO)
tém sido alvo de intensa investigagdo como uma
alternativa sem necessidade de utilizacdo de metais
(metal-free) e de baixo custo as BRC de vanadio
[28-30]. Estas baterias ganharam um impacto
maior apds ter surgido a primeira BRC metal-free
organica-inorganica aquosa descrita em 2014 por
Huskinson et al. [31]. Nesta bateria, a espécie redox
ativa, o acido 9,10-antraquinona-2,7-dissulfénico
(AQDS, 1) (Figura 2) atuou como o andlito acoplado
ao par redox Br,/Br-que atuou como o catdlito.
Antes desta bateria, Xu et al., em 2009, reportaram
conceptualmente uma BRC na qual dois compostos
hidroquinonoides semelhantes foram propostos como
MROs, o 4,5-di-hidroxi-1,3-benzenodissulfonato
(tiron, 2) e o 2,4-di-hidroxi-benzenodissulfonato

bomba




(quinol sulfénico, 3) (Figura 2), ambos atuando como
material positivo e PbSO,/Pb como elétrodo negativo
em solugdes aquosas de H,SO, com uma membrana
de troca iénica entre os eletrdlitos positivo e negativo
[32]. Este tipo de compostos pode ser facilmente
manipulado do ponto de vista sintético para aumentar
os potenciais redox e a solubilidade em dgua. Dentro das
BRCO, podem ser encontrados dois tipos de baterias,
as aquosas [33] e as ndo aquosas [19].

Figura 2 - Primeiro MRO descrito para uma BRCO metal-free
) e estruturas organlcas 2 e 3) descritas para BRC [31 32].
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As baterias redox de caudal organicas aquosas
(BRCOA) tém a grande vantagem de ndo utilizar sol-
ventes voldteis e inflamaveis. Os eletrdlitos usados nas
BRCOA sdo mais simples e baratos em comparagio com
eletrélitos ndo aquosos, permitindo maior eficiéncia
[33-35]. Ainvestigacdo e desenvolvimento em torno
deste tipo de baterias tem o seu foco em vdrias fa-
milias de compostos tais como quinonas, fenazinas,
fenotiazinas, viologénio e aloxazina (Figura 3) [36,37].

Figura 3 - Algumas das familias mais estudadas
como potenciais materiais redox organicos em baterias
redox de caudal organicas (BRCO).
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Neste artigo serdo abordados os desenvolvimen-
tos nos ltimos cinco anos (2019 a 2024) dos MRO
baseados em quinonas comparando com a eficiéncia
de sistemas metalicos padrdo para aplicagdes em BRC.
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Progressos recentes em BRCO baseadas
em quinonas

As quinonas tém sido amplamente exploradas para
serem utilizadas em BRCO [38,39]. Para tal contribui
a facil reversibilidade na interconversdo redox entre
quinona e hidroquinona com potenciais de elétrodo
elevados [40], j& reconhecidos em biotransforma-
coes redox [41]. Dentro da familia das quinonas, sdo
conhecidos trés nucleos principais, benzoquinona,
naftoquinona e antraquinona. Os mais estudados sao os
nucleos de benzoquinona e antraguinona, em oposi¢ao
30s poucos registos referentes as naftoquinonas [42].
Este facto pode ser justificado pela reduzida estabili-
dade da naftoquinona e os seus baixos potenciais de
reducdo [42]. Nos anos que se seguiram aos trabalhos
de Xu et al., em 2009 [32] e Huskinson et al. em 2014
[31], vdrias quinonas foram estudadas para aplicacées
em BRCO aquosas e ndo aquosas [43-48].

As principais desvantagens desta familia de com-
postos incluem a baixa solubilidade e estabilidade em
meio aquoso. As benzoquinonas sdo suscetiveis de
sofrer adi¢ao de Michael por moléculas de dgua com
concomitante rearomatizacdo do anel [30,49]. As
antraguinonas sulfonadas também s&o propensas a
sofrer dimerizag3o, incapacitando uma transformacao
redox completa [30]. J4 as hidrogquinonas sdo susce-
tiveis a sofrer oxidagao pelo oxigénio molecular para
originar as respetivas quinonas [30,37].

Na Figura 4 s3o apresentadas as quinonas/hidro-
quinonas reportadas na literatura nos tltimos quatro
anos no desenvolvimento de MRO.

Benzoquinona/Hidrobenzoquinona

Jethwa et al. [50] estudaram a aplicabilidade de uma
benzoguinona (BQ) bifuncionalizada com grupos
carboxi-anilina (4, Figura 4) para ser utilizada como
MRO numa BRCOA. Como observado com outras BQs,
a quinona 4 é também suscetivel de sofrer adicdo de
moléculas de dgua. No entanto, neste caso, isso levou
a uma melhoria da estabilidade da molécula, com a
vantagem de diminuir o seu potencial de redugdo. A
BQ 4 apresentou inicialmente um potencial de redugao
de-0,32V vs. Elétrodo Padrdo de Hidrogénio (SHE, do
inglés Standard Hydrogen Electrode), no entanto, apds
a adigao de dgua, que provoca a perda do esqueleto
quinona, apresentou um potencial de reducdo de -0,69
V vs. SHE. Quando aplicada numa BRC contra ferri/
ferrocianeto foi exibida uma tensao de circuito aberto de
1,1V com uma eficiéncia proxima de 100% [50]. Uma
tiantreno-quinona (5, Figura 4) reportada por Etkind
et al. foi utilizada numa BRCO simétrica (i. e., com
idéntica composicao eletrolitica em ambos os lados
0 que é uma estratégia para mitigar a degradagao
induzida por crossover). Foram apresentados dois
voltamogramas ciclicos distintos, um correspondente
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a reducao da quinona, com potenciais de reducao
de -0,72V e -1,42 V vs. Fc/Fc* (par redox ferroceno/
ferrocinio), e o outro correspondente a oxidacdo do
tiantreno, com potenciais de oxidacdo de 0,86 V e
1,07 V vs. Fc/Fc*. Em termos de estabilidade, esta
quinona sofreu apenas uma perda de capacidade
minima durante 100 ciclos, e apés 450 ciclos 44%

Gerken et al. [21] estudaram a estabilidade,
solubilidade e aplicabilidade de diferentes hidroben-
zoquinonas (HBQ) mono, di, tri e tetrassubstituidas em
BRCOA (2 e 3, Figura 2 e 6-11, Figura 4). A substituicdo
por grupos tioéter causou uma ligeira diminuigao no
potencial de redugdo devido a sua natureza doadora de
eletrdes. A HBQ 3 mostrou-se a mais instavel de entre

da sua capacidade foi mantida [51]. todas as HBQ, com um aumento da sua estabilidade

[ Figura 4 - Quinona/hidroquinonas reportadas na literatura

Benzoquinona (BQ)/Hidrobenzoquinona (HBQ) nos Ultimos cinco anos no desenvolvimento de MRO.
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a medida que o ndmero de substitui¢des aumentou,
com as HBQ tetra-substituidas com grupos tioéter
sulfonado (7 e 8) a terem uma maior estabilidade. As
HBQs 7 e 8 apresentaram potenciais redox de 0,605 V e
0,618 V vs. SHE, respetivamente. O composto 6 (catdlito)
foi conjugado com AQDS (1) (andlito) e testado numa
BRCOA, tendo apenas sido observada a perda de 2%
de capacidade apds 50 ciclos. Embora estes sejam
otimos resultados, os potenciais de redugao sdo muito
baixos e, portanto, modificagdes nessas HBQ devem
ser realizadas para aumentar esses potenciais [21].
Um grupo de moléculas com similaridade estrutural
a naftoquinona, as 5,8-di-hidroxi-2,3-ftalazinas (12-
14, Figura 4) exibindo um anel heterociclico foram
estudadas por Hofmann et al., como um possivel
catélito em BRCOA [52]. O composto 12 apresentou
um potencial redox de 0,796 V vs. SHE em H_SO,
1 M. Dois outros derivados foram sintetizados, os
compostos 13 e 14, com potenciais redox de 0,722 Ve
0,691V vs. SHE, respetivamente. Quando comparados
com os potenciais de reducdo de p-HBQ, o-HBQ e 0
sal dissédico do composto 2, os compostos 12-14
mostraram ter menores potenciais de reducdo. Em
termos de estabilidade, estes derivados de ftalazinas
também sdo passiveis de sofrer adi¢ao de Michael por
moléculas de dgua. No entanto, para o composto 14 a
presenca dos dois grupos metilo impediu a adigao de
dgua, melhorando assim a estabilidade da molécula
[52]. Yang et al. [53] estudaram as propriedades ele-
troquimicas de quatro HBQs diferentes funcionalizadas
com grupos morfolina (15-18, Figura 4) que se mos-
traram boas alternativas para serem utilizados como
catdlito para BRCO. A voltametria ciclica (VC) da HBQ
16 dissubstituida com dois grupos morfolino revelou
ser irreversivel e estudos de estabilidade mostraram
uma perda de capacidade de 71% em menos de dois
dias. Os autores continuaram os estudos com esta
HBQ para compreender melhor a sua decomposicao
e identificaram o acido 2,5-dioxotereftalico como o
produto da decomposicao da hidrobenzoquinona 16. As
HBQ tetra-substituidas 15, 17 e 18 apresentaram maior
estabilidade com perda de capacidadede 7,3,0,87 e
0,45% por dia, respetivamente. As vantagens destas
HBQs tetrassubstituidas ndo terminam com a avaliagao
da sua estabilidade. Outros estudos também evidencia-
ram as propriedades redox, possuindo potenciais redox
de 0,314V,0,412V e 0,422 V vs. Ag/AgCl, para 15, 17
e 18, respetivamente. Estes resultados comprovam,
mais uma vez, a importancia da substituicdo total das
BQ/HBQ para melhorar a sua estabilidade [53]. Xu et
al. [54] reportam avancos para BRCOA baseado em
compostos organicos adsorvidos, Tirion (2, Figura 2)
como catélito e AQDS (1) para o andlito. Estas quinonas
foram adsorvidas em elétrodos de carbono porosos
com elevada drea superficial. Esta bateria a base de
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quinonas adsorvidas, operando numa solugdo de
acido sulfdrico, fornece uma capacidade de 70%
apds 600 ciclos. A adsorgdo de materiais ativos redox
provou ser eficaz e permite um armazenamento de
carga estavel e quimicamente reversivel para BRCOA.
Esta metodologia pode ser uma alternativa de baixo
custo quando materiais organicos redox estdveis sao
aplicados em condicées dtimas [54].

Antraquinonas

0 grupo de Aziz [55] reportou uma série de antraqui-
nonas (AQs) funcionalizadas com grupos trietilenoglicol
(PEG), com elevada solubilidade em dgua, para serem
usadas como andlitos em BRCOA. Dos estudos cinéticos,
realizados com VC, destaca-se uma AQ funcionalizada
nas posicdes Te 8 (19, Figura 4). Quando acoplado com
ferri/ferrocianeto de potdssio (catdlito) apresenta uma
tensao de circuito aberto de 1,0 V. Também foi observada
uma dependéncia dos potenciais de reducio com o pH. Em
pH 7 o potencial de redugao foi de -0,43 V vs. SHE e em
pH 14 foi de -0,52 V vs. SHE. Quanto a eficiéncia, apds
220 ciclos foi exibida uma eficiéncia de 99,90%, com
uma taxa de decaimento da capacidade de 0,043% por
cicloe 0,5% por dia. A fonte de perda de eficiéncia foi
a decomposigdo do AQ por desoxigenagao a antrona,
com concomitante dimerizacdo [55]. Os produtos de
decomposicao encontrados estavam de acordo com
estudos de desproporcionagao realizados pelo grupo,
mas também por trabalhos de Wang e Ahlberg [56]
e de Goulet [57] nos estudos dos mecanismos de
decomposicdo das AQs 20 e 21(Figura 4). A formagdo
e dimerizacdo irreversivel da antrona, foi identificada
como a fonte de perda de capacidade de BRC a base
de AQ, uma vez que o produto de desproporcionagao
ndo é uma espécie ativa redox. Essa desproporcionagao
estd correlacionada com os potenciais redox da AQ.
Yang e Xu [58] usaram como estratégia para prolongar
a vida util da antraquinona 20 a incorporagao de
catides tetrametilamanio ([TMA]*) nos eletrélitos de
suporte para interferir com a estrutura de solvatagao
dos anides, desativando assim a redugao quimica que
estd na base das reagdes laterais subsequentes. A taxa
de decaimento da capacidade das células antraquinona
(20)/K,Fe(CN), causada pela decomposicao eletrolitica
de uma solugdo 0,1 M de 20 diminui quase uma ordem
de magnitude, de 5,34% por dia sem presenca de
[TMA]* para 0,65% por dia com 4,5 M de [TMA]". Esta
estratégia é ainda eficaz quando a concentragao de
20 é de 0,4 M. Dados computacionais revelaram que
pode ser benéfico recorrer a AQs com maior potencial
de reducao, a fim de preservar a sua estabilidade e,
portanto, reduzir o decaimento da capacidade da
bateria [57]. No estudo de Wang e Ahlberg foi observado
que o aumento da temperatura do sistema era benéfico
para diminuir o processo de dimerizagdo [56]. O grupo
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de Aziz também refere uma AQ bastante promissora
funcionalizada com grupos cido fosfénico (22, Figura
4) para BRCOA tendo estudado a sua solubilidade e
estabilidade em 4gua [59]. Os autores verificaram
que a AQ apresentou elevada solubilidade em 3gua
e estabilidade em pH 9 ou superior observando que
o pH afetou ligeiramente o potencial de redugao
(-0,47 V vs. SHE em pH 9 € -0,49 V vs. SHE em pH
12), semelhante ao observado para AQ 21. A AQ foi
testada como andlito acoplado a ferri/ferrocianeto
de potdssio como catdlito, exibindo uma tensdo de
circuito aberto de 1,0 V e uma taxa de decaimento
de capacidade muito baixa (0,00036% por ciclo
e 0,014% por dia). Embora esse grupo ndo afete
positivamente o potencial redox da AQ, o facto de o
grupo acido fosfénico nao estar diretamente ligado
a0 anel mostrou-se crucial para a estabilidade [59].

Serd importante realcar que a compreensao
da decomposicdo quimica de eletrélitos de BRC é
essencial para desenvolver novos materiais eletrdli-
tos mais resistentes [60].

Mais recentemente, Aziz e colaboradores [61]
reportaram uma antraquinona monossubstituida
(23) muito estdvel e soltvel para aplicagdo como
andlito em BRCOA. A antraquinona 23 apresentou
um decaimento de 0,03-0,05% por dia quando
sujeita a diferentes densidades de corrente aplicada,
janelas de tensdo e concentragdes varidveis entre 0,1
e 1,0 M em ambas as células com ferri/ferrocianeto
como catdlito. A antraquinona 23 mastrou ainda ser
extremamente estdvel a longo prazo, perdendo apenas
aproximadamente 0,01% por dia.

Estudos de estabilidade, condutividade, viscosidade
e solubilidade em 4cido sulfurico foram realizados para
quatro AQs diferentes, dcido antraquinona-2,6-dissul-
fénico (21), dcido antraguinona-2-sulfénico (24) (Fi-
gura 4), 4cido 4,5-di-hidroxibenzeno-1,3-dissulfénico
(2) e 4cido antraquinona-2,7-dissulfénico (1), (Figura
2), por Bauer et al. em 2020, a fim de atender as
especificagbes de pardmetros encontrados em BRC
de vanidio [62]. Os resultados mostraram que para
maior concentracdo de solucdes de dcido sulfurico, a
solubilidade da AQ diminui e que, a concentracao de
espécies ativas redox influencia tanto a condutividade
quanto a viscosidade da solugdo. Com concentra-
coes maiores de AQ foi observada uma diminuicao
na condutividade e um aumento da viscosidade e,
consequentemente, uma diminuigdo na voltagem da
célula. A estabilidade eletroquimica dos compostos 1
e 2 foi determinada apds 30 ciclos de carga/descarga
tendo o composto 2 mostrado maior estabilidade em
contraste com 1, 0 qual sofreu a adigao de dgua levando
a uma perda de desempenho da célula [62]. Também
a solubilidade de diferentes sais de AQs sulfonadas foi
estudada variando o contra-ido utilizado (Ba?*, Ca?*, K*,
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Na‘, Mg>). Este estudo, conduzido por Mao et al. [63],
revelou que os sais de magnésio das AQs apresentavam
maior solubilidade. Porém, a concentragées mais
elevadas destes sais de magnésio de AQs e apds a
reducdo, observaram a formacgao de um precipitado.
0 aumento da solubilidade estd também dependente
do niimero e posi¢ao de grupos sulfonato tendo os
sais da 2,7-antraquinona-dissulfonato (1, Figura 2),
apresentado uma maior solubilidade por comparagao
com a AQ 21 (Figura 4) e ambas, maior solubilidade
que o monossulfonato, a AQ 24. Este facto pode ser
justificado tendo por base as energias de hidratagao.
Do balango energético, a hidratagao do 1€ favorecida,
devido a sua carga, originando mais catides em solugao.
Num outro trabalho, Jing et al. [64] procederam 3
sintese e caracterizagao eletroquimica de vdrios AQs.
A AQ derivatizada com o 4cido propidnico (25, Figura
4) destaca-se como a mais promissora em termos de
estabilidade e solubilidade, devido a presenca do grupo
carboxilato e ao facto deste grupo estar separado do
anel por uma cadeia saturada. A AQ 25 apresentou
um potencial de redugdo de -0,456 V vs. SHE. Este
andlito foi usado contra o catdlito (ferri/ferrocianeto)
tendo demonstrado uma baixa perda de capacidade
de 0,0128-0,025% por dia [64]. Noutro trabalho, o
grupo reportou uma AQ amino-funcionalizada (26,
Figura 4), com potencial de redugdo de -0,63 V vs.
SHE. Esse potencial de reducao foi menor devido
ao cardter eletrodoador do grupo amina. Quando
acoplado com ferri/ferrocianeto apresenta uma tensdo
de circuito aberto de 1,14 V, juntamente com uma taxa
de decaimento de capacidade de 0,025% por dia e uma
eficiéncia de cerca de 100%. A taxa de decomposicao
da AQ 26 pareceu ser dependente do pH, tendo sido
observada uma elevada taxa de decomposicao a pH
neutro, mas em meio bdsico a decomposigao foi
minima [65]. Uma BRCOA de quinona foi reportada
usando o corante natural alizarina (27, Figura 4) como
espécie redox ativa. Essa molécula tem a capacidade
de atuar, tanto como o catdlito quanto o andlito. Isso
acontece devido ao padrdo de substituicdo Unico,
permitindo que a p-quinona seja usada como andlito
e a o-quinona como catdlito. No entanto, a alizarina
apresenta como desvantagem ser uma molécula
insoltvel em dgua. O derivado sulfonato, vermelho de
alizarina S (28, Figura 4), também se mostrou instavel
em estudos de VC. Quando pré-adsorvida ao elétrodo
papel de carbono, a VC mostrou um processo redox
reversivel. O mesmo resultado foi observado para 27
quando nas mesmas condigdes experimentais. Uma
BRC com alizarina como MRO adsorvida em ambos
os lados da bateria exibiu uma tensao de circuito
aberto de 1,04 V com uma capacidade de retencio
de 45% apds 100 ciclos, com uma profundidade de
descarga aplicada de 100% [66]. Guiheneuf et al.



[67] também estudaram as propriedades da AQ 28,
revelando um potencial de redugdo de -0,99 V vs.
Ag/AgCl para esta quinona. Quando na forma de sal
de sddio e potdssio observou-se que, neste Ultimo
caso, foi possivel aumentar a solubilidade da AQ em
dgua, mas diminuiu a retengdo da capacidade. Em
termos de retencdo de capacidade, o sal de sédio
mostrou ser mais promissor pois permitiu a operagao
por 11 meses com minima perda de capacidade. O
grupo também notou a formacao de um produto de
hidrodesoxigenacdo, a quinona 29 (Figura 4), com
grande estabilidade e que teve pouca interferéncia
na capacidade da bateria [67].

Num outro trabalho, uma BRCOA baseada no
vermelho alizarina S (28) e ferrocianeto de potdssio
foi estudada em meio alcalino. O teste de estabilidade
eletroquimica do par redox mostrou que o andlito 28,
mesmo quando submetido a condicdes extremas de
potencial e corrente, ndo perde a sua atividade redox e
exibe um bom desempenho sem perdas significativas
de eficiéncia num teste de célula tnica. A BRCOA
mostrou ser estavel com uma capacidade média de
armazenamento de 5,9 mWh L7 e capacidade de
retencdo de 89 e 91,5% para um teste de célula Unica
antes e apds o teste de estabilidade, respetivamente
[68]. Num trabalho recente [69], o mesmo grupo
desenvolveu BRCOA baseadas no vermelho alizarina
S (28) como andlito e o sal dissédico do dcido 4,5-di-
-hidroxi-1,3-benzenodissulfénico mono-hidratado (2)
como catdlito em meio acido e, usando membranas
poli(éter-éter-cetona) sulfonadas (SPEEK), com e sem
pré-tratamento. Numa comparagdo com a membrana
comercial Nafion® 115, os autores verificaram que
as membranas sem pré-tratamento apresentavam
uma maior performance e capacidade de retengao.
As eficiéncias coulombicas, voltaicas e energéticas
médias, a densidade e capacidade de energia de
descarga e a capacidade de armazenamento apresen-
taram resultados semelhantes, com o acréscimo de
que a SPEEK sem pré-tratamento apresentou maior
capacidade de retencdo (73%). O estudo destaca o
grande potencial do uso de membranas baratas sem
pré-tratamento e materiais ativos de baixo custo para
aplicacdo em BRCOAs [69].

Pahlevaninezhad et al. [70] reporta uma tetra-
-aminoantraquinona (30, Figura 4) para ser usada
como material ativo redox em BRCO n3o aquoso.
A AQ 30 tem a capacidade de fazer transferéncia
multieletrénica de 4e” para a oxidagdo e 2e” para
a reducao, resultados que foram sustentados por
calculos da teoria funcional da densidade (DFT, do
inglés Density Functional Theory). Isto foi confirmado
por VC, apresentando voltamogramas com picos
quase reversiveis, com potenciais de redugdo mais
negativos que a maioria das quinonas ja descritas,
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variando de 3,2 V a2 4,4 V vs. Li. Quando testada
numa BRC, a AQ produziu uma eficiéncia energética
de 71% com 100% de capacidade de retengao apds
50 ciclos de carga-descarga [70].

Naftoquinona

Os esforcos desenvolvidos pelo grupo de Aziz para
melhorar as naftoquinonas (NQ) como materiais redox
ativos para serem usados em BRCOA como andlito
envolveram a dimerizacdo da 2-hidroxi-1,4-nafto-
quinona (lawsone) para obter a quinona 31(Figura 4).
Foi possivel melhorar a estabilidade, reversibilidade
eletroquimica, tensdo da célula e solubilidade da NQ.
A quinona 31 acoplada ao ferri/ferrocianeto exibiu
uma tensao de circuito aberto de 1,05 V com poten-
cial de reducdo de -0,551V vs. SHE. A dimerizacdo
da lawsone permitiu que o potencial de reducdo se
tornasse mais negativo com maior tensdo da célula.
Foi também observada uma perda de capacidade de
14,8% ao longo de 21 dias de operagdo, identificando
o produto de tautomerizacao como a fonte da perda
de capacidade da bateria [42].

Difenoquinona

Um grupo de difenoquinonas (DFQ) (32-36, Figura
4) foi estudado por Néron et al., para potencial uso
em BRC, utilizando ferramentas eletroquimicas e
computacionais. Os resultados da VC revelaram um
comportamento muito semelhante ao observado
nas BQs, mesmo em termos de decomposicdo. As
DFQs também s&o passiveis de sofrer adi¢ao de dgua
e dimerizacdo, como observado em outras quinonas
descritas anteriormente. Quando comparadas as BQ,
as DFQ apresentam maiores potenciais de redugdo. A
DFQ 32 ndo substituida produziu potenciais de reducao
de-0,608Ve-0,787V vs.Fc/Fc'. Os grupos doadores
de eletrées diminufram os potenciais de reducdo, como
observado para as DFQs 33 e 34, enquanto as DFQs 35
e 36 revelaram um aumento no potencial de reducao
devido aos grupos eletroatratores [71].

Estudos computacionais
Nos ultimos anos, os estudos computacionais também
tém sido extremamente importantes na busca de
materiais redox organicos adequados para serem
usados em BRCO aquosas e ndo aquosas [72]. Maiori-
tariamente, os estudos sdo conduzidos para entender
melhor a estabilidade da quinona e delinear moléculas
que melhor se ajustem a todas as especificacoes
exigidas para que essas baterias possam competir com
BRC baseadas em metais [73-75], nomeadamente,
que abordem a influéncia de diferentes geometrias
e grupos ligados aos anéis e o efeito nos potenciais
redox das quinonas [73,76-78].

Neste contexto surge a eletroquimioinformatica,
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uma disciplina que lida com a aplicagdo de tecnologias
de informacgao, especificamente ciéncia de dados,
machine learning (ML) e inteligéncia artificial, para
resolver problemas relacionados com os processos
eletroquimicos, incluindo o desenvolvimento de mate-
riais e dispositivos eletroquimicos. Baskin e Ein-Eli [79]
abordam o uso da eletroquimioinformatica na ciéncia
e tecnologia de baterias, incluindo o desenvolvimento
de materiais eletrdlitos e elétrodos, monitorizacdo do
desempenho de baterias, modelagao e design. Num
trabalho recente de Hashemi e colaboradores [80],
modelos de ML foram usados para prever reacées
de transferéncia de protdes-eletrdes e analisar o
espaco molecular. Os dados para ML foram criados
por cdlculos DFT. O conjunto de dados contém mais
de 8200 moléculas organicas do tipo quinona que
sofreram duas reagoes de transferéncia de protoes
e duas de eletroes. Modelos treinados usando um
descritor estrutural baseado em SMILES conseguem
prever eficientemente o pK e a £_, com um erro
absoluto médio inferior a 1e 66 mV, respetivamente.
Este estudo hibrido DFT-ML pode ser aplicado para
acelerar a triagem de moléculas do tipo quinona
para armazenamento de energia e outras aplicagoes.

Outros autores propuseram um procedimento com-
putacional para uma avaliacao sistematica de espécies
organicas redox-ativas combinando ML, cdlculos de me-
canica-quantica e DFT gerando 1517 quinonas, nomea-
damente benzoquinona, naftoquinona e antraquinona
com diferentes grupos substituintes [81]. Os métodos
foram usados para prever diferencas HOMO-LUMO e
energias livres de solvatagao que explicam as diferencas
de potencial redox e solubilidade aquosa, respetivamente.
0 procedimento computacional foi capaz de gerar
materiais eletrdlitos catddicos de elevado desempenho
consistentes com observacoes experimentais e identificar
novos eletrdlitos para BRCs através da triagem de 100000
moléculas de quinona dissubstituidas.

Conclusées e Perspetivas Futuras
A utilizacao de mediadores redox a base de metais

para incorporacdo em dispositivos de armazenamento
de energia pode tornar-se num problema de sus-
tentabilidade para as geragées futuras. A tecnologia
eletroquimica mais promissora para o armazenamento
de energia em larga escala poderd passar pela utilizagao
de MRO em BRC sendo o seu baixo custo e a sua elevada
seguranca fatores determinantes. As limitagdes mais
importantes para a aplicagdo mais vasta de BRCO sdo
a baixa solubilidade em dgua, a reduzida estabilidade
eletroquimica e a permeabilidade através da membrana
dos MRO. Os MRO da familia das quinonas apresentam
um design flexivel, maior estabilidade e propriedades
eletroquimicas facilmente adaptadas em comparagao
com outros sistemas. As propriedades fisico-quimicas
e eletroguimicas destes materiais organicos podem
ser facilmente modificadas de um modo efetivo pela
introdugao de grupos funcionais adequados. Por essa
razdo, observa-se nos Ultimos anos um interesse
considerdvel no potencial das quinonas como uma
categoria promissora de espécies eletroativas para uso
em BRCO. Estes compostos oferecem propriedades
ajustaveis e a capacidade de funcionar como eletrdlitos
positivos e negativos, tornando-os altamente versateis
e adequados para uma vasta gama de aplicagdes. Esta
drea de investigagdo ainda esta noinicio, pois nenhuma
BRCO foi capaz de demonstrar uma performance
superior para substituir as BRC de vanddio.

No futuro, a comunidade cientifica deverd estar
focada na investigagao de novos materiais e dispositivos
concebidos para maximizar a eficiéncia e reciclabilidade
das BRC minimizando o seu custo de fabricacao.
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Estruturas Metalo-
-organicas como
Eletrocatalisadores

Mariana Ferreira*"
Sara Realista
Paulo N. Martinho

para a Reducao de CO,

Metal-Organic Frameworks as Electrocatalysts
for CO,Reduction. Carbon dioxide (CO,) is one

of the main gases responsible for increasing
the anthropogenic greenhouse effect in the
Earth’s atmosphere. The electrocatalytic
conversion of CO, can be a promising way
to convert this gas into useful compounds

such as hydrocarbons and alcohols. However,
since the energy necessary for the conversion

of CO, is significantly high, it is considered
an inert molecule (with low reactivity).

Therefore, the choice of catalyst is an important

factor to reduce this energy barrier and add

selectivity towards a product. Metal-organic
frameworks (MOFs) are excellent candidates
to work as catalysts since they possess

favourable properties for this process, such as

high permanent porosity, high crystallinity,
high surface area, and their open metal sites

availability. To be used as electrocatalysts, they
must be immobilised on a conductive surface.

This paper will focus on the MOFs used,
types of immobilisation, and results for the
electrocatalysis of CO,,.

O dioxido de carbono e o efeito de estufa
Ao longo dos Ultimos anos, um tema que tem sido
uma grande causa de preocupacao e que influencia
todos o0s seres vivos no nosso planeta sdo as alteragdes
climaticas, nomeadamente o aquecimento global
causado pelo efeito de estufa acentuado pela agdo
humana. Este efeito é definido como o aprisionamento
de calor na atmosfera da Terra, por meio de certas
substancias denominadas gases de efeito de estufa
(como o vapor de dgua, o diéxido de carbono, o dxido
nitroso, o metano e clorofluorcarbonetos). Estes gases
absorvem e reemitem (sob forma de calor) parte da
radiacdo infravermelha emitida pelo sol que incide
na superficie da Terra e que é refletida, atuando
como paredes isoladoras de uma estufa, tal como o
nome sugere (Figura 1) [1].

Radiagéo solar

O dioxido de carbono (CO,) € um dos principais
gases responsdveis pelo aumento antropogénico
do efeito de estufa na atmosfera da Terra. A
conversdo eletrocatalitica do CO, pode ser uma
medida promissora que permite converter

este gds em moléculas titeis - hidrocarbonetos
e dlcoois. Contudo, uma vez que CO, € uma
molécula inerte, isto €, pouco reativa, a energia
necessdria para a sua conversao € alta. Assim,

a escolha do catalisador € um fator importante
para a reducdo desta energia, permitindo ainda
aumentar a seletividade para um produto
desejado. As estruturas metalo-organicas (do
inglés MOFs) sdo excelentes candidatas, visto
que possuem propriedades favordveis para este
processo - elevada porosidade permanente,
elevada cristalinidade, elevada drea superficial
e a disponibilidade de centros metdlicos ativos.
Para serem utilizadas como eletrocatalisadores
€ necessdria a sua imobilizacdo numa superficie
condutora. Este artigo discutird as MOFs usadas,
as diferentes técnicas para a sua imobilizacao

e os resultados obtidos na conversao
eletrocatalitica do CO,.

Figura 1- O efeito de estufa.

Parte da radiagéo infravermelha é
refletida para o espago

Outra parte é absorvida e emitida para a superficie
da Terra pelos gases de estufa

Atmosfera
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Estas substancias conseguem absorver a radiagao
infravermelha proveniente do sol devido a estrutura
molecular que possuem, pois ao serem constituidas por
trés ou mais dtomos, conseguem absorver radiagoes
na gama do infravermelho em pelo menos um dos
seus modos vibracionais [2].

£ importante mencionar, no entanto, que este
efeito ocorre naturalmente e permite que a Terra
possua uma temperatura média apropriada a vida
(aprox. 20 °C) [3]. Caso ndo existisse o efeito estufa,
o calor que outrora seria absorvido pelos gases de
estufa, seria libertado para o espaco e a temperatura
média da Terra diminuiria drasticamente (a -20 °C),
congelando vérios ecossistemas [1]. Contudo, desde
a Revolugao Industrial nos séculos XVlil e XIX, 0s gases
causadores do efeito de estufa tém sido libertados em
excesso para a atmosfera, maioritariamente devido a
queima de combustiveis fésseis, capturando cada vez
mais radiagao infravermelha proveniente do sol e, por
consequéncia, aumentando a temperatura média da
superficie da Terra. Este grande problema é conhecido
por aquecimento global [4].

0 diéxido de carbono, ou CO,, ¢ um dos gases que
mais contribui para este efeito de estufa sendo, por
esta razao, necessario criar formas de limitar a sua
emissdo para a atmosfera [3]. Uma das solucdes para
este problema, que estd a ser estudado atualmente pela
comunidade cientffica, é a conversao do CO, em diver-
sos produtos Uteis através de meios eletroquimicos [5].

Reducio eletroquimica do CO:

Um dos métodos de converso do CO, é a reagao de
redugdo eletroquimica do CO, (do inglés eCO,RR), que
é bastante promissora uma vez que permite conver-
ter o CO, em produtos quimicos Uteis a sociedade
tais como hidrocarbonetos e alcoois, para diversas
aplicagdes, por exemplo precursores industriais, a

condicées atmosféricas [6]. Contudo, em geral, esta
molécula é inerte e estavel, tornando a sua energia
de ativagao elevada, isto €, a energia necessaria para
converter 0 CO,. De modo a contornar este problema,
sdo utilizados catalisadores, que procuram diminuir
essa mesma energia, € a0 mesmo tempo aumentar a
quantidade de produtos formados, tornando o processo
de conversao mais eficiente [7].

0 (0, pode ligar-se de diferentes formas ao cata-
lisador, seja pelos dtomos de oxigénio ou pelo dtomo
de carbono e pensa-se que isto ird determinar o tipo
de produtos obtidos. Como se pode observar na Figura
2, estima-se que o CO, pode ligar-se ao catalisador
pelos dtomos de oxigénio (esferas a vermelho), onde
o produto maioritdrio é o acido férmico/ido formato
(HCOOH/HCOO"), ou pode ligar-se ao catalisador
pelo dtomo de carbono (esferas a preto), produzindo
maioritariamente mondxido de carbono (CO), que,
por sua vez, poderd ser reduzido a hidrocarbonetos e
dlcoois. Desta forma, o passo determinante na eCO,RR
¢ a primeira transferéncia eletrénica [6].

Um dos desafios deste tipo de reagoes é garantir
seletividade. Como se pode observar na Tabela 1,
uma das reagoes que existe em competicdo com a
eCO,RR é a reacdo de evolugao de hidrogénio: por um
lado sdo necessdrios protdes para originar diversos
hidrocarbonetos e produtos oxigenados, por outro lado
esses mesmos protdes podem formar hidrogénio (H,),
diminuindo a seletividade para a obtencao dos produtos
de carbono desejados [5]. Desta forma, torna-se crucial
odesenho de catalisadores ndo apenas eficientes, com
alta atividade e durabilidade, mas também seletivos.
No caso da eCO,RR, catalisadores cuja composigdo e
estrutura favorecem a adsorcdo dos intermedidrios
-COOH (1) ou -OCOH (2) conforme apresentado na
Figura 2, irao formar maioritariamente CO e dcido
férmico/ido formato, respetivamente [5]. Posto isto,
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uma das propriedades mais decisivas na determinagao
da seletividade da eCO,RR € a energia de ligagao
relativa dos intermedidrios (1, 2, 3 e -H) a superficie
do catalisador (normalmente a um centro metalico)
onde, em geral: estruturas com centros metalicos
como galio, indio, estanho e bismuto favorecem a
adsorcao do intermedidrio 2 promovendo a formagao
doido formato, ao passo que centros metdlicos como
zinco, prata, ouro e palddio favorecem a adsorcao do
intermedidrio 1(promovendo a formacao de CO) [6].
Estruturas que possuam cobre como centro metalico
estabilizam ambos os intermedidrios 1 e 3, tornando
possivel a formacao de hidrocarbonetos e dlcoois [5].

A eCO,RR pode ser realizada em sisteras homo-
géneos (uso de mediadores redox) ou heterogéneos
(catalisador imobilizado no elétrodo). Uma grande
vantagem dos sistemas heterogéneos é o facto dos
catalisadores estarem normalmente na fase sélida e
os reagentes (e produtos) na fase gasosa ou liquida,
tornando possivel a facil recuperacao e reutilizagdo do
catalisador apds o processo [9,10]. Assim sendo, este
trabalho ird focar-se numa classe nova de materiais
como eletrocatalisadores (tltimas décadas) - as
estruturas metalo-organicas, conhecidas por MOFs
(do inglés Metal-Organic Frameworks).

MOFs como eletrocatalisadores

Como catalisadores para este tipo de reagdes, as MOFs
ou PCPs (do inglés Porous Coordination Polymers)
sdo materiais interessantes. Estas estruturas sdo
constitufdas, como o nome indica, por uma com-
ponente inorganica e outra organica cuja estrutura é
originada a partir da automontagem, isto é, formagao,

ARTIGOS SPQ

organizagdo e crescimento da estrutura a partir das
interagdes entre os precursores sem intervengao do
operador, onde a estrutura é mantida através das
interagdes por ligacao de coordenagao do ligando
organico rigido ao centro metdlico (Figura 3) [11]. Estes
materiais apresentam diversas propriedades que os
tornam excelentes candidatos para catdlise - alta drea
superficial (até 7000 m?/g) devido a sua elevada e
permanente porosidade (cerca de 90% do seu volume
livre), a sua alta cristalinidade originada pelo uso de
ligagdes direcionadas entre os componentes utilizados,
e ainda a sua disponibilidade de centros metalicos
ativos, devido a encontrarem-se n3o saturados [12,13].
Outra propriedade importante destes compostos € a sua
versatilidade, que resulta da grande variedade de pre-
cursores disponiveis. Teoricamente, é possfvel utilizar
qualquer centro metdlico e qualquer ligando organico
com estrutura rigida e capacidade de coordenacao a
metais. Esta flexibilidade permite criar estruturas com
diferentes topologias, dreas superficiais, tamanhos e
formas de poros. Além disso, os grupos funcionais
presentes na estrutura e os centros metdlicos ativos
podem ser ajustados dependendo da aplicagdo e
substrato/produto desejado. [12,13].

Figura 3 - Representagao
da formagao de uma MOF. ® ® ®

Centros . . . . ’ . . .
Metélicos
. . Auto- . ‘ Crescimento . . .
montagem cristalino

* D A

o & ® o o
Célula unitéria
9 ® ®

Estrutura metalo-organica

Tabela 1- A reagdo de evolugao de hidrogénio (HER) e as semirreagdes da eCO,RR com os respetivos potenciais padrdo de redugao (E°) versus elétrodo de hidrogénio

reversivel (RHE). Adaptado de [8].

Meio
Basico Acido

Produtos Reagdes £ QQEVS' Reacoes £ (RVI_%EVS'
H, 2H,0 + 2e > H, + 20H- -0,828 2H +2e > H, 0,000
o €0, + H,0 + 2"~ CO + 20H- -0,932 €O, + 2H +2e" > CO+H,0 -0,104
HCOOH €0, + H,0 + 2" » HCOO" + OH- -0,639 €0, + 2H" + 2e” > HCOOH -0,171
CH,OH €O, + 5H,0 + 6€” — CH,OH + 60H- -0,812 €O, + 6H" + 6"~ CH,0H + H,0 0,016
CH,COOH 20, + 5H,0 + 8e” - CH,CO0" + 7OH- -0,653 20, + 8H" + 8 - CH,COOH + 2H,0 0,098
CH, €0, + 6H,0 + 8e > CH, + 80H- -0,659 CO, + 8H" + 8e - CH, + 2H.0 0,169
CH,CHO 2€0, + 7H,0 + 10e” > CH,CHO + 100H- -0,775 2€0, + 10H* + 10e” > CH,CHO + 3H,0 0,053
CH, 2C0, + 8H,0 + 12e" > C,H, + 120H- -0,743 2€0, + 12H* + 12e" > C,H, + 4H,0 0,085
CH,CH,OH 2C0, + 9H,0 + 12e” — CH,CH,0H + 120H- -0,744 2€0, + 12H* + 12" > CH,CH,OH + 3H,0 0,084
CH, 200, + 10H,0 + 14" C,H, + 140H- -0,685 2C0, + 14H" + 14e - C,H, + 4H,0 0,144
CH,COCH, 3€0, + 1MH,0 + 16e” » CH,COCH, + 160H- -0,726 3C0, + 16H* + 16" - CH,COCH, + 5H,0 0,102
CH,CH,CH,OH 3C0, + 13H,0 + 18e" » CH,CH,CH,OH + 180H- -0,733 3C0, + 18H" + 18e" » CH,CH,CH,OH + 5H,0 0,095
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Para o uso das MOFs como eletrocatalisadores,
¢ necessaria a sua imobilizacdo numa superficie
condutora, originando revestimentos, uma vez que
as MOFs sao tradicionalmente formadas a partir de
métodos solvotérmicos ou hidrotérmicos (a reacdo
ocorre selada a temperaturas e pressoes elevadas em
meio organico ou aquoso, respetivamente), dando
origem a estrutura na forma de p6, cuja insolubilidade
impede o seu uso em catdlise homogénea. No entanto,
em geral, para aplicacgdes eletrocataliticas, as MOFs
na sua forma tradicional, sofrem alguns problemas
relacionados com a sua baixa condutividade e falta de
estabilidade no meio eletroquimico, levando isto ao
desenvolvimento de técnicas, quer seja pré ou pds-sin-
tese, que modificam a estrutura a partir da alteracdo e
controlo do meio reacional, incorporagao de espécies
adicionais, origem de falhas, ou ainda a utilizagao de
ligandos previamente funcionalizados, permitindo a
alteracdo das propriedades destes materiais [14,15].

Existem ainda diversas técnicas de imobilizacdo
que permitem atribuir propriedades diferentes aos
revestimentos formados por estas estruturas devido
a diferenca do seu crescimento entre os métodos de
formagao dos revestimentos.

Formacio de revestimentos de MOFs

As técnicas de formac3o de revestimentos sdo baseadas
na formacao direta da estrutura da MOF a partir dos
precursores na respetiva superficie ou a partir da
imobilizagao da MOF na forma de pd pés-sintese.
Algumas das técnicas mais comuns sdo: imersao
da superficie durante o processo solvotérmico, de-
posicdo camada a camada e deposicdo de camada
atémica, revestimento por imers3o, deposi¢do por
gota, evaporagao das particulas condensando-as
na superficie, deposicao eletroquimica, deposicao
quimica ou fisica em fase de vapor, evaporacao lenta do
solvente, entre outros. Alguns destes métodos podem
ainda ser divididos em especificages adicionais, como
no caso da deposicao eletroquimica poder ser dividida
em deposicdo catddica, anddica, eletroforética, ou

Deposicao por gota
&

Deposicao eletroforética

\

ainda em deslocamento galvanico. No entanto, todos
estes métodos apresentam vantagens e problemas,
como por exemplo nos casos dos métodos de depo-
sicdo camada a camada e revestimento por imersao,
estes serem simples e facilmente reproduzidos, mas
necessitarem de grandes quantidades de solvente
e serem limitados no controlo do crescimento da
estrutura na superficie. O grande desafio é encontrar
e otimizar um método geral que permita a formagao
rapida, acessivel, controlada e com possibilidade de
escalonamento destes revestimentos de MOFs [16-18].

Na Tabela 2, estdo reportadas as MOFs e o tipo de
imobilizagdo das mesmas para serem usadas como
eletrocatalisadores na conversao de CO,. Os tipos de
imobilizagdo usados sao deposicdo eletroforética,
deposicao por gota, deposicdo catédica e revestimento
por imersdo (Figura 4). A deposicao eletroforética
consiste na aplicagdo de uma diferenca de potencial,
originando um campo elétrico que leva a migragao das
particulas da MOF pés-sintese (em forma de pé) para o
respetivo elétrodo baseado na sua carga [19]. No caso
da deposicdo catddica, o revestimento é produzido
a partir da formacao de uma solugdo contendo os
precursores da MOF (M e L) e uma Probase (PB) e da
aplicacdo de um potencial redutivo, a PB é reduzida a
base (B) e esta, por sua vez, ird desprotonar o ligando
(L), permitindo a reacdo entre os precursores, formando
a MOF diretamente na superficie do substrato [20].
0 método de deposigao por gota consiste em utilizar
uma suspensdo contendo a MOF pds-sintese que
é gotejada no substrato, onde, posteriormente, o
solvente é evaporado [21]. E por fim, o método de
revestimento por imersdo onde o substrato é sub-
merso numa suspensdo contendo a MOF e retirado
posteriormente. O tempo e a velocidade deste processo
s3o varidveis definidas [22].

Conversao do CO,

A Tabela 2 contém vdrias MOFs utilizadas na eletror-
reducdo de CO, e os produtos de interesse que as
mesmas formam, bem como a eficiéncia farddica

Deposigéao catédica

Revestimento por imerséo

X =] Particulas da MOF PB - Probase
[ Figura 4 - Esquema de alguns dos B - Base
métodos utilizados para a imobilizagdo de o Substrato  (superficie condutora L - Ligando
MOFs utilizadas na eletrorredugao de CO,. onde ira ser imobilizada a MOF) M - Metal
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que é definida como a razdo entre a quantidade de
carga experimental que conduz ao produto desejado
e a quantidade total de carga que passa através da
célula eletroguimica [23], sendo que desta forma se
mede 0 quao eficazmente a carga elétrica é utilizada no
processo eletroquimico. E de notar que, como reacio
de competicdo, a producdo de H, dd-se em todos
estes exemplos, embora em pequenas quantidades
na maior parte dos casos.

As MOFs apresentadas na Tabela 2 sdo alguns dos
avancos mais seletivos que a comunidade cientifica
conseguiu produzir sobre este tema, sendo que estes

catalisadores mostram altas eficiéncias faradicas na sua
aplicagdo para a produgdo do produto desejado. No
entanto, para além dos apresentados na tabela, existem
alguns avangos onde os autores conseguiram sintetizar
e formar revestimentos destes materiais onde apesar da
seletividade ser consideravelmente menor, apresentam
uma maior produgdo de mdultiplos produtos onde a
sua seletividade consegue ser controlada a partir da
modificacao das condicoes do processo. Por exemplo,
Chen e colaboradores [45] sintetizaram variacoes da
MOF Cu-BDC onde adicionaram grupos funcionais
(—NHZ, -OH, -F) 3 estrutura da MOF. Estes catalisadores
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Tabela 2 - MOFs utilizadas para a eletrorreducao de CO,, bem como as condigoes da imobilizagdo e catalise. O elétrodo de referéncia mencionado é: RHE - Elétrodo

de Hidrogénio Reversivel. FTO - Fluorine-doped Tin Oxide.

Potencial Eficiéncia
MOF Imobilizagao Substrato (V vs. RHE) Eletrolito Faradica Ref.
) (%) (Produto)
Disco de
Al(OH),TCPP-Co Deposicdo de camada atémica + microondas carbono/ -0,7 K,Co, 76 (CO) [24]
FTO
Fe-MOF-525 Deposicdo eletroforética FTO -0,9 TBAPF,/DMF 40 (CO) [25]
ZIF-8 Papel de -1,1 K,SO, 81(C0) [26]
ZIF-8-5% carbono -1,2 NaHCO, 79 (CO) [27]
PCN-222(Fe) -0,6 91(C0) [28]
MOF-1992 (Co) Deposicio por gota -0,63 80 (CO) [29]
Cu-MOF-74 Carbono vitreo -1,2 KHCO, 85 (C0) [30]
Zn-MOF-74 -1,2 45 (C0) [30]
MIL-101-CoPpIX -0,9 97,1(C0O) [31]
Agubpy; Agubpy_NHz; 5 -2,0;-2,3 (CH );
Evaporacao lenta do solvente 3 KOH >95 (CO 32
Ag, bpy-CH, porag -2,5(NH,) (co) (2]
Papel de
21(C0); 19 [33]
Al-MIL-53 Deposic3o por gota carbono -1,1 K,CO, (HCOOH)
CR-MOF (Cu) -0,8 KHCO, 98 (HCOOH) [34]
In-MFM-300 Deposicao catédica Folha de indio -1,5 CH,N,0, 99,1(HCOOH) [35]
PCN-222(Cu)/C Deposicao por gota -0,7a-0,9 KHCO, 44,3 (HCOOH) [36]
Nu-1000-Sn Revestimento por imers3o Papel de -1,8a-1,5 KCl+H,SO +90 (HCOOH) [36]
carbono 2774
In-BDC Deposicio por gota -0,669 KHCO, 88 (HCOO") [37]
Bi(btb) Carbono vitreo -0,97 KHCO, 95 (HCOO") [37]
- - Papel de Liquidos idnicos
Zn-BTC Deposicdo eletroforética carbono -1,6 de imidazole 80a88(CH,) [38]
HKUST-1 Papel de -1,6a-1,8 NaHCO, +20 (CH,) [39]
Deposicao por gota carbono
Cu-DBC modificado -0,9 KOH 80 (CH,) [40]
Sn-THO Revestimento por imers3o -1,6 46,5 (CH,) [41]
Cu-ade 14:15 KHCO, 45 (CH,); 50 [42]
Carbono vitreo (CH,)
n-MDC-250 -1,01 60 (C,H,) [43]
HKUST-1 Deposicao por gota -1,9 TBATFB/DMF 51(C,H,0,) [43]
Papel de )
HKUST-1 carbono -0,3 KHCO 5,6 (MeOH); [44]
o 3 10,3 (EtOH)
modificado
CuSn-HAB Revestimento por imers3o Papel de -0,57 KOH 56 (EtOH) [44]
carbono
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apresentam uma seletividade varidvel para diversos
produtos como por exemplo C,H,, CH,COOH, COe CH,
onde a seletividade é controlada a partir da utilizacao
dos diferentes catalisadores e alteracdo de condicdes.
Outro exemplo com comportamento semelhante foi

também obtido por Liu e colaboradores [46].

Consideracdes finais

As MOFs demonstram um enorme potencial como ele-
trocatalisadores para a redugdo do diéxido de carbono,
contribuindo significativamente para o desenvolvimento
de tecnologias sustentdveis e mitigacao das alteragoes
climaticas. A elevada porosidade, cristalinidade e drea
superficial, aliadas a disponibilidade de centros metdli-
cos ativos, tornam as MOFs particularmente adequadas
para estas aplicages. A capacidade de imobilizar estas
estruturas em superficies condutoras, superando as
limitagdes de condutividade e estabilidade, é crucial
para a sua eficdcia como eletrocatalisadores.

Os métodos de imobilizagdo, como deposicdo
eletroforética, deposicao por gota, deposicao catddica
e revestimento por imersdo, tém demonstrado ser
eficientes na formacao de revestimentos de MOFs,
permitindo a obtencdo de altos indices de eficiéncia
faraddica. No entanto, cada técnica apresenta as suas
vantagens e desafios, destacando a necessidade
continua de otimizagdo para alcancar processos de
producdo escaldveis e economicamente vidveis.

A seletividade das MOFs na reducao eletroqui-
mica do CO, é um fator critico, com diferentes MOFs
mostrando preferéncias variadas para a formacao de
produtos como CO, HCOOH, CH, e outros hidrocarbone-
tos. A capacidade de ajustar a seletividade através da
modificacdo estrutural dos catalisadores e das condi-
Oes de reagdo € um campo de investigagdo promissor,
apontando para a possibilidade de producao controlada
de multiplos produtos de valor acrescentado.

Os avangos apresentados indicam que, apesar dos

progressos significativos, hd espago para melhorias,
especialmente em termos de aumento da seletivi-
dade e eficiéncia global dos processos cataliticos. O
desenvolvimento de novos materiais e técnicas de
imobilizacdo, bem como a exploragao de diferentes
condigdes de reacdo, continuard a impulsionar o campo
da eletrocatdlise de CO,, contribuindo para solugdes
inovadoras na luta contra o aquecimento global.

As MOFs representam uma fronteira promissora
na pesquisa de eletrocatalisadores para a reducao
de CO,. A sua versatilidade e eficdcia destacam-se
como pilares para o avango de tecnologias limpas e
sustentdveis, essenciais para o futuro do nosso planeta.
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Circular Economy in the Blue Industry:
Valorization of Oil From Canned Tuna
Production. Canned tuna (Katsuwonus pelamis)
is a traditional product in Portugal and is very
important for its culture and cuisine. One of the
main by-products of the canning process is tuna
oil, which has great potential for valorization due
to its high content of omega-3 polyunsaturated
fatty acids, such as docosahexaenoic acid

(DHA). Valorizing the oil rather than discarding
it as waste would significantly increase the
sustainability and profitability of the canning
process. By analyzing the quality of the oil before
and after the installation of new equipment

that allows a more efficient separation of the

oil from other sub-products and residues at the
Cofaco Acores cannery, including the analysis of
the fatty acid profile and safety parameters for
human consumption, the potential applications
of the resulting tuna oil are being evaluated.
Based on the expected properties of this fish

oil, it could have various applications, from

the enrichment of cosmetic products to the
production of biofuels and, above all, as a
nutraceutical food supplement. According to an
initial estimate based on the available scientific
literature, the most promising application

for the generated oily by-product will be the
production of nutraceutical supplements,
namely encapsulated formulations, marketed at
an average price of €460/kg.

Introducio

O atum enlatado (Katsuwonus pelamis) é

um produto tradicional e bastante relevante

na cultura e culindria de Portugal. Um dos
residuos principais do processo de enlatamento
do atum € o dleo, que devido a sua riqueza em
determinados dcidos gordos polinsaturados
omega-3, tal como o dcido docosa-hexaendico
(DHA), tem um grande potencial de ser
valorizado como subproduto, aumentando

a sustentabilidade e o retorno econémico do
processo de conserva. Atraves da andlise da
qualidade do dleo antes e depois da montagem
de equipamento que permite a separag¢io

mais eficiente do dleo de outros subprodutos

e residuos na fdbrica de conservas Cofaco
Acores, que incluem principalmente o perfil
de dcidos gordos e parimetros de seguranga
para consumo humano, estio a ser averiguadas
as potenciais aplicacoes para o dleo de atum.
Devido as caracteristicas esperadas para este
oleo de peixe, o mesmo poderd ter vdrias
aplicacoes, desde o enriquecimento de produtos
de cosmética, a producio de biocombustiveis e,
principalmente, como suplementos alimentares
nutracéuticos. A aplicacdo mais promissora
para o subproduto oleoso gerado, considerando
uma primeira estimativa com base na literatura
cientifica disponivel, serd a producio de
suplementos nutracéuticos, designadamente
em forma encapsulada, comercializados com
valores médios de 460 €/kg.

0 enlatado tem sido um dos métodos preferidos da
conservagao de peixe em Portugal, juntamente com
o congelado e o seco ou salgado, tornando-se um dos
comércios mais importantes do pais, com uma tradi¢ao
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de exportacao que data desde o século XIX [1]. Durante
a Segunda Guerra Mundial, foi o segundo produto
mais exportado por Portugal, tornando-se bastante
importante para a economia durante o perfodo do



Estado Novo. No perfodo inicial apds a Restauragao da
Independéncia as vendas do peixe enlatado entraram
em declinio, no entanto a producao de enlatados
manteve-se relativamente estavel e eventualmente
o numero de vendas foi recuperado [2].

No processamento industrial do peixe, até 70%
do pescado podem ser considerados como residuos.
O tratamento e eliminacdo correta destes residuos,
constituidos principalmente por residuos sélidos
biolégicos, dleo de peixe e dguas residuais, pode
acrescentar um elevado custo ao processamento. Uma
abordagem mais moderna é a implementacao de um
processamento economicamente vidvel dos residuos
em subprodutos de valor acrescentado. Alguns destes
subprodutos podem ser realisticamente integrados
em alimentacdo humana, como por exemplo paté de
peixe, tal como em racdo animal contendo bastantes
beneficios do ponto de vista nutricional [3]. Esta
abordagem estd em linha com as orientagdes europeias
e mundiais, tal como a Waste Framework Directive
elaborada pela Comissdo Europeia, relativamente a
reducdo de desperdicios e residuos alimentares com
metas de atingir uma economia mais verde e circular
[4]. Da mesma forma, esta abordagem enquadra-se
nos Objetivos de Desenvolvimento Sustentdvel (ODS),
como por exemplo o objetivo 12 que visa assegurar
padroes de consumo e produgdo sustentdveis ou o
objetivo 14 que visa conservar e utilizar de forma
sustentdvel os oceanos, mares e recursos marinhos
para um desenvolvimento sustentdvel, delineados
na Agenda para Desenvolvimento Sustentdvel até
2030 das Nagdes Unidas [5].

Um estudo numa fébrica de conserva de atum
[6] mostrou que o reaproveitamento de subprodutos,
para produzir patés, farinha e dleo de peixe, reduziu
significativamente a carga bioldgica, diminuindo o
impacto ambiental. No mesmo estudo, verificaram
que o gasto energético principal ocorre na pesca
e no enlatamento, destacando a rentabilidade do
processamento de subprodutos. O dleo de peixe,
sendo rico em dcidos gordos polinsaturados da classe
dmega-3, possui uma variedade de efeitos nutra-
céuticos benéficos, incluindo prevencao de doengas
cardiovasculares, doenca de Alzheimer, ou até cancro,
tratamento de doencas como obesidade e diabetes
de tipo-2, fungoes regulatérias e reducao do risco de
doencas cardiovasculares, podendo ser consumido
como suplemento alimentar encapsulado [7]. No
entanto, para a obtencao de dleo de peixe de qualidade
superior é necessario, entre outros fatores, instalar
equipamentos eficientes na separacdo do dleo de outros
subprodutos e residuos, nomeadamente subprodutos
solidos e aquosos, recolha e armazenamento do dleo
de forma a evitar a sua oxidagao.

O presente estudo foi realizado no dmbito de

um projeto financiado pela EEA Grants no ambito do
Programa Crescimento Azul, gerido pela Diregao-Geral
de Politica do Mar, em que se pretende aumentar
a sustentabilidade na producdo de enlatados de
atum-bonito (Katsuwonus pelamis) pela empresa
Cofaco Acores - Industria de Conservas, S. A.. As
quantidades considerdveis de residuos e subprodutos
produzidos, especialmente oleosos, resultam em
custos adicionais de descarte, para além do peso
ambiental, que poderdo ser diminuidos através de
melhoramentos do sistema de processamento dos
subprodutos gerados. A redugdo da carga de residuos
produzidos poderd ser atingida, nomeadamente, com
a implementagdo de uma centrifuga e um decan-
tador de capacidade superior, para uma producao
em série, relativamente aos previamente instalados.
Este equipamento permite efetuar a separagao das
trés fases de residuos e subprodutos (sélido, aquoso
e oleoso) com maior eficiéncia, reduzindo a carga
de subprodutos descartados na fase aquosa que se
destina a estagdo de tratamento de dguas. A obtengao
de uma fragdo oleosa com menos subprodutos sélidos
e menos fragdes de residuos aquosos permitird, por
um lado, a valorizagdo do dleo de peixe e, por outro,
melhorar a qualidade da farinha de peixe produzida
a partir da fragdo sélida.

Para esta finalidade, foram realizadas as colheitas
de amostras de atum-bonito cru e cozinhado, de
subproduto total sélido, residuo aquoso e subproduto
oleoso antes e depois da montagem do equipamento
para investigar a qualidade dos subprodutos produ-
zidos. O dleo final serd também comparado com os
produtos disponiveis no mercado de forma a averiguar
a finalidade mais indicada para este subproduto. Para
a analise da qualidade do subproduto oleoso foram
consideradas duas vertentes, a qualidade nutricional
do dleo, nomeadamente através da caracterizagao
do perfil de dcidos gordos, e o risco de seguranca
alimentar. Neste trabalho, pretende-se enfatizar a
necessidade e os beneficios de implementar um plano
mais sustentavel para a recuperacao de subprodutos
na industria de conservas tal como, perspetivar os
potenciais destinos para o subproduto resultante.

Metodologia

De forma a avaliar as propriedade fisico-quimicas das
amostras solidas e liquidas, foram delineadas andlises
que consideram os pontos essenciais da qualidade
do pescado e dos subprodutos. O planeamento de
amostras envolve andlises variadas conforme o tipo
de amostra. As andlises destinadas as amostras sélidas
englobam andlise do pH, cor, atividade da dgua (a,),
teor de humidade, teor de cinza, teor proteico, teor de
lpidos, caracterizagao dos dcidos gordos e avaliagao
do grau de oxidagao dos lipidos (indice de peroxidos e
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indice de substancias reativas ao dcido tiobarbittrico).
As andlises destinadas a fragdo oleosa, assim como a
fragdo aquosa, englobam a andlise do pH, cor, andlises
de avaliaco a oxidagao de lipidos, teor de sélidos sus-
pensos, caracterizagao dos dcidos gordos e viscosidade.

As andlises seguiram metodologias habituais e
normalizadas: teor proteico determinado pelo método
cléssico de Kjeldahl utilizando um digestor (UDK 129,
VELP Scientifica, Italia) [8]; indice de perdxidos de
acordo com o método descrito no AOAC e o teor de
substancias reativas ao dcido tiobarbittrico adaptado
da Norma Portuguesa [9,10]; e, apés extracdo dos
lipidos das amostras sélidas pelo método de Bligh &
Dyer e esterificacdo pelo método descrito por Christie,
foi realizada a andlise por cromatografia gasosa (GC)
para determinagao do perfil de dcidos gordos [11,12].

Resultados esperados

Com o projeto pretende-se a obtengao de uma fragao
oleosa que possua o minimo de fase aquosa e de
subprodutos sélidos o que permitird, por um lado, a
valorizacao do dleo de peixe em termos de composicdo
de dcidos gordos e, complementarmente, melhorar
a qualidade da farinha de peixe produzida a partir da
fragao sélida em termos de teor em proteina.

A qualidade da matéria-prima e dos seus subpro-
dutos na fabrica é elevada e controlada regularmente.
Ainda que exista alguma variagdo das caracterfsticas em
funcao da biologia e ecologia dos peixes e da logistica
e operagao, espera-se que os resultados a obter sejam
semelhantes aos valores reportados na literatura
cientifica relativa a espécie K. pelamis. Todavia, nao
existem muitos estudos publicados, particularmente
em anos mais recentes. Este trabalho, vem atualizar
e completar a informagao disponivel.

O teor de proteinas encontrado na literatura
consultada para o musculo de K. pelamis cru varia
entre 21,63 e 24,13% do peso total [13,14]. No en-
tanto os valores reportados para o peixe cozinhado
variam entre 25,7 e 27,6% [15]. Esta variacdo terd
a ver com a perda de humidade durante a cozedura
(na literatura uma reducdo de 72-75 para 70-71%)
[13,15,16]. Todavia, é reportado na literatura uma
elevada concentragdo de proteina para a farinha de
peixe preparada a partir dos subprodutos sélidos de
peixe atingindo até 70% de protefna do peso total,
sendo a farinha também rica em fdsforo e clcio,
possuindo um elevado valor nutricional [17].

0 principal objetivo do projeto é a valorizagdo do
¢lea de peixe em termos de composicdo de acidos
gordos. No que diz respeito ao teor de lipidos esperado
em fresco é reportado entre 0,4 e 0,6% do peso total
para o musculo branco, sendo reportado até 1,52% do
peso total para o musculo escuro [13,14,16]. Para K.
pelamis cozinhado, os valores publicados variam entre
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1,4 e 2,3% para diferentes regides ou érgdos do peixe
(e.g., figado) [15]. Mais do que o teor em gordura, o
atum-bonito é nutricionalmente interessante devido a
composicdo em dcidos gordos [18]. Os perfis reportados
de 3cidos gordos no musculo sao bastante variados
(Tabela 1). Os 4cidos gordos principais sdo o 4cido
docosa-hexaendico (DHA, C22:6), 0 mais comum,
seguido geralmente do dcido palmitico (C16:0) e do
4cido oleico (C18:1). E importante notar também a
presenca de dcido eicosapentaendico (EPA; C20:5).
As estruturas moleculares destes dcidos gordos mais
comuns encontram-se representadas na figura 1.

Figura 1 - Estruturas moleculares dos cidos gordos: (a)
palmitico (€16:0), (b) oleico (C18:1), (c) eicosapentaencico
(EPA; €20:5) e (d) docosa-hexaendico (DHA, C22:6).

Os valores indicados representam o que é esperado
no pescado cru e cozinhado. Num contexto de proces-
samento industrial é possivel que a razdo entre acidos
gordos sofra alguma variagao conforme a exposicao ao
tratamento, logo sdo esperadas pequenas variagoes,
possivelmente causadas pela degradagao de dcidos
gordos menos estdveis, como os que possuem cadeias
de carbono mais compridas e menos ligagées duplas.

Os valores reportados na literatura poderdo dar
uma indicacdo dos valores esperados, no entanto
existem vdrios fatores que geram uma grande variabi-
lidade em todos os valores referidos, designadamente
o local de pesca, a estagdo do ano, ou os alimentos
disponiveis para os peixes [21]. Apesar desta variabi-
lidade, os valores na tabela 1 poderao ser indicadores
representativos do que se espera obter.

Avalorizagao do dleo obtido apds a implementacao
dos equipamentos e processos na fabrica dependera
da qualidade e pureza do dleo, ou seja, a auséncia
de residuos contaminantes no dleo, resultante da
eficiéncia do processo. As potenciais aplicagdes do

OH



dleo de peixe, como referidas anteriormente, podem
ser variadas, desde producdo de biocombustiveis,
as suas propriedades benéficas em produtos de
cosmética e cuidado da pele, o seu valor nutricional
como suplemento alimentar, e as suas propriedades
benéficas reportadas em tratamentos clinicos incluindo
artrite reumatoide, prevencao de parto prematuro e,
principalmente, em doencas e desregulacdes cardio-
vasculares [22-24]. Um dos destinos finais para o 6leo
de peixe que aparenta ser bastante exequivel é a sua
encapsulagao e comercializagdo como suplemento
alimentar nutracéutico. De facto, o custo deste tipo
de capsulas de concentrado de dleo de peixe em
Portugal varia entre os 0,36 €/cdpsula (1g) e os
0,72 €/ capsula (1,3 g). Estes valores resultam numa
média de 0,46 €/g de dleo de peixe, ou seja 460 €/kg
(valores de janeiro de 2024). E necessério considerar o
custo de encapsulagao industrial, contudo os valores
de mercado permitem ter percecdo do potencial
rendimento gerado do aproveitamento do dleo gerado
no processo de enlatamento.

Conclusoes

As vantagens apresentadas para a valorizagdo do dleo
produzido como subproduto da inddstria de conserva de
atum aparentam ser bastante otimistas e promissoras
tanto do ponto de vista da preservacdo do ambiente
e sustentabilidade para a empresa Cofaco Agores. A
aplicagdo mais indicada para o subproduto oleoso
gerado, considerando uma primeira afericao estimativa
com base na literatura cientifica disponivel serd a
producao de suplementos nutracéuticos, provando-se
um subproduto economicamente vidvel, mesmo con-
siderando a venda do dleo em bruto para o mesmo fim.
Apesar das estimativas, apenas depois de finalizadas
todas as andlises em curso serd possivel obter con-
clusées mais aproximadas da realidade. Os resultados
referidos serdo divulgados numa publicacao futura.
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Tabela 1 - Proporgdo de dcidos gordos em Katsuwonus pelamis reportados na literatura.

Perfil de Acidos Gordos (%)

Acidos Gordos

Saturados [14] [19] | [9F | [20] | [1e]
Caprilico (C8:0) n/a n/a n/a n/a 0,0
Léurico (C12:0) n/a n/a n/a n/a 0,0
Miristico (C14:0) 2,0 2,8 58 | 86" 1,7

Pentadecandico (C15:0) 0,7 1,1 1,8 n/a 0,6
Palmitico (C16:0) 29 | 219 | 248 | 255 | 145
Margdrico (C17:0) n/a 1,8 2,7 n/a 1,0
Estedrico (C18:0) n7 7,6 7,1 9,6 7,6
Araquidico (€20:0) n/a 0,5 0,5 0,5 0,4
Beénico (€22:0) n/a n/a n/a n/a 0,4
Lignocérico (C24:0) n/a n/a n/a n/a 0,3

Monoinsaturados

Palmitoleico (C16:1) 2,5 4,4 8,3 8,6* 2,1
Oleico (C18:1) 10,0 | 17,5 | 21,6 7,1 7,7
Vacénico (C18:1-n7) 2,1 n/a n/a n/a n/a
cis-12-Octadecendico n/a 2,7 3,7 n/a n/a
Gadoleico (C20:1-n11) n/a n/a n/a n/a 0,4
Gondoico (C20:1-n9) n/a 1,5 1,4 0,4 n/a
cis-13-Docosendico (€22:1) n/a n/a n/a n/a 0,1
Nervoico (C24:1-n9) n/a n/a n/a n/a 0,4

Polinsaturados

(9Z,122)-Hexadecadienoato (C16:2) n/a 1,4 2,0 n/a n/a

Rugosanico (C16:3) n/a 0,9 1,2 n/a n/a

cis-4,7,10,13-Hexadecatetraendico (C16:4-n3) | n/a 0,1 0,2 n/a n/a

cis-1,14-Octadecadiendico (C18:2n-4) n/a 0,1 0,3 n/a n/a
Linoleico (C18:2-n6) 1,4 1,1 1,3 1,3 1,0
Linolénico (C18:3-n3) 0,1 0,4 0,6 0,3 0,3
Araquiddnico (C20:4) 0,3 2,1 1,3 2,2 1,3
Eicosapentaendico (EPA) (€20:5) 47 3,8 2,2 9,7 35
Adrénico (C22:4) 6,0 n/a 1,2 n/a n/a
Docosapentaendico (DPA) (22:5) 1,1 1,4 0,4 n/a n/a

Docosa-hexaendico (DHA) (C22:6) 357 | 21,8 | 12,2 | 32,8 | 19,3

? Cozinhado. * Os autores apresentam de forma englobada estes dois dcidos gordos.
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Branca Edmeée Marques,
Primeira Catedratica de
Ciéncias em Portugal
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Raquel Gongalves-Maia

Branca Edmée Marques, First Full Professor of
Sciences in Portugal - Genealogical Note. The
core of this article is dedicated to the study of the
family of Branca Edmée Marques, the first Full
Professor of Sciences at a Portuguese University.
Reliable archival collection has allowed us to
establish her family tree up to the 4" ancestral
generation. The dominant influence of the
family’s social, cultural and humanistic history,
mainly that of her mother and her maternal
grandmother, on the character of Professor
Branca is highlighted. We also briefly present

her student career, her stay at the Institut du
Radium in Paris, and the foundation of the
Radiochemistry Laboratory, later called Center of
Radiochemistry Studies of the Faculty of Sciences

of the University of Lisbon.

1. Introducio
Para quem franqueou as portas da Faculdade de
Ciéncias da Universidade de Lisboa em 1965, como
eu, e desceu os degraus do Anfiteatro de Quimica a
fim de assistir a primeira aula de Quimica Inorganica, a
primeira aula na universidade, tudo era a consequéncia
l6gica e natural da vida académica... e, no entanto,
tudo era profundamente singular, extraordindrio. Uma
professora, uma mulher com a sua bata branca, Branca
se chamava, falou de dtomos, das particulas que os
compunham, das emanacdes que a sua composicao
determinava. Branca Edmée Marques (de Sousa Torres)
preparava entdo novas provas que a fariam ascender
a0 posto de Professora Catedrdtica, a categoria mais
elevada da carreira docente universitaria.

Branca Edmée Marques nasceu em Lisboa
no dia 14 de abril de 1899. Em 1966, sagrou-se a
primeira mulher catedratica numa escola de Cién-
cias em Portugal (Figura 1).

numa Universidade portuguesa. Uma

estabelecer a sua drvore genealdgica

da Professora Branca. Apresentamos
em Paris e a funda¢ao do Laboratdrio
de Radioquimica, depois Centro de

Ciéncias da Universidade Lisboa.

Figura 1- Branca Edmée Marques.

2. Um percurso extraordindrio

E conhecido o percurso estudantil de Branca Edmée
Marques: o ensino primario no Colégio Luso-Brasileiro
(Travessa das Terras de Santana), o ensino secundrio
do 1.2 30 5.° ano no Liceu Maria Pia (atual ES Maria
Amilia Vaz de Carvalho; Rua Rodrigo da Fonseca) e 0s
6.2 7.2anos no Liceu Pedro Nunes (ES Pedro Nunes;

recolha arquivistica fidedigna permitiu

até a 4.7 geracao ancestral. Salienta-se a
influéncia dominante da histdria social,
cultural e humanistica, principalmente de
sua mae e de sua avo materna, na témpera

ainda, resumidamente, o seu percurso
estudantil, a estadia no Institut du Radium

O cerne deste artigo € dedicado ao estudo
da familia de Branca Edmée Marques, a
primeira Professora Catedrdtica de Ciéncias

Estudos de Radioquimica da Faculdade de
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Av. Alvares Cabral), sempre em Lisboa. Depois, na Fa-
culdade de Ciéncias da Universidade de Lisboa (Rua da
Escola Politécnica), concluiu a licenciatura em Ciéncias
Fisico-Quimicas em 1926, com elevada classificacdo.

Mais conhecido ficou ainda o seu percurso de
investigadora e professora universitaria e o seu ca-
risma e determinacao inigualdveis, através de varios
estudos e divulgagao que lhe tém sido justamente
dedicados. Por ordem cronoldgica, cito alguns que,
por sua vez, outros citam: O artigo “Branca Edmée
Marques (1899-1986)" em “Memdrias de Professores
Cientistas”, por Maria Alzira Almoster Ferreira [1]; a
entrevista “Branca Edmée Marques (1899-1986).
Primeira Catedratica de Ciéncias”, em “Feminino
a0 Sul”, por Ana Luisa Janeira [2]; a dissertacdo de
mestrado “Ainvestigagao em Quimica no Portugal dos
anos trinta do Séc. XX - o estudo de caso da Professora
Doutora Branca Edmée Marques”, por Maria Margarida
Heliodoro [3]; a biografia “Branca Edmée Marques”
(database), por Maria da Conceicdo Ruivo e Mateja
Filipovi¢-Sandalj [4]; o artigo “Mme Curie e Mme
Marques: o encontro de duas pioneiras”, por Maria da
Concei¢do Ruivo [5]; o artigo “A teimosia de Branca que
levou a Marie Curie”, em “Estas mulheres cientistas
desafiaram o seu tempo a partir de Lisboa. A histdria
de Carolina, Mathilde e Branca”, por Ana da Cunha
e Inés Leote [6]; e 0 artigo “Branca Edmée Marques.
A discipula de Madame Curie” em “55 Mulheres
Portuguesas que fizeram Histéria”, por Rosa Ruela [7].

Neste contexto, apraz-nos salientar o estudo
desenvolvido por Maria Margarida Heliodoro [3],
sob a orientagdo de Augusto Fitas, onde se relatam
com pormenor as tentativas frustradas de obtencao
de uma bolsa para internacionalizacdo (estagios em
Franca e Reino Unido) de Branca Edmée Marques e a
atividade que, finalmente, veio a poder desenvolver
no Institut du Radium, o famoso laboratdrio de Marie
Curie. Af se especializou na quimica dos elementos
radioativos, de um ponto de vista tedrico, mas também
nos tratamentos quimicos e métodos de doseamento.
0 seu estdgio, iniciado em 1931 por oito meses, veio
a prolongar-se, sucessivamente, até finais de 1935.
Vdrias notas cientificas (artigos) do seu trabalho
foram apresentadas na Académie des Sciences e
publicadas nos Comptes Rendus.

A investigacao que realizou dard ainda origem
a uma tese de doutoramento, sugestdo da prépria
Marie Curie, sob o titulo “Nouvelles recherches sur
le fractionnement des sels de baryum radifere”. O
juri, composto pelos ilustres cientistas Jean Perrin,
André-Louis Debierne e Frédéric Joliot-Curie, reunido
em junho de 1935, classificam-na de “Trés Honorable”,
avalorizagdo maxima em Franca. A Professora Branca
obtém assim o grau “Docteur és Sciences Physiques”
(Doctorat d’Etat). A equiparacdo ao grau de Doutor
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em Ciéncias Fisico-Quimicas pelas universidades
portuguesas foi-lhe conferida em julho de 1936.

Na mira de Branca Edmée Marques, desde cedo
definida, estava a possibilidade de inaugurar em Lisboa
um “Instituto Radioldgico”.

De regresso a Faculdade de Ciéncias da Univer-
sidade de Lisboa retoma o seu lugar de Assistente e
funda o Laboratdrio de Radioquimica (1938). Mantém
correspondéncia com Paris, participa em congres-
sos, publica artigos; as regéncias de ensino tedrico
e pratico “a tempo inteiro”, a orientagdo de estagios
e os recursos de espago e experimentais ndo lhe
permitem uma intensa investigagao cientifica. Mas o
seu exemplo dard frutos.

0 Instituto para a Alta Cultura (1952-1976), or-
ganismo responsavel pela investigagao cientifica em
Portugal, cria, em abril de 1953, o Centro de Estudos
de Radioquimica (ex-Laboratério de Radioquimica)
[3,8], bem equipado, tendo Branca Edmée Marques
por diretora cientifica. Progressivamente, o dmbito das
investigacdes do Centro foi sendo alargado a outros
dominios, sempre nas dreas de Fisica e da Quimica.

A Professora Branca jubilou-se em 1969, a data
exata do seu aniversario, 14 de abril; assim era a lei.
Era, entdo, nossa professora de Quimica Inorganica
Complementar. Um simples ramo de flores e um cartao,
que me couberam entregar e escrever, foram o material
da nossa profunda gratidao. O seu exemplo deu frutos.

3. Pais e avos

Com o passar dos anos, a mente transborda de epi-
sodios de vida, lembrangas vao-se enquanto outras
se grudam aos sentidos. Curiosidade...

Porqué Branca, porqué Edmée, porqué Marques?
Sousa Torres? Sim, sabemos porqué. O seu casa-
mento com o conceituado “naturalista/gedlogo”,
como gostava de se auto-intitular, Anténio da Silva
e Sousa Torres (1876-1958) deu-lhe os Ultimos
apelidos [9]. Antdnio Sousa Torres era bacharel em
Filosofia Natural pela Universidade do Porto. Depois
da sua passagem profissional pelo Liceu Central do
Porto (atual ES Rodrigues de Freitas, Praga de Pedro
Nunes) e pelas provas que o nomearam assistente
provisério da Faculdade de Ciéncias da Universidade
do Porto, exerceu o cargo de naturalista no Museu e
Laboratdrio Mineraldgico e Geoldgico da Universidade
do Porto, que tinha sido recentemente criado (1912).
A qualidade do seu trabalho, de arquivo e de campo,
criou-Ihe excelente reputacdo. Mais tarde, transfere-se
para a capital, apés concurso publico para vaga de
naturalista no Museu Mineraldgico e Geoldgico da
Faculdade de Ciéncias da Universidade de Lisboa
(1919), onde desenvolveu um trabalho notével de
organizacao espacial e cientifica, que s6 o incéndio
de 1978 veio destruir [10,11].



Branca? Terd sido escolha de sua mae, Berta Rosa
Marques. Edmée admitimos que possa ter sido alvitrado
por seu pai, o cidaddo francés Alexandre Théodore
Roux. O apelido Marques advém da famflia do seu avd
materno, Manuel Justiniano Marques.

E a propria Branca Edmée Marques que, em en-
trevista a Ana Luisa Janeira, nos diz o nome de seu
pai, Alexandre Théodore Roux, e que este falecera
ia ela pelos oito anos (de facto, 10 anos) [2]. Nao
foi um pai presente e, pelo que apurdmos, nem o
terd sido na sua meninice.

Vindo de Paris nos finais do séc. XIX, com um diplo-
ma da Ecole Beaux-Arts Paris, foi contratado a fim de
conceber e gerir, em conjunto com Lufs Bonneville, os
“Grandes Armazéns do Chiado”, um espago comercial
de enorme amplitude, moderno, acolhedor e de oferta
variada, com o esplendor dos belos armazéns de Paris;
foram inaugurados em 1894 [12].

Alexandre Théodore Roux nascera em Paris, em 5
de marco de 1854, filho de Jean Roux e de Claudine
(Jeanne) Derivet, cujas origens se encontram nos
departamentos franceses de Savoie e Cote-d’Or [13-
-15]. Alexandre Roux tinha dois irm3os e os pais eram
artifices na drea da pastelaria e panificagao.

Sousa Viterbo menciona Alexandre Roux numa
memodria apresentada a “Academia Real das Sciencias
de Lishoa”, realgando a “vasta inteligéncia” e o “res-
peitdvel caracter” do “artista pintor-decorador” [16].
Roux casou em Lisboa, em 1903, com uma senhora
inglesa de quem tinha uma filha, Aline Jeanne, nascida
em 1883 [17]. Veio a falecer em 28 de setembro de
1909 na freguesia das Mercés em Lisboa [18]. Pouco
antes de falecer registara a descoberta de uma mina
de ferro situada em Asfamil (Rio de Mouro, Sintra). Era
seu propdsito vir a utilizar os 6xidos de ferro hidratados,
de tom avermelhado mais ou menos escuro, nas suas
pinturas e mesmo explorar o fabrico de pigmentos a
nivel industrial [19,20], sonho que n3o concretizou.

Berta Rosa Marques surge como uma figura algo
enigmatica. A propdsito, assim escreveu Ana Luisa
Janeira: “Uma mde que foi capaz de ir para Paris, ficar
o dia todo sozinha, vocés imaginam o que seria uma
pessoa com dificuldades de comunicagdo, retirada
do seu contexto portugués, e tudo para que a filha
se doutorasse?” [2]. Branca Edmée Marques casara
em 1926 [9]. Seu marido, Anténio Sousa Torres, apoia
desde sempre o desejo de valorizagado cientifica da
mulher; mas o olhar social dos tempos recomenda-lhe
que ela seja acompanhada pela mae.

Procurdmos conhecer melhor as origens familiares
de Branca Edmée Marques, em particular por linha
feminina. Fizemos uma pesquisa genealdgica consis-
tente, utilizando uma metodologia cientifica rigorosa.

A veracidade das informacées que aqui trans-
mitimos apoia-se em fontes totalmente confidveis,

documentacao fidedigna, por filiagao oficialmente
reconhecida. O Arquivo Nacional Torre do Tombo
foi precioso, em particular os Registos Paroquiais
portugueses para genealogia (tombo.pt) e a Rede
Portuguesa de Arquivos CRAV (Consulta Real em
Ambiente Virtual; crav.arquivos.pt), assim como os
France Archives (francearchives.gouv.fr) e os Archives
de Paris (archives.paris.fr), os Archives départementales
de la Savoie e os Archives départementales de la Céte
d’Or (patrimoines.savoie.fr/web/dsp_6165/accueil),
em particular os Actes d’état civil e os Registres
matricules du Recrutement.

A genealogia identifica as nossas ligagdes bioldgi-
cas, estabelece a nossa rede familiar; e, vai mais longe,
indicia a nossa histdria social, cultural, humanistica.

Na Figura 2 identificam-se os antepassados de
Branca Edmée Marques até a 4.2 geragdo. Em cada
parcela da drvore genealdgica encontram-se 0s no-
mes de pais e filho/filha ascendente/descendente,
assim como lugar e freguesia de casamento/vivén-
cia em comum e data de nascimento, em Portugal;
nos registos em Franca refere-se, em paralelo, a
comuna e o departamento.

Berta Rosa Marques nasceu em 15 de fevereiro de
1873 em Evora; foi batizada dias depois na paroquial
Igreja da Santa Sé pelo Padre Jacinto José Marques,
tendo por padrinhos Jodo José da Fonseca e Costa
(bacharel em Direito) e sua irma D. Maria Amdlia [21].
0 assento de perfilhacdo por sua mae, Jacinta Rosa
da Graga, natural de Evora, na dita Igreja da Santa Sé,
vai acontecer mais de sete anos volvidos, em 10 de
novembro de 1880 [22]. O reconhecimento de sua filha
tivera lugar em escritura publica lavrada no outubro
anterior; 0 pai permanece incégnito.

Uma leitura atenta do registo de batizado de Branca
(Edmée Marques), ocorrido em 30 de setembro de
1907, mais de oito anos apds o seu nascimento, na
lgreja Paroquial dos Anjos, indica ser seu avd materno
Manuel Justiniano Marques [23]. No assento imediato
pode ler-se sobre o batizado de seu irmao Jorge (Hugo
Marques), nascido em 5 de agosto de 1900, com
idénticas caracterfsticas.

Manuel Justiniano Marques, natural de Campo
Maior, nasceu em 23 de novembro de 1831 [24]. Foi
ordenado presbitero em 1854, com uma dispensa de
13 meses de idade, na Capela do Pago de Evora [25]. A
sua ocupagado paroquial, iniciada em janeiro de 1852,
estendeu-se até fevereiro de 1873 (em conjugagao com
adata do nascimento de Berta), sempre no conselho de
Evora [26]. Em 1884 elabora um Testamento Cerrado
que serd aberto aquando da sua morte, ocorrida em
9 de agosto de 1888 [27].

Tivemos acesso a todos os documentos que
citamos, incluindo o Testamento Cerrado do Padre
Manuel Justiniano Marques, um verdadeiro simbolo
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I Figura 2 - Arvore Genealdgica de Branca Edmée Marques até 3 sua 4. geragdo ancestral.
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de postura moral e dignidade. Sua filha Berta Rosa
Marques e, em menor grau, sua mae Jacinta Rosa da
Graga, que com ele coabitavam, serdo suas herdeiras.
Um processo judicial complexo e penoso, uma vez
que Berta era menor, tinha 15 anos, obrigam a um
conselho de familia e ao reconhecimento de Jacinta
Rosa da Graca “cabeca de casal” [28]. Em 1890, mae
e filha trocam Evora por Lisboa.

N3o conseguimos definir exaustivamente o seu
percurso na capital. Sabemos, porém, por docu-
mentagao assinada, que residiam na Rua das Chagas
(Freguesia de S. Paulo) em 1894 e na Rua da Penha
de Franca (Freguesia dos Anjos) em 1907. Mais tar-
de, Berta e os seus filhos, Branca e Jorge, ter-se-3o
mudado para residéncia na zona de Campolide/
Campo de Ourique/Estrela.

Quando Branca Edmée Marques manda construir
o timulo que detém o seu nome, no Cemitério dos
Prazeres (Figura 3), nele incluiu os restos mortais de
sua avd Jacinta Rosa da Graga (6bito em 1918), de
sua mae Berta Rosa Marques (bito em 1950) e de
seu irmao Jorge Hugo Marques, tdo precocemente
falecido (6bito em 1921). Sem descendéncia, Branca
Edmée Marques doou o tumulo a Santa Casa da
Misericdrdia, ad aeternum, em 1980.
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4. O Perfil

Neste apontamento genealdgico que efetudmos
sobre Branca Edmée Marques ressaltam as figuras
femininas da mae e da avé materna. A vivéncia de
ambas em ambiente, ao tempo, pouco propicio ao seu
estatuto social, a procura de caminhos alternativos
que empreenderam, a vinda para a capital, mais pro-
gressista e informal, a elevagdo pela cultura, os estudos
primdrio, secunddrio e superior, independentemente
do género, terdo produzido uma jovem Branca forte,
decidida, com previsdo de futuro.

[ Figura 3 - Tdmulo de Branca Edmée Marques (pormenores).
Cemitério dos Prazeres, Lisboa.

{BRANCA EONEE MAROUES
O SOUSA TORRES

4307

* SANTA CASA *
MISERICORDIA
o LISBOA




Branca Edmée Marques era uma mulher calma e
austera, contida e metddica, de porte reto; afavel no
trato e de ajuda pronta. Ensinava de forma disciplinada
e sistemdtica, quer se tratasse da forma de pousar as
rolhas dos frascos na banca do laboratério, quer na
descricao das propriedades dos elementos da Tabela

Periddica. Os alunos deveriam vestir a preceito, a

instituicdo tal o justificava e merecia. Professora,
alunos e alunas e universidade, todos eram, a seu
ver, pecas de um desejdvel progresso.

Apds a jubilagao, Branca Edmée Marques con-
tinuou a sua atividade de investigacdo no Centro
de Quimica-Fisica e Radioquimica, que sucedeu ao

Centro de Estudos de Radioquimica e englobou novas

“Bom-dia, Professora Branca”,
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O Que Ha de Novo no CLP?
Novas Classes e Categorias

de Perigo Introduzidos pelo
Regulamento Delegado

What’s New in CLP? New Hazard Classes
and Categories Introduced by Delegated
Regulation. On 31t March 2023, the Official
Journal of the European Union published
Commission Delegated Regulation (EU)
2023/707, which amends Regulation (EC) No
1272/2008 regarding hazard classes and the
criteria for the classification, labelling, and
packaging of substances and mixtures. This
regulation introduces new hazard classes and
categories, specifically Endocrine Disruptor
for Human Health (ED HH) categories 1 and
2, Endocrine Disruptor for the Environment
(ED ENV) categories 1 and 2, Persistent,
bioaccumulative and toxic (PBT) or very
Persistent and very bioaccumulative (vPvB),
and Persistent, mobile and toxic (PMT) or very
persistent and very mobile (vPvM), as well as
criteria for the classification, labelling, and
packaging of substances and mixtures. This
article provides an overview of the Delegated
Regulation, covering the background,

scope, new hazard classes and categories,
main changes in hazard communication,
and implementation dates.

Historial

Em 31/03/2023 foi publicado no Jornal Oficial
da Uniao Europeia o Regulamento Delegado
(UE) 2023/707 da Comissdo Europeia que
altera o Regulamento (CE) n.° 1272/2008 no
respeitante as classes de perigo e aos critérios
de classificacao, rotulagem e embalagem de
substancias e misturas. Este regulamento
introduz novas classes e categorias de
perigo, nomeadamente, Desregulador
enddcrino para a satide humana (ED HH)
categorias 1 e 2, Desregulador enddcrino
para o ambiente (ED ENV) categorias 1 e 2,
Persistente, bioacumuldvel e toxico (PBT) ou
muito persistente, e muito bioacumuldvel
(mPmB), e, Persistente, movel e toxico
(PMT) ou muito persistente e muito movel
(mPmM), e critérios para a classificac¢o,
rotulagem e embalagem de substincias e
misturas. Neste artigo apresenta-se uma
panoramica geral sobre o regulamento
Delegado, sendo abordados os antecedentes,
o Ambito de aplicagdo, as novas classes

e categorias de perigo, as principais
alteracoes na comunicagio dos perigos e

as datas de implementacao.

A classificagao e rotulagem de produtos quimicos,
mais concretamente de substancias e misturas, tém
evolufdo significativamente ao longo das ultimas
décadas, com os objetivos de garantir um elevado
nivel de protecdo da salide humana e do ambiente,
assim como a sua livre circulacdo [1,2].

A decisdo do desenvolvimento de um Sistema
Globalmente Harmonizado, sob a égide da Organi-
zacao das Nacoes Unidas (ONU), foi tomada a nivel
internacional, na Conferéncia das Nacdes Unidas
para o Meio Ambiente e Desenvolvimento, realizada
no Rio de Janeiro em 1992 [1]. Apés uma década de
intenso trabalho, o Sistema Mundial Harmonizado de
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Classificagao e Rotulagem de Produtos Quimicos, GHS
(doinglés, Globally Harmonized System of Classification
and Labelling of Chemicals), foi adotado pelo Conselho
Econdmico e Social das Nagdes Unidas, em 2002, e
publicado em 2003, no denominado Purple Book.
Desde entdo o GHS tem sido revisto e atualizado
bienalmente, encontrando-se vigente a versdo 10 de
2023 [1-3]. Contudo, 0 GHS ¢ um acordo internacio-
nal ndo vinculativo, constituido por um conjunto de
recomendacdes internacionais, implicando que a sua
aplicacdo possa ser opcional [1].

A Unido Europeia, que através dos Estados Membros
e da Comissdo Europeia participou no seu desenvolvi-



mento, tal como a grande maioria dos paises, pretendeu
torna-lo obrigatdrio e implementou-o na legislagdo
comunitdria sob a forma do Regulamento (CE) n.°
1272/2008, conhecido como Regulamento CLP (do
inglés, Classification, Labelling, and Packaging) [1,4].

A partir de 1de junho de 2017, e apds varias fases
de implementagao, o Regulamento CLP passou a ser
a Unica legislagao aplicavel nos Estados-Membros da
Unido Europeia para a classificacdo, rotulagem e em-
balagem de substancias e misturas. Este Regulamento
define, entre outros, critérios harmonizados para a
classificacdo de substancias, misturas e determinados
artigos em classes de perigo e nas subdivisdes dessas
classes de perigo e estabelece disposigdes quanto a
forma como esses critérios devem ser preenchidos, bem
como os correspondentes requisitos de rotulagem [5].

Em 371 de marco de 2023 a Comissao Europeia
publicou, no Jornal Oficial da Unido Europeia, o Re-
gulamento Delegado (UE) 2023/707 que altera o
Regulamento CLP [6]. As atualizagdes introduzidas
surgem, apds consulta publica aberta, em resposta
a proposta de revisdo do Regulamento CLP motiva-
da, entre outros fatores:

- pelo Pacto Ecoldgico Europeu, que estabelece
0 objetivo de proteger melhor a satide humana e
o ambiente, no contexto de uma abordagem am-
biciosa para combater a poluicdo proveniente de
todas as fontes e avangar para um ambiente livre de
substancias tdxicas [6];

- pela necessidade de estabelecer uma identificacao
juridicamente vinculativa dos perigos inerentes aos
desreguladores enddcrinos, com base na definigao
estabelecida pela Organizacdo Mundial da Salde
em 2002 e em critérios j& desenvolvidos para os
produtos fitofarmacéuticos e produtos biocidas, e de
a aplicar em toda a legislagdo da Unido. Saliente-se
a Comunicagao da Comissdo intitulada <«Estratégia
para a sustentabilidade dos produtos quimicos rumo a
um ambiente sem substancias téxicas> que apontou
igualmente para a necessidade de incluir novas classes
e critérios de perigo no Regulamento CLP a fim de
abordar plenamente a toxicidade, a persisténcia, a
mobilidade e a bioacumulacio no ambiente [6];

- pelo progresso cientifico e tecnoldgico e evo-
luco dos mercados [6,7].

O que é?

Tal como foi anteriormente referido, o Regulamento
Delegado, cujo frontispicio se apresenta na Figura 1, é
0 Regulamento (UE) 2023/707 da Comissdo de 19 de

REGULAMENTO DELEGADO (UE) 2023/707 DA COMISSAO
de 19 de dezembro de 2022
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dezembro de 2022 que altera o Regulamento (CE) n.°
1272/2008 no respeitante as classes de perigo e aos
critérios de classificagdo, rotulagem e embalagem de
substancias e misturas. O Regulamento Delegado é
uma atualizagdo importante do Regulamento CLP e
introduz novos critérios para a classificagdo, rotulagem
e embalagem de substancias e misturas, incluindo
novas classes de perigo e categorias de perigo [5,6].

Ambito de Aplicacio

0 Regulamento Delegado aplica-se a todas as subs-
tancias e misturas quimicas colocadas no mercado
da UE a0 abrigo do Regulamento REACH (do inglés
Registration, Evaluation, Authorisation and Restriction
of Chemicals). Aplica-se igualmente as substan-
cias ativas contidas nos produtos biocidas e nos
produtos fitofarmacéuticos, que sdo normalmente
consideradas prioritarias para efeitos de classificacao
harmonizada na UE [5,6].

Esta legislacdo da UE é vinculativa para os fabri-
cantes, os importadores, os utilizadores a jusante e os
distribuidores que colocam substancias no mercado
da Unido Europeia. Os Estados-Membros também
fardo referéncia as novas classes e critérios de perigo
quando apresentarem propostas de classificagdo e
rotulagem harmonizadas [5,6].

Novas Classes, Categorias e Adverténcias
de Perigo
0 Regulamento Delegado estabelece novos crité-
rios de classificacdo de substancias e misturas, em
aditamento ao CLP, e introduz quatro novas classes
de perigo para a classificagdo das mesmas, que em
seguida se apresentam [6,7]:
Desregulador enddcrino para a saide humana
(ED HH).
Desregulador endécrino para o ambiente (ED ENV).
Persistente, bioacumuldvel e téxico (PBT) ou
muito persistente e muito bioacumuldvel (mPmB).
Persistente, mével e toxico (PMT) ou muito per-
sistente e muito mével (mPmM).

Para efeitos de classificagdo de desregulagao
enddcrina na salide humana e no ambiente, as
substancias devem ainda ser classificadas numa
das seguintes categorias de perigo [6]:

Categoria 1: Desreguladores enddcrinos para a

salide humana/ambiente conhecidos ou supostos.

Categoria 2: Desreguladores enddcrinos suspeitos

para a satide humana/ambiente.

Figura 1 - Frontispicio do
Regulamento Delegado da (UE)
2023/707, versao portuguesa.

que altera o Regulamento (CE) n.° 1272/2008 no respeitante as classes de perigo e aos critérios de
classificacio, rotulagem e embalagem de substincias e misturas
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A classificacdo das misturas deve ser efetuada
de forma diferenciada caso haja dados para todos os
componentes ou apenas para alguns componentes
da mistura (principios de extrapolacdo), tendo em
consideragdo os limites de concentragdo genéricos
dos componentes classificados como desreguladores
enddcrinos para a salide/ambiente.

A introdugdo das novas classes de perigo impli-
cou a insergdo de oito novas adverténcias de perigo
(adverténcias de perigo UE), que devem funcionar
como <«adverténcias H> (adverténcias de perigo
«principais>>). Refira-se que se forem atribuidas as
adverténcias de perigo EUH441 (acumula-se fortemente
no ambiente e nos organismos vivos, incluindo no ser
humano) ou a EUH451(pode causar uma contaminacdo
muito prolongada e difusa dos recursos hidricos)

ser acrescentados as informagdes sobre os perigos das
novas classes de perigo, quando estas forem adotadas
no GHS, a fim de evitar interferéncias com a utilizacao
dos pictogramas existentes, que abrangem os perigos
atuais. Caso sejam criados pictogramas para as novas
classes de perigo, devem comegar por ser objeto de
concertagao no GHS, para que possam ser aplicados
por todos os seus membros [6].

Nas tabelas 2-5 apresentam-se os elementos do
rétulo para as substancias ou misturas que preencham
os critérios de classificagao de desregulagdo endécrina
para a satde humana, desregulagdo enddcrina para o
ambiente, propriedades PBT e mPmB e propriedades
PMT e mPmM, respetivamente [6].

Tabela 2 - Elementos do rétulo aplicaveis a desregulacdo endécrina para a

satide humana.

podem ser omitidas, respetivamente, as adverténcias Classificacio Categoria 1 Categoria 2
EUH440 (acumula-se no ambiente e nos organismos Simbolo/ _ _
vivos, incluindo no ser humano) e a EUH450 (pode pictograma
causar uma contaminagao prolongada e difusa dos Palavra-sinal Perigo Atencio
recursos hidricos) [5,6]. Adverténcia de EUH380: Pode causar EUH381: Suspeito de
Na tabela 1 apresentam-se os cddigos das novas perigo desregulagao enddcrina causar desregulagdo
classes e categorias de perigo, assim como os codigos das nos seres humanos. e”doﬁ””a nos seres
N ‘ ) — umanos.
adverténcias de perigo e respetivos significados [5,6].
Recomendacio P201 P201
de prudéncia — P202 P202
Tabela 1- Cédigos das classes e categorias de perigo e cédigos das F")revengéo P63 P63
adverténcias de perigo e respetivos significados. P80 P280
Codigo da classe Codigo da Recomendacio
e categf)rla de adverte.naa de Adverténcia de perigo de prudéncia — P308 + P313 P308 + P313
perigo perigo Resposta
ED HH1 EUH380 Pode causar desregulagao Recomendacio
enddcrina nos seres humanos. de prudéncia — P405 P405
EDHH2 EUH381 Suspeito de causar desregulagao Armazenamento
enddcrina nos seres humanos. =
Recomendacio
Pode causar desregulagao de prudéncia — P501 P501
EDENVT EUH430 enddcrina no ambiente. Eliminagao
£D ENV 2 EUH431 Suspenolde. causar des.regula(;ao
endécrina no ambiente. Tabela 3 - Elementos do rétulo aplicaveis a desregulacao endécrina para o
Acumula-se no ambiente e nos ambiente.
PBT EUH440 organismos vivos, incluindo no ser Classificacdo Categoria 1 Categoria 2
humano.
Simbolo/
Acumula-se fortemente no pictograma h -
mPmB EUH441 ambiente e nos organismos vivos,
incluindo no ser humano. Palavra-sinal Perigo Atencao
Pode causar uma contaminacio Adverténcia de EUH430: Pode causar EUH431: Suspeito de
PMT EUH450 prolongada e difusa dos recursos perigo desregulagao endécrina causar desregulagao
hidricos. no ambiente. enddcrina no ambiente.
Pode causar uma contaminagdo Recomendacio P201 P201
mPmM EUH451 muito prolongada e difusa dos de prudenc~|a - P202 P202
recursos hidricos. Prevencéo p273 p273
Recomendacio
Comunicacio dos Perigos de ':“de“i'a - P391 P391
esposta
0 Regulamento Delegado estabelece os elementos y
; . = Recomendacao
do rotullo que deyem §er usados para a comunicacso de prudéncia — P40S P40
dos perigos relativos as novas classes e categorias e Armazenamento
categorias introduzidas, nomeadamente, palavra-sinal, Recomendacio
adverténcias de perigo e recomendagdes de prudéncia. de prudéncia — P501 P501
Relativamente aos pictogramas, define que estes devem Eliminacao
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Tabela 4 - Elementos do rétulo aplicaveis as propriedades PBT e mPmB.

Classificagao Categoria 1 Categoria 2
Simbolo/ ) .
pictograma

Palavra-sinal Perigo Perigo

Adverténcia de

EUH440: Acumula-se

EUH441: Acumula-se

perigo no ambiente e nos fortemente no ambiente
organismos vivos, € Nos organismos vivos,
incluindo no ser humano. | incluindo no ser humano.
Recomendacao P201 P201
de prudéncia — P202 P202
Prevencao P273 P273
Recomendacao
de prudéncia — P391 P391
Resposta
Recomendacao
de prudéncia — P501 P501
Eliminacao

Tabela 5 - Elementos do rétulo aplicaveis as propriedades PMT e mPmM.

Classificagao Categoria 1 Categoria 2
Simbolo/ B B
pictograma

Palavra-sinal Perigo Perigo

Adverténcia de

EUH450: Pode causar

EUH451: Pode causar

perigo uma contaminagdo uma contaminagdo muito
prolongada e difusa dos prolongada e difusa dos
recursos hidricos. recursos hidricos.

Recomendacao P201 P201

de prudéncia — P202 P202
Prevencao P273 P273

Recomendacao

de prudéncia — P391 P391
Resposta

Recomendagao

de prudéncia — P501 P501
Eliminagado

Principais alteracées introduzidas

0O Regulamento CLP é alterado pelo Regulamento
Delegado do seguinte modo [4,6,8,9]:

- Anexo |: ¢ alterado em conformidade com o

anexo | do Regulamento Delegado. Foi alterado para
incluir quatro novas classes de perigo e critérios de
classificacdo de substancias e misturas, incluindo
critérios de classificagao para desreguladores endé-
crinos para a salide humana ou para o ambiente, PBT
ou mPmB, PMT ou mPm, e limites de concentracdo
genéricos dos componentes para a classificagao de
misturas. Adicionalmente, foram introduzidas duas
categorias de desreguladores enddcrinos com base
em evidéncias cientificas, desreguladores enddcrinos
conhecidos ou supostos (categoria 1) e desreguladores
enddcrinos suspeitos (categoria 2), tanto para a satde
humana como para o ambiente.

- Anexo II: ¢ alterado em conformidade com o

ARTIGOS SPQ

anexo Il do Regulamento Delegado. Foi alterado para
incluir um novo critério que desencadeia a indicagao
de perigo “Ficha de Dados de Seguranca disponivel
a pedido” no rétulo de misturas ndo classificadas
como perigosas que contenham uma substancia
classificada como desregulador endécrino de categoria
2 para a salide humana ou para o ambiente, num teor
igual ou superior a 0,1%.

- Anexo llI: é alterado em conformidade com o
anexo Il do Regulamento Delegado. Foi alterado para
incluir novas adverténcias de perigo EUH380, EUH381,
EUH430, EUH431, EUH440, EUH441, EUH450 e EUH451.

- Anexo IV: é alterado em conformidade com o
anexo IV do Regulamento Delegado.

Foi alterado para incluir os cddi-
gos das classes de perigo.

Datas de Implementacio

0 Regulamento Delegado (UE) 2023/707 foi publicado
no Jornal Oficial da Unido Europeia em 31 de marco
de 2023 e entrou em vigor no dia seguinte a sua
publicacao, 1de abril de 2023. A sua implementagao
serd efetuada de forma faseada pelo que nem todas
as disposicdes serdo obrigatdrias imediatamente
apds a sua entrada em vigor. Contudo, existem trés
datas importantes, relativas a obrigatoriedade de
classificagdo e rotulagem de substéancias e de mistu-
ras de acordo com o presente Regulamento, que se
apresentam de seguida [5,6]:

-1de maio de 2025: Data a partir da qual os forne-
cedores de substancias devem classificar e rotular as
substancias de acordo com as novas classes e critérios
de perigo estabelecidos pelo Regulamento Delegado;

- 1 de maio de 2026: Data a partir da qual os
fornecedores de misturas devem classificar e rotular
as misturas de acordo com as novas classes e critérios
de perigo estabelecidos pelo Regulamento Delegado;

- 1de maio de 2028: Data a partir da qual é obriga-
tério que todas as substancias e misturas no mercado
estejam em conformidade com os novos requisitos
de classificagdo e rotulagem, mesmo aquelas que ja
estavam no mercado antes das datas de aplicagao
obrigatdria (ou seja, a partir de 1 de maio de 2025
para substancias e 1de maio de 2026 para misturas).

Conclusées

0 Regulamento Delegado (UE) 2023/707 representa
uma evolugao significativa na regulamentagao de
substancias e misturas, na Unido Europeia, refletindo
0 compromisso da Comissao Europeia com a protegdo
da sauide humana e do meio ambiente. A introducao
das novas classes e categorias de perigo (Desregulador
enddcrino para a satide humana (ED HH) categorias
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1e 2, Desregulador endécrino para o ambiente (ED
ENV) categorias 1e 2, Persistente, bioacumulavel e
téxico (PBT) ou muito persistente, e muito bioacu-
muldvel (mPmB), e, Persistente, mével e toxico (PMT)
ou muito persistente e muito mével (mPmT), visa
preencher lacunas existentes no Regulamento CLP. Este
Regulamento ndo atualiza apenas os critérios para a
classificagao e rotulagem de substancias e misturas,
mas também promove uma maior transparéncia e
comunicagao dos perigos associados a essas subs-
tancias e misturas, alinhando-se com os objetivos
do Pacto Ecoldgico Europeu e a Estratégia para a
Sustentabilidade dos Produtos Quimicos.

As novas disposicoes incluem a implementacao
de adverténcias de perigo especificas e a manutencao
de pictogramas ja existentes para comunicar perigos.

Os perfodos de transicao definidos até 2028 per-
mitem que fabricantes e fornecedores se adaptem
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Ri The Royal Institution
Science Lives Here

Brilhos Festivos

A Royal Institution é uma instituicdo com mais de
200 anos, e que promove o encontro entre publico
e cientistas, de modo que todos possam partilhar o
seu interesse e paixao pela ciéncia. Sediada no Museu
Faraday em Londres, tém por missao proporcionar
um acesso equitativo a ciéncia, acreditando que o
desejo das pessoas de se envolverem com a ciéncia
e os cientistas deve ser facilitado. Deste modo a Royal
Institution criou espacos para os cientistas e o publico
explorarem a ciéncia juntos, ajudando assim as pessoas
a descobrirem a ciéncia e a envolverem-se mais pro-
fundamente. A instituicdo promove diversas atividades,
sendo as palestras de Natal (t6pico Christmas Lectures)
um evento emblematico. As diferentes atividades estao
gravadas e disponiveis online. Nesta época festiva
sugerimos assistirem a palestra de Matthew Tosh
(tépico Chemistry) e ficarem a saber tudo sobre os
segredos (quimicos) por trds da pirotecnia!

NAS REDES SPQ

A quimica na pirotecnia. @Royal Institution.

Veja mais em rigb.org/explore-science

>
Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt

Neve artificial. @Ronyes Tech.

Veja mais em ronyestech.com

>
Vasco Bonifacio
vasco.bonifacio@tecnico.ulisboa.pt

RonyesiTech
Experiéncias Natalicias

Na época do Natal e fim de ano os milidos est3o
em casa de férias, e para os manter entretidos e,
quem sabe, um pouco afastados do telemdvel,
umas experiéncias de quimica poderdo ser o mote
para uma manha ou tarde diferente. As experiéncias
poderdo ser usadas também para falar um pouco
sobre a quimica envolvida e motivar os mais novos
para o estudo desta ciéncia. No site da Ronyes Tech
encontram-se diversas sugestoes. Uma delas é muito
simples e consiste na producao de neve artificial
(tépico Holiday Science — Christmas Science). Existem
diversas receitas para fazer neve artificial, como por
exemplo o uso de fraldas descartaveis, bastando
juntar dgua ao polimero que vem no seu interior.
A “neve” produzida poderd depois ser usada para
decorar a drvore de Natal |3 de casa!
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Combustiao e o Natal

O Natal é, sem duvida, uma época do ano que nao
deixa ninguém indiferente. Misturam-se sentimentos,
alegria, tristeza, nostalgia, esperancga, tal como se
misturam os reagentes para uma reagdo quimica. O
Natal é magico! Mas o que seria o Natal sem a Quimica?
Ainda mais, o que seria o Natal sem reagoes quimicas?
0 que seria o Natal sem a combustao?

De acordo com a enciclopédia Britannica, a com-
bustdo é uma reacdo quimica entre substancias,
geralmente incluindo o oxigénio, e normalmente
acompanhada pela geragao de calor e luz sob a forma
de chama. A velocidade a que os reagentes se combi-
nam € elevada, em parte devido a natureza da prépria
reacdo quimica, e em parte porque é gerada mais
energia do que aquela que pode escapar para o meio
circundante, o que faz com que a temperatura dos
reagentes aumente para acelerar ainda mais a reagao.

A manifestacao mais visivel da energia gerada
nas reagoes de combustao € o fogo. O fogo deflagra
quando os reagentes, isto €, os materiais inflamaveis
e 0 comburente, que habitualmente é o oxigénio do
ar, sao aquecidos até a sua temperatura de ignicao.
Aprender a fazer fogo, ou melhor, aprender a iniciar
e controlar as reagoes de combustao, teve um papel
determinante no desenvolvimento das civilizagées e
um papel essencial na celebragdo do Natal.

Utilizamos a combustdo, nomeadamente da
gasolina, do gaséleo e do querosene, nas nossas
deslocagdes para o reencontro com 0s nossos entes
queridos. As duas primeiras ainda sdo o combustivel
mais utilizado nos veiculos familiares, e o dltimo é
o combustivel dos avides que utilizamos quando as
distancias que nos separam s3o maiores. Quando
NOs reunimos, comegam os rituais: acender a lareira,
por a mesa, fazer o jantar, todas essas tradicoes que
povoam a nossa memdria e nos acompanham nestes
dias. Tiramos partido da combustdo da biomassa, em
particular do tronco de Natal, para o aconchego junto
de familiares e amigos a volta da lareira. Utilizamos a

296 | QUIMICA | Vol 48 | N2175 | 2024

combustao do gds para acender o fogdo e preparar as
iguarias tradicionais. Os tipos de gds utilizados mais
habitualmente para uso doméstico sao o gas liquefeito
de petréleo (GLP) e 0 gés natural (GN). O gas liquefeito
de petroleo é basicamente uma mistura de butano e
propano, que pode ser obtido a partir do refinamento do
petréleo ou obtido a partir das reservas de gds natural.
0 gas propano é mais pesado do que o ar, com uma
densidade de vapor de 1,5. A sua temperatura de ignicao
é semelhante a do gds natural, entre 493 e 604 °C. O
gas natural é, maioritariamente, metano, com uma
pequena percentagem de nitrogénio, etano, propano,
butano e outros gases em quantidade vestigial. O
gas natural é mais leve do que o ar. A sua densidade
éde 0,59 a 0,72. A sua temperatura de ignicao é de
482 a 632 °C. O poder calorifico do g3s liquefeito
de petroleo é aproximadamente 28% maior do que
o do gds natural. Isto significa que é possivel obter
mais energia a partir de uma menor quantidade de
matéria-prima. A combustao da parafina permite-nos
decorar as nossas casas e a nossa mesa de Natal com
0s mais variados tipos de velas.

Em suma, a combustdo é uma reagao quimica
através da qual é produzido fogo, se liberta energia na
forma de luz e calor que iluminam e aquecem a nossa
vida, e nos oferece o Natal tal como o conhecemos.

Saiba mais em:

Britannica, britannica.com/science/combustion (acedido em 24/11/2024).
Biomass combustion, ieabioenergyreview.org/biomass-combustion (acedido em

24/11/2024).

Cooking fuels, philackland.com/wp-content/uploads/2012/03/05-cooking-

fuels.pdf (acedido em 24/11/2024).

Paulo Ribeiro Claro, “A quimica das coisas”, Editora Universidade de Aveiro, Aveiro

2013. A quimica das coisas em Apple Books. aquimicadascoisas.org/?episodio=a-

quimica-do-fogo (acedido em 24/11/2024).
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O Desafio dos Materiais

Introducio

A atividade proposta nesta edicdo foi testada em diversos workshops com alunos e professores e
consiste num jogo - O Desafio dos Materiais. Uma vez que houve varios pedidos para tornar o seu
contetido publico, aqui fica! Neste jogo pretende-se dar resposta a um conjunto de desafios utilizando
somente o conteldo de uma caixa que é fornecida. Os desafios ilustram diversas propriedades dos
materiais no estado sélido, liquido e gasoso, bem como de reagdes quimicas. A intengao serd utilizar
o espfrito cientifico neste processo, ndo esquecendo que a experiéncia serd um passo imprescindivel.
Neste jogo formam-se grupos de 2 a 3 pessoas. Cada grupo tem acesso a uma caixa, na qual existe
o material a seguir mencionado, que devera ser replicado tantas vezes quantos os grupos em jogo.

Material

‘\ | B

Procedimento
Colocar o material genérico
dentro da caixa.

- Tina (30 x 50 cm) com

agua

- Caixa para conter todo

o material para cada
grupo

- Material genérico:
- Folhas de papel

absorvente

- Agua destilada
- Tesoura
- Lapis e folhas de papel

para rascunho

- 3 sacos com ziplock
-Saco 1:
- 3 frascos com tampa de

50 mL

- Agucar
- Hidrogenocarbonato de

sédio

- Amido de milho

- Frasco de 100 mL

com vinagre

- 2 frascos contagotas

de cerca de 10-15
mL

- 12 copos

descartaveis de 30
mL

- Espatula descartdvel
- Pipeta descartavel.

- Saco 2

- Palhinha

- 2 copos descartaveis

de 30 mL

- Saco 3
- Garrafa de dgua de

pldstico de 330 mL
vazia

- Rolha
- Baldo
- 2 elasticos

Identificar cada saco (1, 2,
3) e introduzir o material
respeitante em cada um.

No saco 1 encher e identificar os recipientes dos liquidos - Vinagre, Tintura de
lodo (diluida) e Indicador de couve roxa. Os recipientes dos sélidos - aguicar,
hidrogenocarbonato de sddio e amido de milho - deverdo ser cheios e rotulados
respetivamente com A, B e C.
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Em cada grupo, o monitor verifica
a observacdo das regras, controla
os tempos de inicio e execugdo
de cada desafio, bem como dos
questiondrios relativos a cada
Aconselha-se um monitor desafio. O monitor controla a
por cada 1a 2 grupos. pontuagdo do(s) grupos a seu cargo.

No inicio do jogo, o material encontra-se todo dentro da caixa. Os jogadores podem
retirar o material genérico no inicio, e os sacos de cada desafio no seu tempo respetivo.

¢ -Jé/ = s r

Instrucoes para os Jogadores

Neste jogo pretende dar-se resposta a um conjunto de desafios utilizando somente o contetido de
uma caixa que é fornecida. O objetivo da atividade é responder aos desafios propostos, utilizando
para isso o material fornecido. O material genérico pode ser retirado do interior da caixa no inicio.
Cada grupo deverd terd um monitor. Antes de passar a resolugdo pratica do desafio aconselha-se
estabelecer um plano de acdo. O jogo demora em média 1:30-2:00 h.

Regras do Jogo

1. Cada desafio tem um tempo limitado que serd controlado pelos monitores de cada grupo:
Desafio 1- 10 minutos

Desafio 2 - 10 minutos

Desafio 3 - 30 minutos

2. Cada desafio tem uma pontuagao:
Desafio 1- 15 pontos
Desafio 2 - 15 pontos
Desafio 3 - 25 pontos

3. Cada desafio serd resolvido utilizando o material fornecido para aguele desafio e, se necessdrio
o material fornecido para os desafios anteriores. NAQ pode ser utilizado o material fornecido para
os desafios seguintes.

4. Cada desafio dispde de trés pistas. Estas pistas estdo com os monitores. Cada pista solicitada retira
cinco pontos a pontuacdo final.

5. 0 primeiro grupo a terminar cada desafio ganha um Joker. Cada Joker vale cinco pontos ou podem
ser trocados por pistas.
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6. A seguir a cada desafio, existe um questiondrio para responder em 5 minutos. O questiondrio
deve ser respondido e entregue ao monitor de cada grupo apds a sua conclusédo. Cada questiondrio
vale 10 pontos.

O Jogo

O Desafio dos Materiais
Partida &)< 2 X< A5 X6 XED A7 10
&&&& 56)( W)~ 2 )3 D40 M-+ 2)EB( M) (12
x 35) (646566
&)@ Me7)<22) (L) (+o) (W
ﬁ B (A) #3) (16778 () (B) 47) (¥

A 32) (¥3) (W) (@5

S

68 B )X70) (45) 12

34

%
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Desafios

Desdfio 1- Descobrir as Substdncias Desconhecidas - 15 Pontos

O senhor Bonifdcio foi a mercearia do bairro comprar ingredientes para a neta fazer um bolo para
seu aniversdrio. A lista continha varias substancias: hidrogenocarbonato de sédio, amido e agucar.
Quando chegou a casa reparou que ndo tinha rotulado os frascos. SEM PROVAR, ajude o senhor
Bonifacio e identifique as substancias A, B e C.

Desdfio 2 - Aquecimento Global - 15 Pontos

Todos os anos a dona Maria passa os verdes na sua casa a beira-mar. Este ano, assim que chegou,
reparou que as horténsias cultivadas a entrada da casa estavam cor-de-rosa e ndo azuis, como
quando as havia plantado. Desesperadamente, ligou para um engenheiro agrénomo, a perguntar se
podia ser efeito de algum veneno. No entanto, dada a localizagdo da casa de férias da dona Maria,
o engenheiro acalmou-a dizendo que nado havia nada a temer.

Formule uma teoria, coloque hipdteses, planeie uma experiéncia e apresente provas sobre o que
pode ter acontecido as flores.

Desdfio 3 - O Poder da Quimica - 25 Pontos

Dois irmaos, Leandro e Leonardo, foram pescar em lados opostos de uma lagoa. Apés algumas horas
sem pescar nada, o Leonardo resolveu voltar para casa. Contudo, apercebeu-se que era o Leandro
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que tinha as chaves de casa. Contornando a lagoa, do local onde estava até ao irmao, o Leonardo
iria demorar 2 h. Entdo, pediu ao irmao que criasse um vefculo capaz de transportar a chave até

ao outro lado.

Sabendo que os veiculos sao movidos por rea¢des quimicas, apresente uma solugao para

o problema em questdo. Assim como um veiculo tradicional, o protétipo aqui construido,
devera mover-se somente quando lhe for dado o comando, apenas apds o tempo fornecido
para a sua resolucao. O teste ocorrera na tina com agua.

Neste desafio serd pontuado: velocidade do veiculo; trajeto percorrido, e por ultimo, a criatividade

e elegancia do protatipo.

Explicaciao

No Desafio 1, os jogadores deverao testar os sélidos brancos
com os liquidos fornecidos. Usando os copos de 30 mL, podem
testar-se os trés sélidos adicionando pequenas quantidades de
dgua, vinagre, Tintura de lodo e o Indicador de couve roxa. Nestes
testes pode utilizar-se um racional semelhante ao referido em [1].
No Desafio 2 associamos o evento ao aquecimento global, como
tal o CO, na atmosfera, e as chuvas dcidas resultantes deverao
ter responsabilidade no assunto. A hipétese de trabalho devera
contemplar esta possibilidade. Para executar uma experiéncia
que o comprove, os jogadores devem provar que o CO, tem a
capacidade de acidificar a 4gua. Utilizando dois copos com dgua e
indicador de couve roxa, mantendo um como controlo, irdo soprar
com o auxilio da palhinha no outro copo, ao fim de algum tempo,
este mudara de cor. O efeito nas flores devera ocorrer através
de um mecanismo semelhante. O racional serd semelhante ao
referido em [2]. No Desafio 3, os jogadores deverao utilizar como
propulsao o CO, em forma de gds, que se liberta quando juntamos
o hidrogenocarbonato de sédio ao vinagre. Para tal, devem

Material Suplementar

colocd-los dentro da garrafa de modo que figuem separados e
s6 se juntemn quando o teste do protétipo tiver inicio, utilizando
por exemplo, os baldes fornecidos. O protétipo deve flutuar e
mover-se na direcdo pretendida. Para tal, a libertagao de CO,
deverd ser direcionada com o auxilio da palhinha por exemplo.

2

y

Tabuleiro de jogo, exemplos de pistas e questionarios disponiveis como material suplementar em spq.pt/files/files/

BSPQ/N175-artigo_EMN175.pdf.
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A30002188.
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Enabling Technologies
in Pharmaceutical and
Chemical Development

A Escola de Executivos da NOVA FCT, Faculdade de
Ciéncias e Tecnologia da Universidade NOVA de Lis-
boa, em parceria com a Universidade de Greenwich,
apresenta a 2.? Edi¢ao do Curso Enabling Technologies
in Pharmaceutical and Chemical Development, um
programa inovador e internacional que ird decorrer
de 14 a 17 de abril de 2025, nas instalacdes da NOVA
FCT. Este curso pioneiro visa promover a transferéncia
de conhecimento entre academia e industria através
da apresentagao de tecnologias de ponta para o de-
senvolvimento quimico e farmacéutico. Pretende-se
contribuir para o fortalecimento de novas técnicas
laboratoriais, estimular a criatividade em sintese
organica e promover praticas mais sustentdveis na
industria e na academia. O curso estd alinhado com os
objetivos da Unidade de Investigacao em Quimica Verde
(LAQV), existente na NOVA FCT. O programa oferece
uma visao abrangente e prética sobre tecnologias
emergentes, como quimica de fluxo, eletroguimica

DESTAQUES SPQ

Course

Enabling
Technologies in

Pharmaceutical
and Chemical
Development

(com maddulo prético), fotocatélise, biocatalise, ma-
chine learning, inteligéncia artificial e tecnologia de
membranas. Para além destes tépicos, serdo também
abordados temas como a sintese quimica “high-throu-
ghput”, o desenvolvimento quimico, e a larga escala
nas industrias quimica e farmacéutica, preparando
profissionais para se destacarem no setor quimico e
farmacéutico. As aulas, combinando teoria e pratica,
serdo conduzidas por especialistas internacionais da
indUstria e academia, tais como o Dr. JesUs Alcazar
(Johnson & Johnson), a Dr.2 Erika Tassano (Novartis), o
Dr. Darren Poole (GlaxoSmithKline), o Dr. Robert Green
(Vertex) e o Prof. Kevin Lam (University of Greenwich),
entre outros. Inscreva-se.

Mais informagdes disponiveis em: execed.fct.unl.pt/en/skills__
building_prog/enabling-technologies-in-pharmaceutical-and-
chemical-development

22" International Conference on Carbon Dioxide

Utilization (ICCDU 2025)

ol 22°1CCDU

FOR A CIRCULAR ECONOMY 2

2025

JUNE
23-27

LISBON, PORTUGAL

w TECNICO NS VA

LISBOA

01CCDU 2025 ird ser organizado pela primeira vez em
Lisboa, e decorrerd de 23 a 27 de junho de 2025. A
222 edi¢do do ICCDU serd organizada conjuntamente
pelo IST-Universidade de Lisboa e pela NOVA School of
Science and Technology, em parceria com a Sociedade
Portuguesa de Quimica. Sob o tema “CO, para uma
Economia Circular”, o ICCDU 2025 seguird o sucesso

das edicdes anteriores da série ICCDU, fornecendo uma
plataforma vital para a troca de conhecimentos, abor-
dagens inovadoras e impulsionando solugdes pioneiras
e tecnologias sustentdveis para acelerar em diregdo a
uma economia circular de carbono mais eficaz.

Mais informagoes disponiveis em: iccdu2025.events.chemistry.pt
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27" International

Conference on Chemical
Thermodynamics (ICCT2025)

A'ICCT2025, que decorrerd no Porto, Portugal, entre
20 e 24 dejulho de 2025, constitui uma oportunidade
Unica para os investigadores de todo o mundo espe-
cializados em Termodindmica Quimica apresentarem
a sua investigagao e trocarem experiéncias valiosas.
Ao reunir cientistas académicos de diversas regices do
mundo, esta conferéncia visa proporcionar um férum
para discutir uma vasta gama de tdpicos relacionados

e as suas propriedades e aplicagoes. O objetivo global
é promover debates e colaboragdes cientificas numa
atmosfera socialmente dindmica e intelectualmente
estimulante que inspirard novas aplicagdes no dominio
do desenvolvimento sustentdvel.

Mais informagées disponiveis em: icct2025.events.chemistry.pt

21% European Symposium on Fluorine Chemistry

0 27 European Symposium on Fluorine Chemistry
realizar-se-4 em Lisboa, Portugal, entre 3 e 9 de
agosto de 2025, tendo como anfitria a Universidade
NOVA de Lisboa em parceria com a Sociedade Portu-
guesa de Quimica (SPQ). O ESFC Lisboa reunird um
grande nimero de investigadores internacionais da
academia, institutos de investigacao e industria. O
programa cientifico oferece féruns que cobrem uma
vasta gama de quimica aplicada e fundamental do
flor. Oferecerd conhecimentos de quimica fisica e
tedrica e dos dominios das tecnologias envolvendo o
fllor, processos sustentaveis, biomedicina e ciéncia
dos materiais, entre outros.

Mais informagées disponiveis em: 21-esfc-lisbon.events.chemistry.pt

International
Symposium on

Synthesis and Catalysis

(ISySyCat2025)

A 6.2 edicao do International Symposium on Synthesis
and Catalysis (ISySyCat2025), terd lugar na Faculdade
de Farmacia da Universidade de Coimbra, na cidade
de Coimbra, entre 2 e 5 de setembro de 2025. A
conferéncia centrar-se-3 em tépicos-chave da sintese
e catdlise contemporanea de materiais organicos,
organometilicos, polimeros e materiais, que sdo rele-
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vantes tanto para os quimicos académicos como para
os industriais. De um modo geral, 0 ISySyCat centra-se
fortemente na sintese quimica com catdlise associada
a varias tecnologias facilitadoras, como os métodos de
fluxo continuo, a catalise fotorredox e a eletrossintese.

Mais informagges disponiveis em: isysycat2025.events.chemistry.pt
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abril de 2025

13 - 16 de abril de 2025, Darwin, Australia
Medicinal Chemistry & Chemical

Biology Conference (MCCB 2025)
mccb2025.com.au

Agenda

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

> fevereiro de 2025

06 - 07 de fevereiro de 2025, Camberra, Australia
Supramol25
raci.org.au/events

11 de fevereiro de 2025, online
IUPAC Global Women's Breakfast (#GWB2025)
iupac.org/gwb

18 - 19 de fevereiro de 2025, Jerusalém, Israel
88" Annual Meeting of the

Israel Chemical Society (ICS)
chemistry.org.il/conference

27 de fevereiro - 02 de marco de

2025, Seul, Coreia do Sul

13t International Conference on Bioinformatics and
Computational Biology (ICBCB 2025)
icbcb.org/index.html

marco de 2025

07- 05 de marco de 2025, Boston, EUA
Pittcon 2025

pittcon.org

09 - 14 de margo de 2025, Aveiro, Portugal
Supralife Third School “Supramolecular
Multifunctional Biomaterials”
supralife.eu/thirdschool

10 - 13 de marco de 2025, Hannover, Alemanha
33 Annual Meeting of the German
Crystallographic Society

dgk-conference.de

23 - 27 de margo de 2025, San Diego, EUA
ACS Spring 2025 National Meeting & Exposition
acs.org/meetings/acs-
meetings/future-meetings.htm!

24 - 26 de marco de 2025, online

X-Ray Photoelectron Spectroscopy (XPS/ESCA) and
Data Processing Short Course
surfaceanalysis.org/Online_Short_Courses.html

26 - 29 de marco de 2025, Osaka, Japao
105" CSJ Annual Meeting 2025
pub.confit.atlas.jp/en/event/csj105th

14 - 17 de abril de 2025, Costa da Caparica, Portugal
Enabling Technologies in Pharmaceutical

and Chemical Development
execed.fct.unl.pt/en/skills_building_prog/
enabling-technologies-in-pharmaceutical-and-che
mical-development

28 - 30 de abril de 2025, Faro, Portugal
9™ Portuguese Young Chemists Meeting (9 PYCheM)
9pychem.events.chemistry.pt

maio de 2025

04 - 08 de maio de 2025, Brunner, Suica
SCS Conference on Stereochemistry 2025
(Burgenstock Conference)
scg.ch/component/eventbooking/bc25

05 - 07 de maio de 2025,
Mulheim an der Ruhr, Alemanha
100 Years Fischer-Tropsch Process
dechema.de/en/Fischer_
Tropsch_Process_2025.htm

13 - 15 de maio de 2025, Barcelona, Espanha
12" International Chlor-Alkali Technology
Conference and Exhibition
eurochlor2025.org

13 - 15 de maio de 2025, Riidesheim, Alemanha
Beilstein Nanotechnology Symposium 2025
beilstein-institut.de/en/symposia/defect-
mediated-engineering-of-nanomaterials

18 - 22 de maio de 2025, Montreal, Canada
247" ECS Meeting
electrochem.org/247

18 - 23 de maio de 2025, Porto, Portugal
15" Fundamentals of Adsorption (FOA15)
foa15.events.chemistry.pt

19 - 21 de maio de 2025, vdrios locais pelo mundo
Pint of Science 2025
pintofscience.com

20 de maio de 2025, vdrios locais pelo mundo

World Metrology Day
worldmetrologyday.org
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junho de 2025

10 - 13 de junho de 2025, St. Andrews, Escécia
International Conference on Sustainable
Chemistry for Net Zero (ICSC-NZ)

icsc-nz.com

12 - 13 de junho de 2025, Chicago, EUA
EWOC 2025 (Empowering

Women in Organic Chemistry)
ewochem.org

16 - 18 de junho de 2025, Estocolmo, Suécia
3 National Meeting of the Swedish
Chemical Society (SCS2025)

scs2025.se

22 - 27 de junho de 2025, Groningen, Paises Baixos
European Polymer Congress 2025 (EPF 2025)
epf2025.o0rg

23 - 27 de junho de 2023, Lisboa, Portugal
22" International Conference on

Carbon Dioxide Utilization
iccdu2025.events.chemistry.pt

julho de 2025

14 - 16 de julho de 2025, Kuala Lumpur, Maldsia
9 Edition of Malaysia International Scientific
Instruments and Laboratory Equipment Exhibition
and Conference (LabAsia2025)

lab-asia.com

14 - 19 de julho de 2025, Kuala Lumpur, Maldsia
50" World Chemistry Congress & 53

General Assembly (IUPAC 2025)

iupac2025.org

20 - 24 de julho de 2025, Porto, Portugal
27" International Conference on Chemical
Thermodynamics (ICCT2025)
icct2025.events.chemistry.pt

agosto de 2025

03 - 09 de agosto de 2025, Lisboa, Portugal
21t European Symposium on

Fluorine Chemistry (ESFC-Lisbon)
21-esfc-lisbon.events.chemistry.pt

17 - 21 de agosto de 2025, Washington, EUA
ACS Fall 2025 National Meeting & Exposition
acs.org/meetings/acs-
meetings/future-meetings.html
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24 - 28 de Agosto de 2025, Sydney, Australia

32" International Symposium on the Chemistry of
Natural Products & 12™" International Congress on
Biodiversity (ISCNP-32/ICOB-12)
iscnp32-icobl2.org

31de Agosto - 04 de setembro de
2025, Barcelona, Espanha
Euroanalysis 2025
euroanalysis2025.com/index.php

31de agosto - 05 de setembro de

2025, Trondheim, Noruega

16t European Congress on

Catalysis (EuropaCat 2025)
ntnu.edu/web/europacat2025/europacat2025

setembro de 2025

02 - 05 de setembro de 2025, Coimbra, Portugal
International Symposium on Synthesis and
Catalysis (ISySyCat2025)
isysycat2025.events.chemistry.pt

05 - 06 de setembro de 2025, Nova Deli, india
Asian Chemicals Forum (ACF 2025)
asianchemicalsforum.com

07 - 12 de setembro de 2025, Mainz, Alemanha
76" Annual Meeting of the International
Society of Electrochemistry
annual76.ise-online.org

08 - 10 de setembro de 2025, Lisboa, Portugal

15" European Congress of Chemical Engineering
(ECCE) & 8™ European Congress of Applied
Biotechnology (ECAB) & 3 Iberoamerican Congress
on Chemical Engineering (CIBIQ)
ecce-ecab2025.eu

14 - 17 de setembro de 2025, Monastir, Tunisia
39" International Conference on Solution Chemistry
sctunisie.org/icsc2025

23 - 25 de setembro de

2025, Nuremberga, Alemanha
POWTECH 2025 & PARTEC 2025
powtech-technopharm.com/en

29 de setembro - 01 de outubro de
2025, Karlsruhe, Alemanha
Science Forum Chemistry 2025
gdch.science
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