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APRESENTACAO

A pesquisa quimica resulta em beneficios para vérias 4reas
diferentes. Entre essas estao as de Tecnologia Mineral e de Novos
Materiais, de particular interesse para o CETEM.

Os esforcos do Centro de Tecnologia Mineral - CETEM e
da Associagao Brasileira de Quimica - AB(Q), somam-se assim
para proporcionar um volume de referéncia sobre “A Pesquisa
Quimica nas Universidades Brasileiras”.

Objetiva-se divulgar o que estd sendo realizado e promover
o intercimbio entre pesquisadores e potenciais usudrias de seus
trabalhos.

ROBERTO C. VILLAS BOAS
Diretor CETEM

PETER RUDOLF SEIDL
Presidente ABQ
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INTRODUCAO

A Financiadora de Estudos e Projetos — FINEP encomendou o
presente trabalho com a finalidade de obter um diagnéstico e alter-
nativas para a elaboraciao de um programa para a drea. O docu-
mento visa mostrar os diferentes segmentos da pesquisa quimica a
sua situacao no Pais e apontar aspectos que merecam a atencdo da

FINEP e outras agéncias.

Um levantamento preliminar de informacGes sobre area foi feito
através da analise dos seguintes documentos:

PBDCT - Pesquisa Fundamental e Pés-Graduacdo (1974);
Academia de Ciéncias do Estado de Sdo Paulo (1978); CNPq -
Avaliacdo e Perspectivas (1977, 1978 e 1982); textos de natureza
semelhante, produzidos pelo PRONAQ, PADCT e FAPESP e anais e
resumos de conferéncias, encontros e simpdsios nas diferentes areas
da quimica. Essas informacgGes foram completadas através da docu-
mentacdo existente na FINEP, CNPq e CAPES.

Consultas quanto ao documento e fontes adicionais de in-
formacdo foram obtidos junto a FINEP, CAPES e CNPq. A
metodologia constitui de uma abordagem por area, através da con-
sulta a especialistas, realizada em janeiro de 1988.

Em abril foi realizado um levantamento de informacoes sobre as-
pectos da infra-estrutura de pesquisa. Para este fim foram feitos
contatos como Plano Nacional de Bibliotecas Universitarias do
SESU/MEC e Subprograma de Quimica e Engenharia Quimica do
PADCT/Area de Informacao do IBICT; com o Escritério de Pro-
Jetos Especiais (responsavel pelos Centros de Recursos Avangados)
da National Science Foundation, nos EUA, e com fabricantes de
equipamentos e insumos para a pesquisa.

Uma viagem aos EUA em maio/junho propiciou contatos na
American Chemical Society e com participantes do 32 Congresso de



Quimica da Ameérica do Norte para uma apreciacdo da fronteira de
pesquisa nos diferentes campos. Uma exposicdo industrial forneceu
precos e modelos da mais recente geracio de equipamentos para a
pesquisa. Durante o ano de 1989 a minuta do documento e suas
principais constatagdes foram alvo de criticas e sugestGes por parte
de membros da comunidade cientifica e funciondrios de agéncias
governamentais.

A realizacao deste trabalho foi possivel gracas ao apoio da Fi-
nanciadora de Estudos e Projetos - FINEP, Conselho Nacional de
Desenvolvimento Cientifico e Tecnolégico - CNPq, Centro de Tec-
nologia Mineral - CETEM e Associacio Brasileira de Quimica -
ABQ. Cabe um agradecimento a todos aqueles que contribuiram
com informagGes, criticas e sugestdes, especialmente: Fibio Celso
M.S. Guimaraes, Reinaldo Guimardes, Wilson Chagas de Aradjo,
José Jorge Campello R. Pereira, W.B. Kover, A.C. Massabni, M.A.
Chaer do Nascimento, C.A.L. Filgueiras, D.W. Franco, E. Tfouni,
O.A. Serra, F. Reis, A. Arnébio S. Gama, L.A. Avaca, A. Curtius,
C. Collins, Dorila P. Velloso, E.B. Mano, E. Ermel Monteiro, J.
Comasetto, Jorge Guimardes, M. Auxiliadora Kaplan, M. Schmal,
O. El-Seoud, Pérsio S. Santos, P.Bakusis, Roberto R. Coelho, An-
gelo C. Pinto, C. Kascheres, V.G. Toscano, Walter B. Mors, J.M.
Riveiros, E.S. Vichi, G. Vicentini, E. A. Neves, Arthur F. Fin-
deis, Eliane C. Louzdo, Eloisa C. Marques, Edgard Rocca, Anilio
A. Rodrigues, Ivan Roberto Cerqueira, M. Aparecida H. Cagnin,
Yone Chastinet, Tania M. Urbano da Silva, lvan Rocha, Massaioshi
Yoshida, B. Gilbert, F. Rader de Aquino Neto e Y.L. Lam.

O tratamento do material, interpretacio de dados e conceitos
emitidos sdo de responsabilidade exclusiva do autor.

CAPITULO 1

A QUIMICA DE HOJE

A quimica é um campo da ciéncia e um setor da inddstria. Con-
ceitualmente, ela inclui a sintese, modificacdo ou degradagio de
moléculas com liberacdo ou armazenamento de energia nas ligacGes
entre seus dtomos. Além da importancia da quimica como ciéncia
em si, ela pode ser encarada como o elo entre estudos fundamentais
sobre a estrutura e propriedades da matéria e seus desdobramen-
tos, sejam eles em outros ramos de investigacado (biologia, geologia,
etc.) ou campos de aplicacdo (engenharia, agronomia, medicina,
etc.). A quimica é uma ciéncia central, tanto para os processos
vitais quanto para aqueles nos quais esta baseada grande parte de
nossa indistria de transformacao. Além disso, reacGes quimicas sao
utilizadas para preparar e analisar amostras em muitos dos demais
campos da ciéncia e da tecnologia. Assim, o avan¢o das ciéncias ex-
perimentais, do desenvolvimento de novos processos e materiais, do
monitoramento do meio ambiente em nosso planeta e da estratos-
fera, e da exploracdo de outros corpos celestes esta estreitamente
vinculada aos avancos da quimica.

Como um dos principais vetores do avango tecnoldgico na
inddstria de transformacdo, a quimica foi, em grande parte, respon-
savel pela “invasdo” de setores tradicionais, como os de medicamen-
tos, alimentos, roupas, méveis, etc. A substituicio de materiais de
origem extrativa por produtos sintéticos modificou profundamente
a economia, os habitos e os costumes de todas as regides do mundo
alcancadas pelo progresso.

A indistria quimica foi uma das principais beneficiadas com o
deslumbramento que acompanhou o lancamento de novos medica-
mentos, pesticidas, plasticos e fibras, e centenas de outros produtos
destinados a modernizar a indistria e a agricultura. Integrando




o trinbmio pesquisa-engenharia-producio, a indistria quimica ex-
perimentou uma significativa lucratividade até o final dos anos 60.
Dependendo da pesquisa para o desenvolvimento de novos produ-
tos e processos, a indistria quimica propiciou um enorme avanco na
quimica como ciéncia, desenvolvendo trabalhos de fronteira em seus
préprios laboratérios, apoiando ou contratando trabalhos nas uni-
versidades e oferecendo carreiras estimulantes e bem remuneradas
aqueles estudantes que optassem pela quimica.

E digno de nota que nos (ltimos vinte anos, enquanto a quimica
passava por uma virtual evolucdo em termos de técnicas, instru-
mentacdo e habilidades, a indistria quimica passava por trans-
formacGes de outra natureza. Elas resultaram de uma crescente pre-
ocupacao com a ecologia, que parece acompanhar o desencanto com
o préprio progresso, da ocorréncia de seguidos acidentes com produ-
tos quimicos e dos dois “choques de petrdleo” (que substituiram a
tradicional crenga de que investimento é um bom negécio pela con-
veniéncia de especular com estoques de matérias-primas da indiistria
quimica). “Reestruturacdo” passou a ser palavra de ordem. Certos
tipos de unidade produtiva (de baixa rentabilidade ou poluentes, por
exemplo) estdo sendo desativados, e hd uma nitida tendéncia de di-
versificagdo, tanto no sentido de produtos de maior valor agregado
quanto de ingressar em outras areas de producdo. Sucedem-se as
compras, vendas e fusdes de divisdes ou mesmo de empresas inteiras
e suas relagcbes com a pesquisa quimica que vém sendo alteradas de
maneira correspondente.

A quimica esta vivendo um momento no qual a sociedade lhe
impde novos desafios em termos de elucidar (e até certo ponto,
controlar) processos vitais e de elaborar novos materiais com pro-
priedades cada vez mais especificas. Para trabalhos a nivel mole-
cular, a quimica lanca mio, de forma crescente, de teorias e ex-
perimentos inicialmente desenvolvidos na fisica e apoiados na com-
putagao, enquanto suas descobertas contribuem principalmente para
0s avancos em outros campos. A medida que as interacdes entre

a quimica e outras disciplinas aumentam e suas fronteiras se tor-
nam menos nitidas,a “inddstria quimica” vai se transformando em
“indistria de tecnologia”. Admite-se, inclusive, que a quimica es-
teja passando por uma metamorfose cujo desfecho ainda é objeto
de muita reflexdo e especulacao.

H4 uma certeza, entretanto: a quimica continuara a fornecer
os conhecimentos fundamentais necessarios para lidar com as de-
mandas de nossa sociedade, inclusive aqueles que determinam a
qualidade de vida e a estabilidade econdmica.

AREAS DA QUIMICA

A quimica é tradicionalmente dividida em quimica inorganica,
quimica analitica, quimica organica, fisico-quimica e bioquimica.
Os curriculos dos cursos de quimica sdo organizados segundo essa
divisio, e o ensino obedece a seqiiéncia acima (as propriedades
periédicas dos elementos e alguns conceitos relacionados ao com-
portamento quantitativo de moléculas podem ser englobados em
“quimica geral”). A delimitacdo das areas tem origens histéricas e
h4 uma crescente interpenetracio entre as mesmas. Suas fronteiras
se tornam menos nitidas 3 medida que fendmenos quimicos sao des-
critos a niveis cada vez mais fundamentais. Ha também areas clara-
mente interdisciplinares como as de polimeros e de catélise que, ex-
ceto em seus aspectos muito particulares, ndo admitem classificagao
nas areas tradicionais. Por outro lado, ha certos tipos de fenGmeno,
os fotoquimicos ou eletroquimicos, por exemplo, que podem ser
abordados segundo seus aspectos organicos, inorganicos, fisico-
quimicos, bioquimicos ou utilizados para fins analiticos. Também
ha dreas de investigagdes situadas nas fronteiras entre dreas como a
quimica organometalica, ou o estudo de compostos onde metais tem
como ligantes grupamentos organicos, ou a fisico-quimica organica,
onde técnicas fisico-quimicas sdo aplicadas ao estudo de reagoes
organicas. Finalmente, hd o caso particular da quimica analitica,



que utiliza fundamentos das outras dreas para um fim especifico: a
anélise de substancias.

Argumenta-se que uma classificacdo em “sintese”, “dinamica” e
“estrutura” refletiria melhor as divisdes da quimica moderna. Entre-
tanto, as dreas tradicionais continuam sendo largamente utilizadas
para designar departamentos, cursos, livros, sessdes de congressos,
etc. Outras denominacGes como “quimica da...” ou “... quimica”
sdo utilizadas ao lado destas para descrever um tipo especifico de
investigacao ou aplicacdo.

A divisdo entre a quimica organica e inorganica é baseada nos
elementos presentes nas substincias que as constituem. A quimica
organica é a quimica dos compostos do carbono combinado a outros
elementos como hidrogénio, oxigénio, nitrogénio, fésforo, enxofre,
etc. A organica estd intimamente vinculada ao tipo especial de es-
trutura dessas moléculas, e exclui normalmente éxidos e sulfetos
simples de carbono, bem como compostos como &acido carb&nico
ou cianidrico e seus sais. Por exclusdo, a quimica inorganica com-
preende todos os compostos que ndo sido organicos. Esta separagao
é baseada no grande niimero de compostos organicos que, sendo
de interesse tedrico ou pratico, ja foram ou poderdo ser sintetiza-
dos. A fisico-quimica é caracterizada pelo método de abordagem ao
sistema quimico, sem se importar com ¢ fato de que seja organico
ou inorganico. A analitica estd voltada para a identificacdo e de-
terminacdo quantitativa de elementos e compostos em amostras
de interesse, e a bioquimica compreende a quimica de sistemas
biolégicos.

Quimica Organica

A quimica organica era originalmente definida como “a quimica
dos organismos vivos” — definicdo que serve hoje para a bioquimica
— tendo evoluido para a quimica dos compostos de carbono. Ela

é tradicionalmente vinculada a aplicacGes tecnoldgicas, e inclui a
quimica de produtos tdo diversos quanto alimentos e combustiveis.

A quimica organica recebeu um extraordinario impulso na se-
gunda metade do século passado, quando revelou o seu potencial
para sintetizar moléculas de interesse econdmico. A proliferagao de
novos compostos, a necessidade de determinar suas estruturas e o
incentivo ao conhecimento e sistematizacdo dos processos utiliza-
dos na sua producdo deram origem ao relacionamento intimo entre a
pesquisa e suas aplicacOes industriais. Essa caracteristica marcante
do campo da quimica é ainda, em sua maior parte, devida a quimica
organica. Para muitas pessoas a palavra “quimica” é imediatamente
associada a quimica organica.

A pesquisa em quimica organica pode ser classificada segundo
trés grandes divisdes: produtos naturais, fisico-quimica organica e
sintese organica. Estas sao descritas em seguida.

.Produtos Naturais

Compreende o estudo de isolamento, caracterizacao e identi-
ficacdo estrutural das substincias de origem vegetal ou animal na
natureza. A identificacdo de novos produtos naturais — alcaléides e
terpenos de plantas (inclusive as marinhas), antibidticos de fungos, e
peptideos de origem humana ou natural — estd fortemente vinculada
ao que é desenvolvido em outras disciplinas. A cromatografia per-
mite a separacio e isolamento de compostos presentes em pequenas
quantidades de amostras complexas; a determinacao da composi¢cao
e estrutura (inclusive a estereoquimica) depende de métodos sofisti-
cados de ressonancia magnética nuclear (RMN), espectrometria de
massas (EM) e cristalografia de raios X (CRX). Conhecimentos de
botanica ou zoologia, farmacologia e medicina sdo necessarios para
uma completa investigacdo que cobre também a classificacao das
amostras (origem, ecologia) e os testes de sua atividade.



.Fisico-Quimica Organica

Relaciona mudancas no comportamento fisico, quimico ou es-
pectroscépico de compostos organicos as mudangas que ocorrem
em sua estrutura molecular durante determinado processo. Procu-
rando descrever, em detalhes, o caminho através do qual reagentes
sdo transformados em produtos, a fisico-quimica orgdnica lanca
m3o de métodos sintéticos (inclusive para fins de substituicdo
isotépica) e técnicas cinéticas e/ou espectroscopicas para acom-
panhar a evolucio de processos ou propriedades de interesse. A in-
fluéncia de fatores como solventes, temperatura, catalisadores, pH,
etc. sdo analisadas em seus miiltiplos aspectos com a finalidade
de estabelecer uma base conceitual para prever o comportamento
e possiveis rotas sintéticas para materiais ainda desconhecidos. A
fisico-quimica orgdnica ganhou um impulso consideravel no periodo
entre 1940 e 1970, quando estudos fundamentais voltaram-se para
esclarecer algumas das principais controvérsias em torno das teo-
rias de estrutura e reatividade em quimica organica, acabando com
o seu carater essencialmente empirico-descritivo. Hoje suas abor-
dagens e técnicas sio largamente empregadas em outros campos,
notadamente os de natureza bioldgica.

.Sintese Organica

E dedicada 3 construcio de moléculas segundo objetivos bem
definidos, procurando suplementar a disponibilidade de produtos
naturais de interesse e preparar substancias novas e (iteis que nao sio
encontradas na natureza. O desenvolvimento de rotas sintéticas (i.e.
seqiiéncias de reacGes quimicas) que permitam o preparc de quan-
tidades substanciais de produtos suficientemente puros para o con-
sumo humano requer uma evolucdo criativa do processo e filosofia
da sintese organica. Algumas décadas atras, estratégias sintéticas
eram baseadas em combinacdes inteligentes de reacées ja conheci-
das (hoje elas podem ser simuladas por computador, possibilitando
a comparacao de rotas alternativas). Com o desenvolvimento do

raciocinio mecanistico, foi possivel inventar novas reagoes que po-
dem ser aplicadas a metas cientificas especificas. O sucesso deste
processo de raciocinio, que combina analogia, dedugao e concepgao,
conferiu a sintese organica um alcance e poténcia sem precedentes.

A sintese recebeu também uma enorme contribuicao em termos
do desenvolvimento de novas técnicas preparativas. Entre estas,
estdo as condicdes nas quais as reagSes sao conduzidas (ligadas a
polimeros sélidos, em interfaces, sob condicOes extremas, induzidas
por lasers, etc.), o uso de catalisadores para executar fungdes es-
pecificas, e o uso de reagentes capazes de controlar a estereoquimica
de determinadas reacGes, conferindo aos produtos a desejada com-
plexidade molecular tridimensional.

E facil prever a continuidade dos avancos na quimica organica.
Eles resultardo da interacdo entre as atividades de isolamento e de-
terminacdo de estrutura (especialmente de produtos naturais), das
investigacdes sobre estrutura e reatividade que caracterizam a fisico-
quimica organica e todo o processo criativo implicito em sintese
orginica. Suas interacdes com a fisico-quimica, quimica inorganica,
quimica computacional, bioquimica e biologia tendem a aumentar
rapidamente, dificultando a distincdao entre essas areas.

Fisico-Quimica

A fisico-quimica aborda, sob o angulo fisico, as outras dreas da
quimica, da bioquimica, da biofisica, da engenharia quimica e da
ciéncia dos materiais. Compreendendo os aspectos fundamentais
dessas outras 4reas, a fisico-quimica serve de elo de ligacdo entre as
mesmas. A fisico-quimica inclui o estudo de todas as propriedades
que podem ser medidas, o desenvolvimento de métodos experimen-
tais e de instrumentais para fazer as medidas, a racionalizacio de
medidas que j4 foram feitas, o desenvolvimento de teorias que po-
dem ser expressas matematicamente e a previsao de valores de pro-



priedades que podem ser verificadas por medidas experimentais.

A evolucao da fisico-quimica a partir da segunda metade do
século passado acompanhou a da cinética, da termodindmica, de
estudos eletroquimicos, de gases e de solucdes. No inicio do século
vinte, a quimica nuclear e a mecinica quéintica proporcionaram a
fisico-quimica uma sélida base conceitual e abriram-lhe um novo e
vasto ramo de investigacao.

Os avancos na fisico-quimica sempre tém sido impulsionados
pelo aparecimento de novas técnicas de diagndstico e medida,
mas nada se compara ao papel crucial desempenhado pela instru-
mentacio sofisticada e complexa, que vem abrindo novos ramos de
investigacdo e ampliando as fronteiras da fisico-quimica nas duas
dltimas décadas. Além dos instrumentos produzidos em série e
utilizados principalmente para fins de andlise e caracterizagao de
substincias, hd alguns métodos instrumentais que estao ao alcance
do pesquisador que disponha de recursos suficientes para adquiri-los.
Além desses, temos:

.Lasers

Estao encontrando uma variedade crescente de aplicacoes, que
dependem de uma ou mais das qualidades do laser de fornecer luz
de intensidade extremamente alta, poténcia extremamente alta e
pureza espectral extremamente alta, e/ou duracao extremamente
curta. Geralmente a configuracdo de um laser é ditada pela carac-
teristica, entre outras, que seja mais importante para a experiéncia
visada, mesmo as expensas das demais.

Houve trés desenvolvimentos cruciais na tecnologia de lasers
que tiveram um grande impacto sobre a quimica: uma grande va-
riedade de lasers sintoniziveis passou a ser produzida comercial-
mente; a invencao de lasers de comprimentos de ondas curtas deu
acesso a radiacao ultravioleta a alta poténcia; e a capacitacao para
produzir pulsos de duracdo cada vez mais curtos, alcancando um
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pico-segundo e além. H4 muitos tipos diferentes de lasers, co-
brindo certas faixas de comprimento de onda e de custos também
variaveis. Os lasers mais potentes produzem apenas comprimentos
de ondas discretos e sao mais dteis no estudo de materiais sdlidos
(que geralmente possuem propriedades de absorgao mais largas). Os
lasers sintonizaveis sao de maior importancia para muitas aplicacdes
quimicas (inclusive aquelas que abriram todo um campo de espec-
troscopia nao-linear) que incluem: espectroscopia Raman antistokes
coerentes (CARS), espectroscopia de pico-segundos, espectroscopia
de absorcao saturada, espectroscopia de ionizacao multifoton, es-
pectroscopia de ressondncia magnética a laser, e muitas outras
variacdes importantes de técnicas espectroscopicas conhecidas.

Computadores

O uso de computadores na quimica (em particular, na fisico-
quimica) acompanhou de perto o extraordinario desenvolvimento
da computagdo nas dltimas trés décadas. O crescimento exponen-
cial no niimero de computadores utilizados em laboratérios quimicos
encontra um paralelo no volume de recursos computacionais colo-
cados ao alcance do quimico. O uso sucessivo de computadores em
experimentos pode ser classificado segundo trés etapas distintas: a
informatizacdo da coleta de dados experimentais; a automacio do
processo de controle de experimentos através da monitoracdo, em
tempo real, da evolucdo de parametros criticos daquele experimento;
e de aplicacdes que se aproximam da inteligéncia artificial, onde o
computador executa funcdes de alta complexidade no calculo e/ou
interpretacao de dados. Microcomputadores s3o integrados em ins-
trumentos especificos e podem monitorar dados de varios sensores
simultaneamente. Técnicas de transformada de Fourier permitem a
deteccio de sinais fracos e s3o utilizadas de maneira rotineira em
RMN e espectroscopia na regido do infravermelho (IV). A realiza-
¢do de todo o potencial de aplicacdes da computacdo 3 quimica
depende, entretanto, dos maiores computadores cientificos, acopla-
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dos a bibliotecas de software e recursos graficos. A evolucao da
quimica tedrica baseada em calculos de estrutura eletrénica a par-
tir de principios basicos estd intimamente relacionada ao desen-
volvimento de hardware e software capaz do processamento de
grandes quantidades de niimeros precisos. A simulacdo da estrutura
das supermoléculas de interesse biolégico requer a minimizacao das
energias correspondentes ao movimento simultaneo de centenas de
dtomos, tarefa que estd ao alcance de apenas alguns tipos avancados
de computador.

.Feizes Moleculares

Representam experimentos realizados em condicoes nas quais os
reagentes se encontram a pressoes tao baixas que cada molécula
que reage possui, no maximo, uma oportunidade para colisio. O
essencial da técnica é o fato de se ter um feixe definido, na direcdo

que pode ser selecionada por velocidade. A colisdo deve ocorrer em |

um volume pequeno, de maneira que a distribuicao angular dos pro-
dutos ou das moléculas que colidem contenha muita informacao.
Nos dltimos vinte anos o desenvolvimento de sistemas de feixes
moleculares cruzados e fontes de feixes de alta intensidade trans-
formaram esse método em uma poderosa ferramenta experimental
para a investigacao de reacoes quimicas elementares, de processos
de transferéncia de energia, e de potenciais intermoleculares. Nos
ltimos cinco anos, experimentos com feixes moleculares, especial-
mente aqueles acoplados a feixes supersénicos pulsados, tiveram um
papel da maior importancia na compreensdo de aspectos fundamen-
tais de reacdes quimicas a nivel microscépico.

De maneira geral, a pesquisa em fisico-quimica é mais fragmen-
tada e diversificada do que nas outras dreas da quimica. Ela é geral-
mente desenvolvida em grupos pequenos, ou mesmo por individuos,
mas pode requerer equipamento cuja montagem custa bem acima
de US$ 100 mil. Suas principais divisdes sdo descritas em seguida.
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Termodindmica — investigacdo de trocas e contetido energético.
Cinética quimica — estudo da velocidade e mecanismos de reacio.
Linetica quunica

Dinidmica molecular — estudo dos fatores que controlam os aspec-
tos temporais de mudancas quimicas. Nada é mais fundamental a
capacidade de controlar essas mudancas, e o aparecimento de um
vasto arsenal de técnicas experimentais colocou a dindmica molecu-
lar entre os ramos mais ativos da pesquisa quimica da fronteira.

Eletrogufmica — investiga os eletrdlitos e solugdes eletroliticas, inter-
relacionando-se bastante com a quimica analitica, a quimica i-
norginica e a quimica organica. Tem muitas aplicacdes praticas
em processos eletroliticos, conversao e armazenamento de energia,
protecao de materiais, etc.

Espectroscopia — investiga espectros atdmicos e moleculares e a sua
relacio com a constituicdo e estrutura de substancias. Ela é nor-
malmente dividida de acordo com a técnica empregada. A espec-
troscopia dptica é classificada também segundo o tipo de material
utilizado.

Quimica-tedrica — estuda fendmenos naturais a nivel microscépico,
promovendo a integracdo entre areas através da simulagdo de pro-
priedades fundamentais de 4tomos e moléculas e dos processos dos
quais participam. A quimica tedrica transcende a fisico-quimica e
estd comecando a receber um tratamento a parte.

Ha ainda certos tipos de materiais ou técnicas cujo estudo
poderia ser classificado segundo as divisdes tradicionais, mas sdo
frequentemente destacados. Entre outros estao: quimica de inter-
faces, quimica ultra-répida, solucdes, fotoquimica, supercondutores,
biofisica molecular, radioquimica, etc.
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Quimica Inorganica

A denominacgdo “quimica mineral”, utilizada em alguns paises
como sindnimo de quimica inorganica, reflete bem suas origens. Seu
desenvolvimento passa pelos compostos de enxofre e nitrogénio, car-
bonilas metélicas, catalisadores, quimica do boro e silicio, hidretos
metélicos e muitos outros tipos de substancia. Apés um periodo
em que pouca coisa de interesse ocorreu na quimica inorganica (en-
tre os Prémios Nobel de Quimica atribuidos em 1913 a A. Werner,
que abriu um novo campo da pesquisa em quimica inorganica, e
aos de 1973 a E. O. Fischer e G. Wilkinson por seus trabalhos
em organometilicos, tipo sanduiche, passaram-se 60 anos!) ha
um novo fermento na quimica inorganica. Importantes descobertas
em transferéncia de elétrons, catalise e reatividade, estado sélido e
quimica inorganica tedrica voltaram a estimular a imaginagao dos
pesquisadores da area.

Grande parte dessa atividade ocorre na interface com outros
ramos de investigacdo, como ocorre com a quimica bioinorganica
e a quimica do estado sélido, por exemplo. Amplia-se, assim, a
interpenetracdo entre a quimica inorganica e a quimica organica,
a bioquimica, a biologia e a ciéncia dos materiais, enquanto suas
aplicacoes industriais vao se multiplicando.

As fronteiras da pesquisa em quimica inorganica se expandem
ao longo dessas interfaces. Hd um interesse incomum na quimica
bioinorganica, estimulado pela verificacdo de que processos vitais
dependem de ions metilicos distribuidos pela Tabela Periddica. Es-
pectroscopistas, quimicos sintéticos e cristalografos procuram des-
cobrir e simular a quimica inorganica de processos biolégicos. Estes
pesquisadores colaboram no estudo da dindmica de reacGes em sis-
temas proteicos, transferéncia e utilizacido de energia em células,
transferéncia de sinais elétricos através do sistema nervoso, e o re-
conhecimento molecular em todos os niveis.
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A intersec3o da quimica do estado sélido com a quimica inorga-
nica corresponde 3 outra dessas fronteiras. O progresso no estudo
de reacdes quimicas requer a aplicacdo de técnicas de ambas, e
esses conhecimentos sdo vitais, ndo s para o preparo de novos
catalisadores, mas também para a fabricacdo de semicondutores e
chips eletrdnicos. A sintese de novos materiais e o desenvolvimento
de processos para controlar a sua microestrutura estao no cerne de
uma parcela significativa do progresso cientifico e tecnolégico dos
Gltimos anos, e ainda ha muito a conhecer ao nivel dos dtomos
responsaveis por sua estrutura e propriedades.

A interface mais explorada é a da quimica organometalica. Essa
é quase uma 4rea em si, tendo gerado uma extensa literatura e
importantes aplicacdes em processos cataliticos, sinteses utilizadas
em quimica fina e a obtencdo de novos tipos de polimeros. Seu
progresso baseia-se na elucidacdo dos mecanismos de formacgao ou
rompimento de ligacdes, transferéncia de ions ou elétrons, etc, e as
abordagens da fisico-quimica orgéanica sdo utilizadas com sucesso
para este fim.

A quimica inorganica é mais dificil de subdividir, mas certos seg-
mentos sio claramente identificiveis. Assim como:

Quimica de Coordenacio — preparagdo, caracterizagdo e estudo de
propriedades de complexos de metais e seus ligantes;

Termogquimica — estudo de trocas energéticas associadas as reacdes
quimicas, bem como a determinacdo de grandezas necessarias a esse
estudo;

Reatividade — estudos sistematicos de relacdes estrutura/proprieda-
des. Inclui trabalhos preparativos, mecanisticos e técnicas de reacoes
répidas aplicadas a compostos inorganicos ou organometalicos,

Materiais inorganicos — preparacio e estudo de propriedades de com-
postos no estado sélido.

Estudos espectroscépicos, fotoquimicos, eletroquimicos, ra-
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dioquimicos ou tedricos também podem ser aplicados a compostos
inorganicos e organometdlicos.

Quimica Analitica

A quimica analitica é voltada para a identificacdo de substancias
presentes em uma amostra e para a determinagao da quantidade
de uma ou mais das substancias da amostra. Técnicas analiticas
modernas tendem a basear-se no uso de instrumentos para medir
uma propriedade fisica de um ion, 4tomo ou molécula, através da
qual é realizada sua determinacio.

Ao lado da quimica organica, foi na quimica analitica que desde
cedo os resultados de pesquisa foram os mais marcantes. Os funda-
mentos da teoria quimica e a descoberta e caracterizacao de elemen-
tos quimicos e os compostos que formavam foi o resultado da cuida-
dosa aplicacdo de técnicas quantitativas e qualitativas. O primeiro
periédico de quimica analitica surgiu na segunda metade do século
passado, e processos de andlise volumétrica e gravimétrica, eletrélise
quantitativa, medidas de gases e anélise espectral, impulsionados
por suas muitas diferentes aplicacoes, favoreceram o rapido desen-
volvimento da quimica analitica. Neste século a radioquimica, a
cromatografia e os avancos em instrumentacio para espectrometria
atomica e molecular proporcionados pela eletrdnica e computacio
imprimiram um extraordinario progresso a quimica analitica.

O interesse recente em poluicdo proporcionou um desenvolvi-
mento acentuado de métodos adequados a deteccio e medida de
tragos de substancias no ar, na dgua, em alimentos e em sistemas
biolégicos. Hoje existe um grande niimero de técnicas analiticas que
sao capazes de dosar quantidades minimas de substincias colhidas
nas mais diversas condi¢cdes e de quase qualquer tipo de amostra.

A caracterizacdo e medida de espécies atdmicas e moleculares
— a quimica analitica quantitativa e qualitativa — contribuem, e,
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por sua Vez, sao beneficiadas pelos avancos da ciéncia. As desco-
bertas da fisica, quimica e biologia fornecem as bases para novos
métodos analiticos e, reciprocamente, estas novas capacitagGes sao
centrais ao progresso da pesquisa em quimica, nas outras ciéncias,
na medicina, bem como em suas aplicacbes ao monitoramento
ambiental, controle industrial, satide, geologia, agricultura e pre-
vencao contra o crime. Os avancos nos diferentes ramos da quimica
analitica podem ter as mais variadas origens, como por exemplo:
técnicas, materiais ou instrumentos que possam ser utilizados em
separagdes por cromatografia; eletrodos seletivos empregados em
eletroanalitica; acoplamento de instrumentos, e, principalmente, as
constantes modificacbes introduzidas nos equipamentos utilizados
em analise quimica.

A mesma técnica pode ser aplicada em varias dreas diferen-
tes, conferindo & quimica analitica uma caracteristica absoluta-
mente interdisciplinar. Seus objetivos sdo de desenvolver metodolo-
gias de andlise e/ou separacdo e a instrumentacdo adequada a es-
sas analises. Hd uma diferenca fundamental entre aplicages da
quimica analitica, onde ela é empregada para resolver um problema
especifico, e seu estudo para fins académicos, onde o método ou
técnica é objeto do estudo em si.

A instrumentacdo analitica é uma 4rea industrial de ponta e esta
experimentando uma rdpida expansdo. Uma crescente proporgao
da pesquisa em quimica analitica é desenvolvida nessas empresas
e visa uma padronizacdo e simplificacdo de métodos de analise.
A tendéncia a longo prazo é a completa automatizacdo dos labo-
ratérios de analitica.

A quimica analitica admite as seguintes grandes divisdes:

Eletroanalitica — é baseada em métodos eletroquimicos, incluindo a

potenciometria, polarografia (eletrodos de merciirio), voltametria,
etc;

Espectroanalitica — utiliza métodos instrumentais como ultravio-
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leta visivel, absorcao atdmica, emissio, fluorescéncia, infravermelho,
difrac3o e fluorescéncia de raios X, etc;

Separacdes — inclui extracdo, co-precipitacdo, troca idnica e as dife-
rentes cromatografias: planar, coluna (classica e sofisticada — como
a gasosa e a liquida de alta eficiéncia);

Termoanalitica — compreende a termogravimetria e outras medidas
de mudanca com temperatura;

Radioanalitica — é baseada nas aplicacdes radioquimicas, incluindo
radioisétopos, ativacdo por néutrons, fluorescéncia de raios X, etc;

Instrumentacdo — desenvolvimento de instrumentos para a quimica
analitica;

Quimica Ambiental — compreende a aplicacdo de varias técnicas
analiticas para a monitoracao do meio ambiente. Embora exista uma
tendéncia de classifici-la como érea, a sua metodologia é essencial-
mente analitica;

Quimiometria — engloba as técnicas de tratamento de dados
analiticos, aplicacdes de modelos matematicos e o estudo de cor-
relacdes de variaveis,

Métodos Classicos — inclui os métodos qualitativos e de toque, bem
como os quantitativos de gravimetria e volumetria.

INSTRUMENTACAO CIENTIFICA

Aumenta, em todo o mundo, a necessidade de acesso, por parte
do cientista, a instrumentacio avancada. A rdpida obsolescéncia
e os custos e sofisticacdo crescentes da instrumentacdo cientifica
trazem grandes problemas para o pesquisador, que precisa trabalhar
na fronteira do conhecimento e acompanhar a sua evolugdo a nivel
mundial.

A ciéncia atual n3o pode existir sem instrumentacao moderna.
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Pesquisa de ponta requer a melhor instrumentagio ao nivel do
“estado-da-arte”. Entre os tipos mais importantes de instrumentos
estio espectrometros de massas, de ressonancia magnética nuclear
e de espectrometria 6tica (absorcdo e emissdo), difratémetros de
raios X, lasers, cromatdgrafos e instrumentacao para estudos de su-
perficies. Estes instrumentos fornecem informacdes complementares
sobre a estrutura de moléculas e, em alguns casos, interagdes entre
moléculas, e s3o essenciais a pesquisa em quimica de hoje.

Espectrometria de Massas (EM)

A espectrometria de massas tornou-se, nos ultimos vinte anos,
um dos métodos mais sensiveis de analise quimica que se conhece.
Nessa técnica, a molécula de interesse é transformada em um ion
gasoso, que é acelerado a uma energia cinética conhecida, por um
campo elétrico. A massa é determinada através de sua trajetéria
curvada em um campo magnético conhecido, ou seu tempo de per-
curso a uma distancia fixa do detector. Padrées de fragmentacado
dos fons sdo obtidos e podem ser comparados aos de modelos ou
moléculas conhecidas, por computador. Existem extensas bibliote-
cas de espectros que podem ser utilizadas para fins de comparacio.

Uma das grandes vantagens desse tipo de espectrémetro é que
pode ser acoplado a outras técnicas de separacido. Esses sistemas
de acoplamentos servem para separar componentes de misturas, e
incluem uma variedade de métodos para vaporizacdo e ionizacao
da molécula e o uso com outras técnicas de separacio ou anilise.
Onde for aplicével, o acoplamento de um sistema de fracionamento
por cromatografia seguido de analise por espectrometria de mas-
sas constitui, provavelmente, o melhor instrumento analitico para
trabalhos precisos, executados sobre amostras complexas das mais
diversas origens e aplicacdes.

O desenvolvimento de instrumentacio para EM tem sido im-
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pressionante. O filtro de massas quadrupolar, que é geralmente

simples e controlavel por computador, revolucionou as “técnicas

acopladas”. Técnicas utilizadas para dessorver ions de amostras
sélidas aumentaram dramaticamente a faixa de massas molecu-
lares que podem ser analisadas (inclusive moléculas biolégicas como
peptideos e proteinas). A aplicacao de técnicas de Fourier e imas
supercondutores permite chegar a resolu¢cées muito altas e a medida
simultanea e n3o-destrutiva de todos os ions.

Ha um interesse crescente nas técnicas acopladas. H3
beneficios sinergiticos na combinagdo de instrumentos computa-
dorizados como cromatografia gasosa/espectrometria de mas-
sas (CG/EM), cromatografia liquida/espectrometria de mas-
sas, cromatografia gasosa/infravermelho com transformada de
Fourier/espectrometria de massas (CG/IV/EM), espectrometria
de massas/espectrometria de massas (EM/EM), e mesmo cro-

matografia gasosa/espectrometria de massas/espectrometria de

massas (CG/EM/EM). Estas duas dltimas técnicas, nas quais um
espectrometro de massas introduz ions de massas selecionadas na
zona de ionizacao de um segundo espectrémetro, oferece perspec-
tivas promissoras em termos de misturas de moléculas grandes. lo-
nizagdo “branda”, que evita uma fragmentacgio extensa, é utilizada
para produzir uma mistura de ions moleculares, da qual se seleciona

uma massa que é fragmentada mais vigorosamente para caracterizar

a estrutura do componente correspondente. Esta técnica é especial-
mente indicada para amostras biol6gicas, onde grupos de compos-
tos possuem propriedades estruturais comuns (ex: seqiéncias de
aminoacidos de peptideos), e as anjlises sdo realizadas em peque-
nas quantidades de amostra.

A espectrometria de massas admite muitas diferentes aplicagdes,
e hoje existe uma extensa gama de instrumentos disponiveis comer-
cialmente. Estes cobrem uma faixa de precos que vai de, aproxima-
damente, US$ 50 mil para um “detetor de massas”, até US$ 700
mil para espectrémetros para massas altas. Equipamento auxiliar
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e acessérios podem aumentar consideravelmente esses valores, e os
custos de manutencdo e operacdo crescem bastante com a com-
plexidade do instrumento.

Ressonancia Magnética Nuclear (RMN)

A ressonincia magnética nuclear é uma das mais poderosas
técnicas de elucidacdo de estrutura e geometria a nivel molecu-
lar. Apesar de ndo se aproximar da altissima sensibilidade da EM, a
RMN fornece informacdes detalhadas sobre a geometria molecular
que ndo podem ser obtidas por outro método.

A RMN é baseada nas propriedades magnéticas de niicleos, e
é extremamente sensivel a fatores que afetam essas propriedades
na vizinhanca do niicleo que estd sendo observado. Pouco tempo
se passou entre a descoberta do fenémeno de RMN e sua uti-
lizacio em espectrémetros produzidos comercialmente. O progresso
tecnolégico em termos de eletrénica e computacao impulsionaram
enormemente a RMN com a introducio de técnicas de Fourier. fmas
supercondutores estenderam a técnica a campos e resolucdes cada
vez mais altas, e combinacdes de técnicas de computacio ultra-
rdpida com desenhos especiais e eletrénica avancada permitem a
obtencdo de espectros de alta resolucdo também para amostras no
estado sélido. A diversidade de experimentos e o niimero de niicleos
que podem ser investigados, apesar de sua baixa sensibilidade ou
propriedades quadrupolares, vem crescendo continuamente.

Através de experimentos sofisticados é possivel observar
transicdes de miltiplos quanta e registrar espectros em “duas di-
mensdes”. Em ambos os tipos de experimento, informacdes que
normalmente n3o sio acessiveis sio obtidas. Estas podem revelar
interaces entre dtomos bastante afastados e proporcionar deta-
lhes sobre a estrutura de moléculas complexas, mesmo quando nao
se consegue um monocristal (casos que excluiriam técnicas crista-
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lograficas). Assim, informagGes cruciais sobre a conformacao de
moléculas de interesse biolégico podem ser obtidas em condicdes
préximas daquelas em que a molécula participa de processos vitais.
Uma das novas aplicaces da RMN extrapola a prépria quimica: a
obtencdo de imagens para diagndstico médico.

A RMN atingiu uma posicdo que a situa como um dos mais im-
portantes meios para estudar a estrutura de uma molécula. Seu
impacto sobre dreas tdo diversas como quimica fina, polimeros,
catdlise, biologia, medicina, etc. tem sido enorme e suas aplicacdes
em tecnologia industrial de ponta muito tém contribuido para im-
pulsionar o crescimento impressionante no desempenho e volume
de espectrometros vendidos. Seus custos variam entre cerca de
US$ 50 mil para o instrumento mais simples, capaz de analisar ape-
nas o niicleo de hidrogénio, até préximo de US$ 1.200 mil para
espectrometros de mais alta resolucido disponivel comercialmente
(600 MHz). Um aparelho para aplicagdes, que hoje seriam consi-
deradas de rotina, fica na faixa US$ 150-300 mil. Seus custos de
operagcao e manutencao também sido bastante altos.

Espectrometria Otica

.Espectrometria de Absor¢do no Infravermelho, Ultravioleta e
Visivel

A medida da absorcao da radiacdo nas regides do infravermelho,
ultravioleta e visivel é a base de um método simples e adequado
para a determinacao de numerosas espécies inorganicas e organicas.
As mudancas de energia vibracional e as vezes também rotacional, e
sua superposicao com as transicdes eletrdnicas, resulta, para ions e
moléculas, em picos caracteristicos ou bandas relativamente largas
de absorgao, que servem para caracterizar e quantificar as espécies
envolvidas.
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O instrumental basico para determinacGes quantitativas é muito
barato (US$ 10 mil) e, por isto mesmo, largamente difundido nos
laboratdrios analiticos, tanto industriais como de pesquisa. Micro-
computadores, acessorios para aquecimento das amostras, possibi-
lidades de obtencdo rapida de espectros bem como a introducio da
amostra e reagentes em fluxo (FIA) podem elevar substancialmente
os custos desses instrumentos, tornando, por outro lado, as deter-
minacdes mais rapidas, ou permitindo o estudo cinético de reacdes.

No caso de espectrometria no infravermelho, a introducio de
técnicas de Fourier vem ampliando bastante o escopo da técnica.
Pequenas quantidades de amostras podem ser rapidamente anali-
sadas, permitindo o acoplamento a cromatografia gasosa, e a re-
fletancia difusa pode ser utilizada para amostras no estado sdlido.
O uso de técnicas de Fourier também contribuiu para uma reducio
no custo de instrumentos, pois nao requer sistemas Gticos muito
sofisticados.

.Fspectroscopia de Absor¢ao Atomica

Nesta técnica a amostra é transformada em dtomos gasosos que
absorvem a radiacdo de uma fonte especifica em um espectro cons-
tituido de linhas nitidas e bem definidas, correspondente ao niimero
limitado de transicdes eletrdnicas permitidas. A natureza discreta
da absorcido atémica leva a um alto grau de seletividade.

Inicialmente utilizada pelos astrénomos e astrofisicos para a de-
terminacdo de elementos nas atmosferas dos corpos celestes, apenas
a partir de 1955 se tornou um método utilizado em quimica analitica.
Hoje, pelo custo relativamente baixo, alta sensibilidade e precisao,
se tornou uma técnica largamente difundida, mesmo com o incon-
Veniente de ser uma técnica unielementar, isto é, um elemento deve
ser determinado apds o outro, por causa da especificidade necesséria
Para a fonte de radiacdo. Cerca de 70 elementos podem ser deter-
Minados diretamente e outros indiretamente.
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Os atomizadores, isto é, os dispositivos que atomizam a amostra,

mais comuns s3o a chama e o forno de grafite. De longe, a chama &

o atomizador mais simples e mais utilizado, mas com sensibilidade,

em geral, limitada em relagdo ao forno de grafite. Este, para a
maioria dos elementos, tem limites de deteccdo em niveis de parte

por bilhdo e parte por trilhdo.

Apenas na presente década, com o aquecimento rapido, con-
ceito de isotermicidade, corretores adequados de fundo, eletronica

avancada, automatizacdo, o forno conquistou o reconhecimento dos;

quimicos analiticos, com uma utilizacdo cada vez maior. Além da
sensibilidade, apresenta como vantagens a pequena quantidade de
amostra necessaria (microlitros ou microgramas) e a andlise direta
de sélidos.

Ainda em desenvolvimento, protétipos ja realizam a deter-
minacdo mutielementar por absorcdo atémica, utilizando fontes
continuas e monocromadores sofisticados.

Os precos dos modelos comerciais variam de US$ 20 mil a US$
150 mil.

Um custo adicional a ser considerado, principalmente quando se
usa o forno de grafite, dada a sua alta sensibilidade, sdo os reagentes
e agua ultra-puros que devem ser utilizados na manipulacio das
amostras, assim como atmosfera e vidrarias limpas no laboratério
que nao produzam a contaminacao das mesmas. Estes custos sdo
comuns a técnicas muito sensiveis.

.Espectrometria de Emissdo Atémica

Esta técnica baseia-se no espectro de emissio de atomos e ions
excitados na fase vapor. Por sua natureza, é uma técnica multiele-
mentar. Durante varias décadas a emissdo radiante era estimulada
pela energia térmica ou elétrica de uma chama, arco ou centelha. No
caso da chama, a técnica é limitada a uns poucos elementos facil-
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mente excitaveis (alcalinos e alcalino-terrosos), mas tem seu uso
muito difundido pela simplicidade do espectrofotémetro utilizado,
semelhante a um de absorcdo atdmica com chama. J4 o arco e
a centelha requerem alta resolu¢do do espectro, obtida através de
uma parte 6tica sofisticada. Por muito tempo, os espectros eram
registrados em placas ou filmes fotograficos, e, em geral, se obti-
nham resultados apenas qualitativos ou semiquantitativos. Varios
destes espectrégrafos ainda se encontram em operagao no Brasil.

Mais recentemente, principalmente a partir da década passada,
houve um ressurgimento da técnica de emissao, com a utilizagdo de
fontes de excitacio mais eficientes, como o plasma induzidamente
acoplado (ICP) e o plasma de corrente continua (DCP). Nestes
instrumentos as radiacdes dispersas sdo recebidas em fotomultipli-
cadores, e microcomputadores processam os sinais, permitindo uma
analise multielementar muito rapida.

Enquanto o ICP requer uma amostra liquida ou solubilizada,
outra fonte (a Glow discharge lamp) permite a determinagdo em
amostras sélidas, sendo que ambas podem ser utilizadas em um
mesmo espectrometro.

Rapidez, precisdo e baixos limites de deteccao sao as vantagens
dessas novas fontes.

Os precos variam de US$ 60 mil a US$ 150 mil.

Nos dltimos anos, foi comercializado o acoplamento ICP-
Espectrometria de Massa, ainda inexistente no Brasil, mas conquis-
tando laboratérios no exterior, permitindo sensibilidades extrema-
mente altas. Os precos variam de US$ 250 a US$ 500 mil.

Cristalografia de Raios X (CRX)

A cristalografia de raios X é a técnica mais poderosa que existe
Para a determinacio completa e precisa da estrutura tridimensional.
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E vital para a elucidagio das propriedades fisicas e quimicas de
materiais e para a identificagdo de novas substancias. Muitas veze
serve também para desvendar mecanismos de reacao, especialment
dos processos que dependem da especificidade reagente/substrato
que ocorrem na natureza. ‘

que o desempenho de um material depende de suas propriedades mi-
croscopicas. As técnicas de separacdo assumem, assim, um papel de
crescente importancia na quimica. Técnicas de separagio aplicadas
3 quimica compreendem a aplicacdo de principios, propriedades e
técnicas a separacao de elementos e compostos especificos das mais
variadas procedéncias. Baseiam-se nas diferencas entre propriedades
como: solubilidade, volatilidade, capacidade e propriedades idnicas
ou biolégicas de atomos e moléculas.

A cristalografia tornou-se parte da caracterizagcao de moléculas,
sejam elas sintéticas ou naturais. Quando uma substancia pode ser
cristalizada, a determinacdo de sua estrutura por raios X provavel-
mente fornecerd as informagdes mais detalhadas que se pode obter
sobre a sua identidade, estrutura molecular e conformacio. Com
a interpretacio de dados por computador, complexidade molecu-
lar ndo é mais um problema (a principal limitacdo da técnica € a
necessidade de obter um monocristal de boa quantidade).

A anélise de misturas complexas sé é possivel apés o fraciona-
mento em seus constituintes. O desenvolvimento de novos métodos
de separacdo para fins analiticos é, portanto, um importante ramo de
pesquisa. Neste contexto, ndo ha nenhuma técnica mais eficiente
e mais largamente aplicivel do que a cromatografia. O método
baseia-se no fato de que cada espécie molecular, tanto em estado
gasoso quanto liquido, tem sua for¢a de adesido ou facilidade de
despreendimento especificas. As diferencas entre estas forcas de
adesao podem fornecer as bases para separagcio, dependendo de
fatores como calor de absorgdo, volatilidade, solvatagdo, forma mo-
lecular, carga e distribuigdo de carga e funcionalidade. Uma vasta
gama de propriedades moleculares pode ser utilizada para separagdes
analiticas que requerem quantidades minimas de amostra.

Um aparelho tipico custa entre US$ 300 e 500 mil, dependendo
de acessérios especializados, como dispositivos para alta ou baixa
temperatura ou mdédulos para representacdo grafica ou visual. A
computacgio grifica estendeu muito a possibilidade de representar
moléculas complexas e hoje em dia é possivel utilizar cores e ou-
tros recursos visuais capazes de revelar detalhes de relacoes espaci-
ais. O custo de unidades para computacio grafica fica na faixa de
US$ 100 mil, mas estas requerem uma ligacdo com potentes com-
putadores. Unidades para computacdo grafica com computadores
dedicados estio comecando a aparecer e seu custo estd na faixa de

US$ 150-200 mil.

A cromatografia liquida vem experimentando um crescimento
impressionante nos Gltimos anos. Isto se deu através de inovacdes
como bombas especializadas capazes de produzir altas pressGes e
gradientes de fases mdveis para dar velocidade e resolucio, fases
estaciondrias imobilizadas quimicamente para dar seletividade e
duragdo a coluna, e detetores eletroquimicos, fluorimétricos e por es-
pectrometria de massas que sdo sensiveis a picogramas de amostra.
Embora a cromatografia gasosa seja uma técnica mais madura,
antinuam a aparecer os avancos. Altas velocidades de separacao,
miniaturizacio, e colunas capilares de silica fundida, capazes de se-
Parar milhares de componentes, sao algumas das inovagdes recente-
mente introduzidas. Cromatografia liquida de alta eficiéncia (CLAE)

Cromatografia

Os avancos em ciéncia e tecnologia vém alcancando niveis cada
vez maiores de complexidade. Diferentes amostras, das mais diver-
sas origens, precisam ser analisadas, e matérias-primas de diferente
fontes sao empregadas como insumos para a indistria. Os requi-
sitos de pureza tornam-se progressivamente mais rigidos 3 medida
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e cromatografia gasosa de alta resolugdo (CGAR) sdo técnicas que
vém avancando rapidamente.

Cromatdgrafos sdo equipamentos modulares que podem ser ex-
pandidos e/ou sofisticados de acordo com o emprego. Um modelo
muito simples pode custar em torno de US$ 25 mil. O preco au-
menta a medida que é acoplado a outros médulos e comandado
por microprocessadores, podendo chegar a US$ 80-100 mil. U
laboratério de pesquisa normal geralmente conta com varios cro-
matdgrafos, quer a gas, quer a liquido.

Instrumentos para Analise de Superficies

A ciéncia das superficies estd em rapida expansdo. Para varios
fendmenos quimicos, como adsorcdo ou catalise, por exemplo,
natureza e a composicao da superficie é muito mais importante
do que as propriedades no interior de um sélido. Isto ocorre por
causa da capacidade incomum de formar ligacdes por parte dos
atomos que estdo na superficie de um material, e a reatividade de
espécies liquidas ou gasosas pode ser substancialmente alterada e
sua presenca. Quando as estruturas moleculares de uma superficie
sao conhecidas, torna-se possivel também tracar um paralelo co
o que ocorre em condicdes convencionais e explorar melhor toda
potencial representado por sua reatividade adicional.

Os extraordinirios avancos no estudo de superficies tém sida
impulsionados pela vasta gama de importantes aplicacdes. As pro
priedades elétricas de superficies e filmes finos tém importantes im
plicagGes para a miniaturizacdo de semicondutores. O mesmo ocorr
com a introducao de modificacdes em superficies e o crescimentg
epitaxial de cristais, mas é na catélise que o estudo aprofundado d
superficies oferece a maior promessa de resultados.

Igualmente importante para avanco da ciéncia de superficies fo
o aparecimento de uma nova geracao de instrumentos a partir d

28

1970. Técnicas diferentes, que empregam particulas como elétrons,
jons, atomos néutrons ou em seus estados excitados, ou fétons na
faixa dos raios X até o infravermelho, fornecem informagdes sobre a
estrutura e composicao da superficie ou sobre a estrutura de espécies
adsorvidas naquela superficie.

H4 muitos tipos diferentes de instrumentos utilizados na anilise
de superficies. Alguns exemplos, juntamente com suas abreviaturas
mais comuns e precos aproximados sao.dados abaixo.

. Difracdo de elétrons de baixa energia (LEED) - revela a estru-
tura atdmica de superficies limpas e ordenadas. Tem, para a
superficie, o mesmo papel que a cristalografia na determinacio
da estrutura de sélidos. Custa por volta de US$ 150 mil.

. Espectroscopia Auger determina a composicdo de superficies
com uma sensibilidade de aproximadamente 1% para uma
monocamada para a maioria dos elementos. Faixa de

US$ 150 mil a 200 mil.

. Espectroscopia fotoeletrénica de raios X (XPS ou ESCA)
também determina a composicio de superficies e a regido
proxima das superficies, bem como o estado de oxidacio dos
elementos da superficie. Cerca de US$ 200 mil.

- Espectroscopia fotoeletrénica na regido do ultravioleta (UPS
e PES) remove elétrons da banda de valéncia dos 4tomos e
moléculas da superficie, fornecendo informacSes sobre sua es-
trutura eletrénica. Cerca de US$ 200 mil.

A superficie também pode ser investigada através dos padrdes
de espalhamento de fragmentos removidos através do bombardea-
mento por gases inertes ou feixes moleculares. Outras técnicas de
anélise como infravermelho, Raman, RMN, microscopia eletrénica
dg varredura e transmissao e até radiacdo sincrotronica (através de
dispositivo para a medida de estrutura fina da absorcio de raios X
estendida - EXAFS) podem ser empregadas na anélise de superficies.
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Um problema envolvendo superficies raramente é resolvidg
através de uma unica dessas técnicas. Trabalhos de natureza
avancada geralmente requerem acesso a trés ou quatro dessa
técnicas, e um laboratério bem equipado pode custar acima de US§
500 mil.

No caso especifico da catalise, as técnicas de alto vacuo fornecen
menos informagdes do que outros métodos que nao requerem
equipamento t3o caro. Entre esses estio métodos que medem
textura e adsorc¢io na superficie, como medidas de area, porosidade
termodessorgio, termogravimetria, etc., e as adaptacdes de control
do ambiente em varias técnicas espectroscopicas utilizadas para ou:
tros fins, especialmente infravermelho, ressonancia magnética nu
clear e refletdncia de ultravioleta. Qutras técnicas aproveitadas sac
espectroscopia Mossbauer, microscopia eletrénica (transmissdo ot
varredura) e EXAFS. |

Centros de Recursos Avancgados

A medida que a pesquisa quimica aumenta em complexidade
torna-se necessirio o acesso a instalagGes, instrumentos ou gru
pos de instrumentos, e bases de dados cujos custos de aquisi¢ao,
operagao e manutengao os colocam fora do alcance da maioria dos
pesquisadores individuais. Surgiu assim a concepgio de “Centros’
nos quais pesquisadores ou grupos com interesses comuns partilha
determinados recursos. A criagdo de um centro implica na forma
lizagao de uma estrutura gerencial e organizacional, na alocaca
de recursos por prazos maiores e no desenvolvimento de atividade!
técnico-cientificas de um porte consideravel.

A instrumentacao cientifica mais cara e sofisticada, por exempla
seria bem mais acessivel a um nimero maior de pesquisadores s
fosse distribuida em Centros Regionais. Estes foram implantado
nos EUA nos anos 1970, por agéncias como o National Instituti
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of Health (NIH) e National Science Foundation (NSF). Esta dltima
estabeleceu um programa de centros regionais de espectrometria
de massas, ressonancia magnética nuclear, cristalografia de raios X,
lasers, ciéncias da separacgdo e ciéncia das superficies.

O modelo utilizado foi o de aproveitar a capacitacio existente,
normalmente em universidades, elevando um laboratério local ao
estado-da-arte de tal maneira que seus recursos ficariam disponiveis
a outros usudrios. O nimero e tipo de centro foram determinados
a partir das propostas apresentadas, certos tipos de instrumentos
de interesse mais geral (RNM, por exemplo) sendo mais difundidos.
As propostas descrevem a natureza dos centros em termos gerais,
incluindo as condigGes minimas de geréncia e garantias de acesso a
todos os pesquisadores qualificados.

O orcamento de um centro prevé o financiamento por parte
de varias fontes diferentes, inclusive a prestacdo de servicos.
Inclui o custo inicial do equipamento novo, pessoal (gerente,
pesquisador, operador, engenheiro eletrdnico, secretérias), despe-
sas com operagcao e manutencdo, e a depreciacio do equipamento.
Este dltimo item representa 15% do valor do instrumento por ano, ja
que em seis anos, em média, ele atinge a sua obsolescéncia técnica,
i.e., a manutencio se torna um problema de maiores proporcdes. A
uma média de cada seis anos, portanto, um centro deve estar em
condi¢cGes de repor seus instrumentos individuais.

'O investimento inicial em equipamento depende de seu tipo,
caindo em uma faixa de US$ 500 mil a US$ 1,2 milhdo. Nos EUA,

o funcionamento desses centros custa entre US$ 200 e 450 mil anu-
almente.

O acesso por parte do usudrio é a principal preocupacio das
agéncias que apéiam um centro. Fica claro que a continuidade
do apoio depende diretamente da capacidade de atender a todos
0s usudrios qualificados. Este ponto é cuidadosamente analisado a
cada ano antes do processo de alocar recursos ao centro.
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Os principais itens analisados na selecao do centro sao:

1) planos de organizacdo e administracdo, de divulgacdo do centn
e suas atividades e de atendimento a outros grupos académico
e industrias daquela regiao;

2) experiéncia prévia em atividades semelhantes;

3) descricdo e justificativa para o equipamento que estd send
comprado e do equipamento que ja esta disponivel;

4) descricdo da base cientifica da regido a ser servida pelo centr

5) previsio para a proporcdo entre a pesquisa prépria e o
servicos a serem prestados, mecanismos utilizados para ass
gurar acesso, critérios de prioridade e programacido de uso (in
clusive a formacdo de grupos de usuarios, comités assessore
etc.);

6) relacdo entre o centro e os programas da instituicdo na qu
estara localizado, bem como extensido do apoio e comprom
timento daquela instituiciao com o centro;

7) orcamento detalhado e sugestdes quanto as tabelas de preg
e contabilidade de custos, e

8) planos para o desenvolvimento de instrumentagdo, org
nizacdo de workshops entre usuarios e especialistas em instr
mentacao, oferta de cursos, etc.

Segundo técnicos da NSF, esse modelo funciona enquanto
pesquisador ndo vé outra alternativa para obter a instrumentacao
que ele necessita. A instituicdo na qual o centro esta localizado te
uma vantagem extraordinaria sobre os demais usuarios. Estes, p
sua vez, quase sempre apresentam restricoes quanto ao seu atend
mento pelo centro, preferindo dispor de instrumento préprio.
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H4 mais de trinta centros desse tipo nos EUA, e a Europa e o
Canadd também implantaram centros semelhantes. Os mais bem
sucedidos sdo aqueles nos quais o gerente tem autoridade suficiente
para lidar com todos os egos envolvidos. Sdo dedicados a RMN ou
3 EM e funcionam em universidades com grande massa critica de
estudantes de pés-graduacdo. Sdo supervisionados por comités de
aproximadamente vinte representantes do governo, universidades,
inddstria e pequenas e médias empresas. No inicio de suas ativi-
dades o acompanhamento é minimo, mas apds dois anos ha in-
spegdes no local e a avaliacdo & bastante severa, podendo levar a
uma interrupcao das atividades do centro.

INFORMACAO EM QUIMICA

A quimica é uma ciéncia que compreende quantidades imen-
sas de informagGes. A cada ano, sdo publicados cerca de meio
milhdo de artigos, em mais de cento e quarenta paises, e escritos em
cinqiienta linguas diferentes. Realizar um levantamento bibliografi-
co ou mesmo acompanhar a evolucdo da fronteira do conhecimento
em um assunto de natureza quimica, em particular organica, é uma
tarefa muito dificil.

Felizmente, a literatura da quimica é muito bem organizada. Se-
manalmente o Chemical Abstracts resume as principais informagoes
contidas em livros, teses, relatérios, patentes bem como artigos de
interesse para a quimica e engenharia quimica publicados em mais de
doze mil revistas e outros periédicos. A sua cobertura é dividida em
oitenta secées que, por sua vez, pertencem a bioquimica; quimica
organica; quimica macromolecular; quimica aplicada e engenharia
quimica; fisico-quimica e quimica-analitica. As informacSes podem
ser recuperadas através de indices por autor, assunto, férmula, e
no caso de patente ou substincia, por nimero. Sao publicados
também findices coletivos cobrindo periodos de cinco anos. O que
cobre o periodo de 1977 a 1981, por exemplo, compreende 75 vo-
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lumes, 131.445 péginas, e referéncias indexadas de 2,6 milhdes de
artigos, que ocupam mais de quatro metros de prateleira de um
biblioteca!

Existem outras obras de referéncia, como o Beilstein Handbuc
der Organischen Chemie, que tem por meta registrar todos os com
postos orgénicos conhecidos (cada ano aparece quase meio milha
de novos!), dando informagGes sobre a estrutura, suas propriedade
fisicas e quimicas e métodos para prepard-los. O Science Citation
Index, por outro lado, registra artigos que citam um dado trabalho,
permitindo uma busca na literatura que cita aquele trabalho e, pa-
ralelamente, a evolugdo do assunto em questao na literatura.

Uma biblioteca de quimica deve conter essas obras de referéncia;
as principais revistas que publicam artigos originais, como o Journal
of the American Chemical Society, Journal of the Chemical Society,
Chemische Berischte, Bulletin de la Societé Chimique de France
suas congéneres; revistas de alerta como Chemical Titles ou Curren
Contents; os periédicos que publicam revisdes por tépico ou po
periédicos como o Chemical Reviews ou o Accounts of Chemical
Research e os volumes sobre Annual Reviews..., Progress..., etc.;
manuais e enciclopédias e textos e colecGes especializadas.

Uma boa biblioteca requer colecdes completas dos principais
periédicos (algumas datam do inicio do século passado), condicde
adequadas para a conversa, consulta, leitura e reprografia, e bi-
bliotecirias de nivel adequado. O crescimento exponencial da li-
teratura quimica levou 3 necessidade de ampliagao de instalagdes,
e, em alguns casos, a conveniéncia de microfilmar certos textos.
Os precos das assinaturas aumenta rapidamente, especialmente na
areas de ponta onde publicagbes especializadas sao exploradas co
mercialmente (e n3o por sociedades cientificas sem fins lucrativos
e os custos de completar colecdes com nimero atrasados e, espe-
cialmente, edicdes antigas é bem mais alto ainda.

A medida que a literatura se expande, a dificuldade de recupera
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uma informacdo se multiplica, proporcionalmente. A partir de 1967
o Chemical Abstracts passou a ser armazenado em fita magnética.
Este foi o comeco da era dos bancos de dados em quimica. As in-
formacdes podem ser acessadas em linha através de um computador
pessoal ligado a rede adequada. As consultas sao feitas utilizando
os ndices tradicionais ou através da representacao da estrutura mo-
lecular desejada ou de outros membros daquela familia de compos-
tos, na tela do terminal. A rapidez e eficiéncia de levantamentos
bibliograficos através de bases de dados contrabalancam seus custos
relativamente altos (por volta de US$ 130 por hora, pelo arquivo de
substancias, e de US$ 60, pelos arquivos bibliograficos. A estes cus-
tos somam-se os de registro da informagdo e das telecomunicagoes
utilizadas na consulta). Estima-se que, dentro de cinco anos, mais
nenhuma das grandes empresas quimicas nos EUA possuird uma
biblioteca.
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CAPITULO 2

A QUIMICA NO BRASIL

HISTORICO

Os primérdios do trabalho experimental em quimica no Pais
podem ser tracados no inicio do século passado. O Laboratério
Quimico do Museu Nacional destinava-se a anélise de produtos mi-
nerais e vegetais, mas seus trabalhos foram de pouca significagdo
para a pesquisa quimica.

O ensino da quimica teve sua origem nas instituicdes fundadas
no periodo em que o Brasil foi elevado a sede do império por-
tugués. Neste particular, cabe destaque 3 Academia Real Militar
e de Aplicacdo — antecessora do atual Instituto Militar de Engenha-
ria — e da Escola Central — da qual derivou a Escola Politécnica
do Rio de Janeiro, e ao Colégio Médico-Cirirgico da Bahia. As-
sim, se a divulgacdo de conhecimentos quimicos foi promovida por
alguns professores da Academia Militar e diretores do Museu Na-
cional na primeira metade do século passado, coube aos varios pro-
fessores das Faculdades-de Medicina o principal incentivo a quimica
até a fundacdo da citada Escola Politécnica, em 1874. Nessa época,
apareceram os classicos tratados de quimica, mas sé muito isolada-
mente registraram-se tentativas de realizar trabalhos de pesquisa
original (essas iniciativas, quase que limitadas ao Rio de Janeiro, po-
dem ser atribuidas ao grande interesse do Imperador pelas ciéncias,
Procurando-as em todos os lugares e patrocinando seus trabalhos).

Cursos superiores regulares visando a formacdo de quimicos sur-
giram por volta de 1920, subvencionados pelo Governo para formar
Profissionais aptos a suprir a inddstria nascente do Pais. Este incen-
tivo levou 3 criacdo tanto de escolas ou institutos de quimica isola-
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dos, quanto a programas de quimica nas escolas de engenharia.
subvencao foi suspensa em 1930, levando algumas das instituice
a acentuada fase de declinio. Formou-se, no entanto, a primeira
geracao de professores e profissionais da fase moderna da quimica
brasileira. Ja em 1926, a Escola Politécnica de Sdo Paulo criou
curso de engenharia quimica pela fusdo dos cursos de quimica e d
engenharia industrial. No Rio, foi criada, em 1934, a Escola Na-
cional de Quimica, ligada inicialmente ao Departamento Nacional
de Produgdo Mineral e incorporada 3 entdo Universidade do Brasil
em 1967.

Trabalhos de investigacido foram realizados em vérias das insti-
tuicOes pioneiras, principalmente em funcio de iniciativas e esforcos
individuais. No entanto, a pesquisa fundamental, como atividade
regular, foi iniciada na Faculdade de Filosofia, Ciéncias e Letras da
Universidade de S3o Paulo, cujo curso de Quimica comecou em
1935. Os trés primeiros doutores ali se formaram em 1942, sob
a orientagdo dos professores alemaes trazidos ao Brasil para im-
plantar a nova escola. Os doutoramentos obedeceram, em linhas
gerais, ao modelo alem3o da época, em que a énfase era colocada
na pesquisa e os programas de estudo eram individuais. Apesar do
niimero pequeno de estudantes, foi possivel manter essa atividade
ao longo dos anos, sem quebra de continuidade. A existéncia do
regime de tempo integral, j§ razoavelmente instituido ao se fun-
dar a Universidade, proporcionou condicdes mais favordveis em Sao
Paulo. Em outras universidades do Pais, as dificuldades de fixar o
professor-pesquisador e proporcionar-lhe condicdes adequadas para
o trabalho foram de muito maior monta.

Os primeiros cursos de pés-graduacido no Brasil em Quimica e

Engenharia Quimica nos moldes modernos foram implantados em
1962, junto ao recém-criado Instituto de Quimica da Universidade
do Brasil (hoje Universidade Federal do Rio de Janeiro). Suas ativi-
dades foram iniciadas em marco de 1963 e seu Programa de En-
genharia Quimica foi um niicleo em torno do qual estabeleceu-se a
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atual COPPE.

A reforma universitdria, que em muitos casos veio favorecer o de-
senvolvimento da pés-graduacao através do melhor aproveitamento
dos recursos humanos e materiais, trouxe um sério problema para a
quimica — a separagao do ensino fundamental de sua componente
aplicada. Por outro lado, a exemplo do que ocorreu nas demais
4reas, a atuacio de érgdos governamentais como o CNPq e CAPES,
e mais tarde o BNDE (através da FUNTEC), e seu sucessor, a FINEP
(através do FNDCT), tiveram um papel decisivo na implantacao e
consolidacdo das atividades de pesquisa e pés-graduacao em quimica
nas universidades. Cabe ainda mencionar o Plano Nacional de Pés-
Graduacdo, no qual se insere o Plano Institucional de Capacitagdo
Docente (PICD) e a atuagdo a nivel estadual da FAPESP.

Mais recentemente o PRONAQ, implantado pelo CNPq e pela
FINEP, introduziu novos mecanismos de articulagao e programacgao
na area de quimica. Entre estes, estdo a cooperacdo entre universi-
dades e empresas e a coordenacdo de esforcos em torno de interesses
comuns, sejam eles 4reas de pesquisa (catalise ou quimica fina,
por exemplo) ou aspectos relacionados a infra-estrutura técnico-
cientifica (equipamentos, reagentes, informacdes, etc.). O PADCT,
resultado da coordenacdo entre essas duas agéncias e a CAPES e a
STI, aplicou recursos vultosos em diferentes subprogramas segundo
regras bastante rigidas. Ainda é cedo, entretanto, para sentir seus
efeitos.

A contribuicio internacional 3 génese ou revitalizacdo de quase
todas as linhas de pesquisa em quimica é facilmente identificivel.
As grandes fundacdes, como a FORD, Fulbright e Rockefeller,
bem como agéncias governamentais (notadamente alemaes), con-
tribuiram com recursos substanciais para o estabelecimento ou con-
solidacdo de importantes programas que hoje estdo na vanguarda da
Pesquisa universitaria. O Programa CNPq/NAS constitui um marco
€m termos de cooperacao internacional. Realizado no @ambito de
um convénio com a National Academy of Sciences dos EUA, o pro-
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Analisando os dados fornecidos pela CAPES, pode-se verificar
uma enorme concentracdo em termos de seus indicadores mais im-
portantes (Tabela 2). Dos 554 docentes e 1.149 alunos em pds-
graduacdo, 397 (i.e. 72%) dos docentes e 953 (ou 83%) dos alunos
estio na regido Sudeste. Todos os alunos de doutorado estudam
nesta regido em apenas quatro cidades: Rio de Janeiro, Sao Paulo,
Campinas e Sado Carlos concentram 59% dos docentes, 73% dos
doutores e 91% dos alunos de doutorado. Sio Carlos, uma cidade de
pouco mais de 100 mil habitantes reiine quase o mesmo niimero de
docentes que toda a regido Nordeste com sua populagdo de mais de
40 milhdes. Pode-se argumentar que os niimeros refletem padrdes
de desenvolvimento econdmico e que a distribuicio para a fisica n3o
é muito diferente, mas ndo ha diivida que essa concentracio é muito
acentuada.

grama tomou como base uma frutifera colaboracdo entre o Centr
de Pesquisas de Produtos Naturais (antecessora do NPPN/UFRJ
e a Universidade de Stanford, e cobriu o periodo 1969-1976. Sua
atribuicdes podem ser medidas segundo dois parametros: a im
plantagdo ou ampliacio de trabalhos de pesquisa (especialment
em quimica inorginica, fotoquimica e sintese orginica) e a opor
tunidade para que pesquisadores mais jovens pudessem ultrapassa
barreiras hierdrquicas e administrativas para melhor realizar o set
potencial de lideranga e criatividade. Nessa mesma linha, a colab
ragao entre o Instituto Militar de Engenharia e a Universidade de
Paris serviu como base para um programa entre o CNPq e o CNR
da Franga, promovido pelo PRONAQ, e cujos efeitos ja se faze
sentir nas dreas de catilise e materiais inorganicos. A colaboracac
bilateral entre o CNPq e agéncias do governo alemdo permitiu
implantacdo de programas de pés-graduacao na Pontificia Universi
dade Catélica do Rio de Janeiro e na Universidade Federal de Sant
Maria.

ESTATISTICAS

A situagao atual da quimica no Brasil e a sua evolu¢dao em ano!
recentes podem ser analisadas em termos numéricos. Dados obtido
dos documentos de “Avaliacdo e Perspectivas” do CNPq e mai
recentemente, das estatisticas da CAPES proporcionaram o quadr
descrito em seguida.

De acordo com a CAPES existiam, em 1987, 25 programas d
pés-graduagdo em quimica em 17 universidades brasileiras. Est
“programas” ndo tem um significado homogéneo, pois a UFCe co
tribui com dois e a USP com quatro, enquanto a UNICAMP cont:
apenas com um. H& também omissdes, como o caso da UNESH
em Araraquara. Uma visdo mais completa é dada pela Tabela
onde s3o relacionadas todas as universidades em que foi possiv
identificar atividade de pesquisa em quimica.
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TABELA 1 - Universidades com Atividades de Pesquisa em

TABELA 2 - Distribuicio Geografica da Pés-Graduagao em

Quimica* Quimica — CAPES-1987
Regiao Norte
Universidade do Amazonas (0)
Universidade Federal do Paré 0) DOCENTES ALUNOS
TOTAL 2 (0)
Regiao Nordeste .
Universidade Federal do Ceara ) REGIAO TOTAL | DOUTORES | TOTAL | DOUTORANDOS
Universidade Federal da Paraiba (1)
Universidade Federal da Bahia (1) Norte 0 0 0 0
Universidade Federal do Piaui (0) Nordeste 74 11 68 0
Universidade Federal do Rio Grande do Norte (0) UFCe 42 22 39 0
Universidade Federal de Alagoas (0) UFPb
Universidade Federal de Sergipe (0) 14 11 03 0
TOTAL 7 (4) UFBa 18 8 26 0
Regiao Centro-Oeste Centro-Oeste 17 17 8 0
Universidade de Brasilia (1) UnB 17 17 8 0
TOTAL 1 1) Sudeste 397 287 953 336
Regiao Sudeste UFMG 47 36 95 31
Universidade Federal de Minas Gerais (1) UFRJ 73 43 143 3
Universidade Federal do Rio de Janeiro (4) IME 6
Instituto Militar de Engenharia (1) 14 8 16 4
Pontificia Universidade Catélica do Rio de Janeiro (1) PUC/RJ 20 17 53 13
Universidade Federal Fluminense (0) UFRRJ 21 8 19 0
Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro (1) USP/SP 75 50 218 118
Instituto Tecnolégico de Aerondutica (0) UNICAMP 57 57 236 93
Universidade de Sao Paulo/Sso Paulo (4) USP/SC 45 33 114 41
Universidade Estadual de Campinas (1) UFSC 94 9
Escola Superior de Agricultura Luiz de Queiroz (0) Al 0 43 0
Universidade de Sao Paulo/Sao Carlos (2) USP/RP 21 15 16 0
Universidade Federal de Sao Carlos (1) Sul 76 50 120 0
Universidade Estadual Paulista 0) UFSC 34 34 102 0
Universidade de Sao Paulo/Ribeirdo Preto (1) UFRGS 23 8 9 0
TOTAL 14 {7 UFSM 19 8 9 0
Regiao Sul B
Universidade Federal do Parana (0) ;OTAL 964 395 1.149 336
Universidade Estadual de Maringé (0) 10 128 76 231 53
Universidade Federal de Santa Catarina (@) Séo Paulo 75 50 218 118
Universidade Federal do Rio Grande do Sul (1) Campinas 57 57 236 93
Universidade Federal de Santa Maria (1) Sao Carlos 69 53 157 41
TOTAL 5 (3) Subtotal 329 236 842 305
TOTAL GERAL: 29 (25) % TOTAL 58,3 65,8 73,3 90,8

* Ntimero em parénteses indica a quantidade de programas identificados pela
CAPES em 1987.
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Em termos de niimerps globais, duas comparagdes sdo ilustra-
tivas. Nos EUA cerca de 200 universidades oferecem o doutora-
mento em quimica, contando com aproximadamente 4.000 doutores
como professores, uma média de 20 por programa e muito bem dis-
tribuidos. Mesmo nas universidades maiores, onde as turmas de
graduagdo sdo numerosas, raramente o nimero de docentes ultra-
passa 40. Para fins de comparacdo no Pais, pode-se verificar que os
niimeros para a fisica representam por volta do dobro dos correspon-
dentes para a quimica (nos EUA as proporgdes sdo aproximadamente
as mesmas).

A consulta a especialistas forneceu as informagdes que constam
do Quadro 1. Foi possivel distribuir a atividade de pesquisa por
cinco ramos distintos da quimica organica, treze da fisico-quimica,
dez da quimica inorganica, nove da quimica analitica, além das dreas

interdisciplinares de polimeros e catélise. H4 também uma enorme |

desigualdade, de universidade para universidade, ou de regido para

regido. Os pesquisadores em condi¢des de orientar uma tese ou |

liderar uma equipe de pesquisas também foram apontados pelos
especialistas. Sua distribuicio por drea esta na Tabela 3.

Os ramos de pesquisa nos quais esses orientadores atuam é dado
na Tabela 4. Vérios orientadores atuam em mais de um tipo de
pesquisa, logo esta Tabela reflete valores relativos e nao absolutos.
Aqui também é possivel verificar um certo grau de concentracao,
j& que mais da metade dos pesquisadores de todas as dreas estdo
concentrados em dois ou, no maximo, trés tipos de trabalhos.
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QUADRO 1 - Areas de Pesquisa por Instituicdo

REGIAOQ/ B AREAS DE PESQUISA
INSTITUICAO

Regido Norte

UAm Quimica Orgénica: Produtos Naturais
UFPa Quimica Orgénica: Produtos Naturais

Fisico-Qufmica: Combust&o e Termoqufmica

Regido Nordeste
UFCe

UFPi

UFPe

UFRN

UFAL
UF'Se
UFBa

Quimica Orgénica: Sfntese Orgénica, Produtos Naturais
Quifmica Inorgénica: Quimica de Coordenagéo,
Aplicagées Tecnolégicas

Qufmica Inorgénica: Aplicagdes Tecnolégicas

Quifmica Inorgénica: Termoquimica, Materiais Inorganicos,
Organometdlicos e Catélise Homogénea

Qufmica Orgénica: Sintese Orgénica

Fisico-Qufmica: Espectroscopia, Quimica Tedrica,
Bioffsica Molecular

Qufmica Inorgénica: Materiais Inorgénicos
Fisico-Qufmica: Combust&o e Termoqufmica

Quimica Inorganica: Compostos de Coordenagéo,
Termoqufmica, Catdlise

Qufmica Inorgénica: Materiais Inorganicos

Quimica Inorgénica: Aplicagdes Tecnolégicas

Qufmica Inorgénica: Quimica de Coordenagéo

Qufmica Analitica: Espectroanalftica, Separagdes,
Qufmica Ambiental

Regido Centro-Oeste

UnB

Quimica Orgéanica: Sintese Orgénica

Fisico-Quimica: Qufmica Tedrica

Qufmica Inorgénica: Quimica de Coordenagéo,
Fotoqufmica Inorgénica

Quimica Analitica: Eletroanalitica, Espectroanalitica

Regido Sudeste
UMF

UFRJ

Quimica Orgéanica: Sintese Orgénica, Fisico-Quimica
Organica, Produtos Naturais

Fisico-Qufmica: Cinética, Espectroscopia, Quimica
Teérica, Difragdo de Raios X

Qufmica Inorgénica: Qufmica de Coordenagao,
Reatividade, Qufmica do Positrénio

Quimica Analftica: Separacdes

Quimica Orgénica: Sintese Organica, Fisico-Quimica
Orgéanica, Anélise Orgénica, Produtos Naturais,
Fotoqufmica Orgénica

Fisico-Quimica: Espectroscopia, Qufmica Tedrica,
Dinamica de Colisdes, Ligacdes Hidrogénio

Quifmica Inorgénica: Espectroscopia e Inorgénica Teérica,
Aplicagbes Tecnolégicas

Polfmeros

Catdlise
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QUADRO 1 - Areas de Pesquisa por Intituicdo.(Cont.)

REGIAO/
INSTITUICAO

AREAS DE PESQUISA

Regiao Sudeste
IME

PUC

UFF
UFRRJ
USP/SP

UNICAMP

Quimica Organica: Sintese Organica, Fisico-Qufmica
Orgénica

Ffsico-Qufmica: Espectroscopia

Catdlise

Ffsico-Quimica: Qufmica Teérica

Quimica Inorgénica: Reatividade, Materiais Inorganicos,
Espectroscopia e Inorganica Tedrica, Aplicagdes
Tecnolégicas

Qufmica Analftica: Eletroanalftica, Espectroanalftica,
SeparacgGes, Radioanalitica, Qufmica Ambiental
Fisico-Qufmica: Qufmica Tedrica

Qufmica Orgénica: Produtos Naturais

Qufmica Orgénica: Sintese Orgéanica, Fisico-Quimica
Organica, Produtos Naturais, Fotoqufmica Organica
Ffsico-Qufmica: Eletroqufmica, Espectroscopia, Sistemas
Miscelares e Coloidais, Fotoqufmica, Dinamica de
Colisdes, Cristais Liquidos

Qufmica Inorgénica: Qufmica de Coordenagao,
Reatividade, Aplicagdes TecnolSgicas

Qufmica Analftica: Eletroanalftica, Espectroanalftica,
Separagdo, Termoanalftica, Instrumentagéo,

Qufmica Ambiental

Catédlise

Qufmica Orgénica: Sfntese Organica, Fisico-Qufmica
Orgénica, Produtos Naturais

Ffsico-Qufmica: Termodinamica, Espectroscopia, Qufmica
Teérica, Sistemas Miscelares e Coloidais, Fotoqufmica,
Cristais Liquidos

Qufmica Inorgénica: Qufmica de Coordenaggo,
Termoqufmica, Reatividade, Materiais Inorganicos,
Espectroscopia e Inorgénica Tedrica, Organometdlicos e
Catédlise Homogénea, Fotoqufmica Inorgéanica,
AplicagGes Tecnolégicas

Qufmica "Analftica: Eletroanalftica, Espectroanalftica,
SeparagGes, Termoanalitica, Radioanalftica,
Instrumentagéo, Qufmica Ambiental

Polfmeros

Catélise
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QUADRO 1 -

Areas de Pesquisa por Instituicio.(Cont.)

REGIAO/
INSTITUIGAO

AREAS DE PESQUISA

Regido Sudeste
ESALQ/CENA
USP/SC

UFSCar

UNESP

USP/RP

Qufmica Analitica: Instrumentagéo

Quimica Orgénica: Ffsico-Qufmica Orgénica,

Andlise Orgénica, Fotoqufmica Orgénica
Fisico-Quimica: Cinética, Eletroquimica, Quimica
Tedrica, Fotoquimica

Qufmica Inorgénica: Quimica de Coordenagao,
Espectroscopia e Inorganica Tedrica, Cristalografia
Qufmica Analitica: Eletroanalftica, Separagdes,
Radioanalftica

Catdlise

Qufmica Orgénica: Sfntese Orgénica

Ffsico-Qufmica: Eletroqufmica, Qufmica Teérica,
Dinamica de Colisdes

Qufmica Inorgénica: Reatividade, Fotoquimica Inorgénica
Qufmica Analitica: Radioanalftica

Polfmeros

Catdlise

Qufmica Inorganica: Quimica de Coordenagéo,
Reatividade, Materiais Inorgénicos, Espectroscopia e
Inorgénica Teérica, Organometdlicos e Catdlise Homogénea
Qufmica Analitica: Separagdes, Qufmica Ambiental
Qufmica Orgénica: Sfntese Orgénica, Fisico-Qufmica
Organica, Fotoqufmica Orgéanica

Fisico-Quimica: Eletroquimica, Espectroscopia, Quimica
Tedrica, Ligagao Hidrogénio, Simulagéo

Qufmica Inorgénica: Qufmica de Coordenagéo,
Reatividade, Eletroquimica, Organometélicos e Catdlise
Homogénea, Fotoquimica Inorgénica

Regido Sul
UFPr

UEM
UFSC

UFRGS

UFSM

Quimica Orgéanica: Anélise Orgénica

Quimica Analftica: Separagoes

Quimica Inorgénica: Materiais Inorgénicos
Quifmica Orgénica: Ffsico-Qufmica Orgénica
Fisico-Quimica: Termodinamica, Cinética,
Eletroqufmica, Cristais Liquidos, Simulagdo
Qufmica Inorgénica: Eletroqufmica

Qufmica Orgénica: Ffsico-Quimica Orgéanica
Fisico-Quimica: Sistemas Miscelares e Coloidais
Qufmica Inorgénica: Qufmica de Coordenagao,
Materiais Inorgéanicos, Organometélicos e Catélise Homogénea
Polimeros

Quimica Inorgénica: Qufmica de Coordenagéo
Quimica Analftica: Qufmica Ambiental
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TABELA 3 - Distribuicio de Orientadores por Area

TABELA 4 - Ramos de Atividades dos Orientadores

AREA ORIENTADORES | %
Quimica Organica 80 27,6
Fisico-Quimica 67 23,0
Quimica Inorganica 70 24,0
Quimica Analitica 51 17,5
Polimeros 13 4,5
Catilise 10 3.4
TOTAL 291 100
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ORIENTADORES | PROPORCAO(%)
QUE ATUAM

Quimica Orgénica
Sintese Orgénica 39 35,8
Produtos Naturais 34 31,2
Ffsico-Quimica Orgéanica 21 19,3
Anédlise Orgénica 9 8,2
Fotoquimica Orgénica 5,5
Fisico-Qufmica
Quimica Teérica 27 31,8
Espectroscopia 14 16,5
Eletroquimica 9 10,6
Cinética 6 5 ¢
Sistemas Miscelares 6 71
Fotoqufmica 5 59
Dinamica de Colisdes 5 5,9
Cristais Liquidos 4 4,7
Termodinamica 2 2,3
Biofisica Molecular 2 2,3
Ligagao Hidrogénio 2 2,3
Simulagéao 2 23
Difragdo de Raios X 1 1,2
Qufmica Inorgénica
Quimica de Coordenagao 30 31,6
Organometilicos e Catdlise Homogénea 13 13,7
Materiais Inorganicos 13 13,7
Reatividade 10 10,5
Espectroscopia e Inorganica Tedrica 10 10,5
Termoquimica 10 10,5
Eletroquimica 5 53
Fotoquimica Inorganica 4 4,2
Cristalografia 3 3,2
Quimica do Positrénio 1 1,0
Qufmica Analitica
Eletroquimica 16 22,3
Quimica Ambiental 13 18,0
Separagdes 13 13,0
Instrumentagao 10 13,9
Espectroanalitica 9 12,5
Radioanalitica 7 9,7
Termoanalftica 2 2,8
Métodos Cléssicos 1 14
Quimiometria 1 1,4
Polimeros 15 100
Heterogénea Acido-Base 7 36,8
Heterogénea por Metais 7 36,8
Homogénea 5 26,4
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EVOLUCAO RECENTE

E interessante comparar a situagdo atual com a de alguns anos

atrds. A Tabela 5 mostra que o nimero de doutores em tempo
integral nas universidades vem crescendo, tendo mais do que tripli-
cado nos tltimos 13 anos. O niimero aumenta, tanto com a aber-
tura de novos programas quanto a expansdo de alguns dos exis-
tentes. A taxa incremental diminuiu consideravelmente, entretanto,
do periodo 1973-1977 para os periodos de 1977-1981 e 1981-1986.
As maiores taxas de crescimento ocorreram fora das principais in-
stituicdes (com excecdo da UFRJ) e nas regides Nordeste e Sul,
indicando que a concentracido tende a diminuir.

A posicio relativa das dreas da quimica também estd passando
por alteracdes. Comparando os dados da Tabela 3 com os de anos
atrds (Tabela 6), verifica-se que hd também uma tendéncia de des-
concentracdo. A posicio relativa da quimica inorganica vem melho-
rando rapidamente, em particular, as expensas da quimica organica
e quimica analitica. A distribuicdo dentro das dreas também vem
sendo alterada. Uma comparacio da Tabela 4 com a Tabela 7 pro-
porciona uma indicacio dessas mudancas. Na quimica organica,
sintese e produtos naturais trocaram de posicdo relativa, enquanto
a fisico-quimica organica substituiu a analise organica em terceiro
lugar. Na fisico-quimica , houve um grande crescimento em quimica
tedrica e um decréscimo significativo em cinética. Em quimica inor-
ginica, o aparecimento de varias novas linhas de pesquisa levou a
uma diminuicdo da énfase em quimica de coordenacdo. Em quimica
analftica verificou-se um rapido crescimento da eletroanalitica e
quimica ambiental, um crescimento menor em cromatografia e uma

relativa estabilidade em espectroanalitica. Deve ser ressaltado ainda |

o crescimento das &reas interdisciplinares, indicando que os esforcos
dispendidos por pesquisadores e érgios de governo vém frutificando.
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TABELA 5 - Doutores em Tempo Integral: 1973-1986

1973* 1976%* 1977%* 1981%** 1986%**

N2 % N2 % Ne % Ne % N2 %
UFCe 2 1,6 — — 15 6,6 12 438 22 5,6
UFPb — — — — — — = — 11 2,8
UFBa 3 2,5 1 0,6 2 0,9 4 1,6 8 2,0
UnB 8 6,6 11 6,2 11 4,8 16 6,4 17 | 4,3
UFMG 16 13,1 17 9,6 18 7,9 22 8,8 36 9,1
UFRJ 13 | 10,7 | 22 | 12,4 20 8,8 22 88 | 43 | 10,9
IME 8| 65 8| 45 9| 4,0 5 2,0 8| 20
PUC/RJ 6| 49| 11| 62| 10| 44| 10 40 | 17| 43
UFRRJ 1| o8 3| 1,7 5| 22| — — 8| 20
USP 46 | 37,7 | 61 | 345 68 | 29,9 41 16,3 | 50 | 12,7
UNICAMP 15 | 12,3 28 | 15,8 27 || 11,9 43 171 57 | 14,4
USP/SC 4| 33 12 6,8 10 4,4 18 72| 33| 83
UFSCar - — | — — | — — 13 5,2 20 5,1
USP/SP = — — == — — — 15 338
UFSC — — | = — 9| 40| 17 68| 34| 86
UFRGS = — — — — = — — 8 2,0
UFSM — | =] = — | =] =i = e 8| 20
SUBTOTAL | 122 | 100 | 174 | 98,3 | 204 — | 223 89 | 395 | 99,9
UFPe = — 3 I 1,7 9| 40| 12 i3 | — —
UNESP — — | — — 14 6,2 13 52 | — —
ITA = — — — — — 3 1,2 —_ —
TOTAL 122 100 177 100 227 100 251 100,2 395 99,9
Fontes:

* Pesquisa Fundamental e Pés-Graduagao
** Avaliacido e Perspectivas

**+* CAPES
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TABELA 6 - Distribuicao de Doutores por Area em 1973-1976

) 1973* 1976*#*
AREA

3 %% NE 74
Quimica Organica 60 | 448 | 71 | 38,2
Fisico-Quimica 27 | 20,1 | 44 | 23,6
Quimica Inorganica | 26 | 19,4 | 24 | 12,9
Quimica Analitica 21 | 15,7 | 47 | 25,3

TOTAL 134 | 100 | 186 | 100

Fontes:
* Pesquisa Fundamental e Pés-Graduagao

** Avaliagao e Perspectivas

TABELA 7 - Distribuicdo de Doutores por Ramo em 1985

RAMO NUMERO PERCENTAGEM
SUBAREA | TOTAL

Quimica Orgénica 920 100 34,0
Produtos Naturais 21 23,3

Sintese 19 211

Anilise Organica 11 2.2
Fisico-Quimica 13 100 21,5
Cinética 13 17,8
Espectroscopia e Estrutura \

Molecular 11 15,1

Quimica Inorganica 38 100 143
Compostos de Coordenacio 13 34,2

Quimica Analitica 64 100
Espectrometria 13 20,3 242
Instrumentagio 9 14,1
Cromatografia 9 14,1

TOTAL 265 100

Fonte: Quimica Nova, Vol. 2, n2 2, paginas 91 a 93 (1975).
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Se a pesquisa quimica nas universidades brasileiras d sinais de
crescimento e diversificacdo, fatores considerados bastante posi-
tivos, 0 mesmo n3o ocorre com as condi¢des nas quais os trabalhos
sio executados. Por exemplo, no que se refere a instrumentagao
cientifica, uma atualizacdo dos levantamentos sobre espectrometros
de ressonancia magnética nuclear e de massas do PRONAQ revela
que a maioria desses instrumentos foi comprada hé mais de dez anos.
Alguns modelos j& sairam de linha e ndo contam com assisténcia
técnica adequada ou as pegas de reposicdo necessrias para seu con-
serto. Ao que tudo indica, a aquisicdo de equipamento de grande
porte foi virtualmente interrompida durante o periodo 1980-1984, e
h4 grupos com sérios problemas de acesso a aparelhos.

A situacio das bibliotecas ndo é muito melhor. O Programa de
Informagio em Quimica Bésica e Quimica Tecnoldgica (INFOQ) do
PRONAQ estabeleceu uma lista de 156 periédicos estrangeiros e 32
obras de referéncia considerados bésicos para a pesquisa em quimica
e engenharia quimica. Estes, além de servicos automatizados de
busca retrospectiva e de disseminacdo seletiva de informagdes de-
veriam estar disponiveis aos pesquisadores brasileiros. Em vista do
grande niimero de colegdes incompletas e de superposi¢do nas assi-
naturas, optou-se por racionalizar as aquisi¢des, voltando o apoio
para bibliotecas de maior potencial de utilizagdo. Uma biblioteca
nacional de referéncia e algumas bibliotecas regionais foram se-
lecionadas e apoiadas pelo PADCT. Hoje, doze bibliotecas pos-
suem o Chemical Abstracts completo (mas nio necessariamente os
indices coletivos); as bibliotecas regionais recebem o Current Con-
tents e/ou Chemical Titles. O Programa de Aquisicao Planificada de
Periédicos para Bibliotecas de Instituicdes de Ensino Superior (PAP)
~ do Programa Nacional de Bibliotecas Universitdrias (PNBU) da
SEU/MEC, fez uma avaliacdo dos titulos existentes e iniciou um
programa de aquisicdo e “desaquisicao” de acordo com critérios de
acesso e situacio atual das colecdes por regido. O programa teve
um inicio promissor, conseguindo completar algumas colecbes com
o apoio da FINEP. Entretanto, durante o periodo 1982-1984, varias
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universidades n3o receberam verbas para suas bibliotecas e os re-
cursos passaram a ter um carater emergencial, servindo apenas para
manter as colecdes existentes em dia. A situacdo do acesso as bases
de dados também n3o melhorou muito. Hoje, as bibliotecas ainda
estdo cheias de “furos” e s6 a USP e UNICAMP possuem bibliotecas
de quimica razoavelmente completas, enquanto a UFCe, USP/SC e
UFRGS proporcionam um acesso as bases de dados internacionais.
Vale a pena ressaltar o importante papel do servico de comutagao

bibliografica, o COMUT.

Existem problemas dos mais criticos com relacio a importacao de
reagentes para a pesquisa. Aqui ndo se trata de um problema finan-
ceiro, e sim, de ordem administrativa, relacionado 3 complexidade
e demora na tramitacdo de documentos. As sucessivas dificuldades
com importacdo tém atrasado, e em alguns casos inviabilizado, im-
portantes projetos de pesquisa.
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CAPITULO 3

QUIMICA ORGANICA

As primeiras atividades em quimica no Pais que tiveram um
carater eminentemente cientifico foram desenvolvidas em quimica
organica. O verdadeiro inicio da fitoquimica no Brasil deu-se na
segunda metade do século passado, no Laboratério Quimico do
Museu Nacional, onde T. Peckolt, pesquisador formado na Ale-
manha, desenvolveu um extenso trabalho de classificacdo de plantas
brasileiras. W. Michler, da Escola Politécnica de Zurique, Suica,
conseguiu implantar um bom laboratério de pesquisas, e por um
curto periodo (faleceu em 1889), realizou trabalhos originais com
plantas brasileiras. Paul Le Cointe, da Universidade de Nancy, na
Franga, realizou trabalhos sobre a flora amazdnica na Escola de
Quimica Industrial do Pard na década de 1920. O préprio professor
H. Rheinboldt, iniciador da grande tradicdo de pesquisa na Univer-
sidade de Sao Paulo, era quimico organico.

A é4rea de quimica orginica é a que reiine o maior nimero de
pesquisadores no Brasil. Seus trabalhos podem ser subdivididos
em: produtos naturais, fisico-quimica organica, sintese organica,
fotoquimica organica e andlise organica (Tabela 4). H4 uma super-
posicdo relativamente grande entre estas areas.

PRODUTOS NATURAIS

A idrea que atende pela “Quimica de Produtos Naturais” é das
mais antigas no Pais, sendo responsével pela implantagao de muitos
dos atuais grupos que hoje atuam em quimica organica. Embora
seja essencialmente voltada para a fitoquimica, a drea de “produtos
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naturais” compreende também uma componente considerdvel de
sintese e analise organica.

No Pais, esta é uma area caracterizada pelo trabalho em equipe.
Compreende func¢des diferentes como coleta e classificagdo de
amostras (plantas, insetos, animais marinhos) colhidos em diferen-
tes regides, extracdo e separacao de componentes, derivatizagao,
anélises quimicas e instrumentais, interpretacdo de resultados e, em
alguns casos, testes de atividade. Essas sdo executadas por pessoas
com diferentes formagdes, graus de especializacdo, condicoes de
infra-estrutura e niveis de informac3o sobre o projeto em seu global.
O resultado final do trabalho é freqiientemente uma publicacao com
varios autores e filiacdes institucionais, na qual fica dificil avaliar a
contribuicdo de cada um.

A pesquisa em produtos naturais depende muito de recursos
avancados de anilise orginica (especialmente RMN e EM), e foi
responsivel pela implantacio da Central Analitica da UFRJ (no
NPPN) e na UFCe. Mais recentemente o Laboratério de Tecnolo-
gia Farmacéutica da UFPb tem suprido os grupos do Nordeste com
analises. A UNICAMP e USP vém também adquirindo uma razoavel
capacitacdo instrumental para a andlise de produtos naturais.

A génese da maioria das atuais atividades de pesquisa em produ-
tos naturais no Brasil pode ser atribuida grupos que, na década
de 1950, faziam parte do Instituto de Quimica Agricola (hoje
CTAA/EMBRAPA), no Rio de Janeiro. Pesquisadores de |a egressos
sao responsaveis por varias novas geracoes de pessoas que traba-
Ilham na &rea, hoje espalhados por quase todo o Brasil.

Os principais grupos que desenvolvem trabalhos em produ-
tos naturais estdo nas seguintes organizacées: UFRJ (Nicleo de
Pesquisa de Produtos Naturais, Instituto de Quimica e Faculdade
de Farmaécia), USP (Instituto de Quimica), UFMG (Departamento
de Quimica), UNICAMP (Instituto de Quimica e Instituto de Zo-
ologia), UFCe (Departamento de Quimica Organica e Inorgénica).
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Trabalhos de bom nivel mas de carater mais isolado s3o também de-
senvolvidos na UAm (em colaboracio com o Instituto Nacional de
Pesquisas da Amazénia), USP/RP (Faculdade de Farmicia) UFPb
(Laboratdrio de Tecnologia Farmacéutica), UFRGS (Faculdade de
Farmdcia), UFPr (Faculdade de Farmicia), UFPe (Departamento
de Antibidticos), CTAA - EMBRAPA e Instituto Butant3. H4 ainda
grupos em formacdo ou consolidacio nas seguintes universidades:

UFSM, UFMS, UFJF, UFOP, UFG e UNESP.

FISICO-QUIMICA ORGANICA

A fisico-quimica organica foi descrita pela primeira vez como: “a
investigacdo de fenémenos da quimica organica por métodos quan-
titativos e matematicos... um dos principais aspectos é o estudo,
por métodos quantitativos, dos mecanismos de reacdes organicas e
o estudo relacionado do efeito da estrutura do meio reacional na
reatividade”. Pode-se dizer, portanto, que a fisico-quimica orgénica
estuda, em termos quantitativos e no tempo, os progressos de
uma reacao. Definida de forma ampla, ela incluiria também a fo-
toquimica, a quimica tedrica e técnicas espectroscépicas utilizadas
no estudo do progresso de uma reacio ou outro fendmeno de in-
teresse, além de incluir uma componente sintética aprecidvel. A
fisico-quimica orginica apresenta as mesmas caracteristicas e pro-
blemas que essas éreas, e a sua distingdo das mesmas pode ser uma
questdo bastante sutil. O principal critério de inclusdo de certo tipo
de trabalho ou o grupo que o executa no Pais neste ramo & a selecio
regular de seus trabalhos para as Conferéncias de Fisico-Quimica
Organica, realizadas a cada um ou dois anos em Florianépolis - SC.

Os primeiros trabalhos de natureza mecanistica podem ser
atribuidos a grupos na USP, UNICAMP e UFRJ, que se estabelece-
ram a partir da década de 1960. Aos pesquisadores oriundos desses
grupos, somaram-se aqueles vindos do exterior, notadamente os da
UFSC, e hoje esse ramo de pesquisa estd crescendo bastante no
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Pais.

Os principais grupos estdo localizados na UFSC (Departamento
de Quimica), USP (Instituto de Quimica), UNICAMP (Instituto de
Quimica), IME (Segdo de Quimica), UFRJ (Instituto de Quimica),
UFMG (Departamento de Quimica) e UFRGS (Departamento de
Quimica).

No Brasil, a drea de fisico-quimica orgénica tem uma grande
interface com a bioquimica e a quimica aplicada. Grupos na USP
e na UNICAMP realizam trabalhos de alto nivel na fronteira com a
bioquimica, enquanto trabalhos de natureza aplicada séo realizados

na USP/SC e USP/RP.

SINTESE ORGANICA

Hé uma dificuldade de classificar os pesquisadores na area
de sintese orgdnica. Segundo conceitos adotados internacional-
mente, hd uma clara distincdo entre trabalhos preparativos e os
de sintese. Esta iltima tem um objetivo bem definido (nova rota,
nova reagio) e implica em elementos de criatividade e contribuicdes
metodolbgicas. Adotando critérios como estes, poucos grupos no
Brasil se enquadrariam. H4& certo consenso entre os pesquisadores
que participaram do Il Encontro Brasileiro de Sintese Organica, re-
alizado de 04 a 06 de novembro de 1987, em Porto Alegre, RS,
que, antes de adotar definicGes rigidas, deve-se procurar agregar as
pessoas que atuam na area.

A sintese ressente-se fortemente de deficiéncias em infra-
estrutura e especialmente do acesso rapido a certos tipos de
reagentes. H4 casos inclusive de quimicos sintéticos formados nos
melhores centros, no exterior, que foram abandonando a sintese,
em face das dificuldades encontradas no desenvolvimento de seus
trabalhos.
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Trabalhos de sintese organica j4 eram realizados na USP, em
meados da década de 1950, e ganharam um grande impulso com o
Programa CNPq/NAS. Grupos tradicionais também foram estabe-
lecidos na década de 1960, na UFRJ e na UnB. Hoje os principais
grupos em atividade nas universidades estdo localizados na USP
(Instituto de Quimica), UnB (Departamento de Quimica), UFRJ
(Ndcleo de Pesquisas de Produtos Naturais, Instituto de Quimica e
Faculdade de Farmacia), UFSCar (Departamento de Quimica), UNI-
CAMP (Instituto de Quimica), IME (Secdo de Quimica), USP/RP
(Instituto de Quimica), UFMG (Departamento de Quimica), UFCe
(Departamento de Quimica Organica e Inorganica) e UFPe (Depar-
tamento de Quimica).

Ainda em termos de pesquisa quimica nas universidades, exis-
tem grupos em formagao nos Institutos de Quimica da UFRGS e da
UFF que ja apresentam alguns trabalhos promissores. Cabe lembrar
que algumas faculdades de farmacia também desenvolvem trabalhos
preparativos. Entre estes estao os da USP/SP, UFRGS, USP/RP e
o LTF da UFPb. Trabalhos de boa qualidade também sdo realizados
fora do meio universitario. O INT, o IPqM e o Instituto Butant3 de-
vem ser incluidos entre os centros capacitados em sintese organica.

A quimica preparativa serve de base para quimica fina, e um le-
vantamento da area nao estaria completo sem mencionar a CODE-
TEC e seus trabalhos junto as universidades. A CODETEC canalisa
recursos para grupos universitarios que desenvolvem processos de
interesse industrial em escala de laboratério (incluidos na relagdo
anterior). Além desses, institutos de pesquisa estdo se capacitando
para atuar em quimica fina, e algumas universidades como a UFRJ,
UFMG e UNICAMP j4 criaram suas comissdes de quimica fina.
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ANALISE ORGANICA

Existe uma componente de anélise organica na maioria das outras
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linhas de pesquisa da drea, especialmente as de produtos naturais e
de geoquimica organica. Alguns grupos aperfeicoam certos aspectos
da metodologia empregada, estando entre estes os de cromatografia
na UFRJ (Instituto de Quimica e Niicleo de Pesquisas de Produtos
Naturais), USP/SC (Departamento de Quimica) e UFPr (Depar-
tamento de Quimica). Outros grupos dispdem de instrumentacao
moderna, especialmente RMN e EM, e estdo se especializando na
anjlise organica. Este é o caso do NPPN/UFRJ e do Instituto de
Quimica da UNICAMP, enquanto o Instituto de Quimica da UFRJ
dedica-se especificamente a EM.

A anilise organica é utilizada de forma sistematica em produtos
naturais e geoquimica organica. Esta segunda foi inicialmente de-
senvolvida através do Projeto Xistoquimica, no IQ/UFRJ. A partir
de 1983 foram intensificados esses trabalhos, aplicados também na
drea de petrdleo, sendo hoje realizados principalmente no CENPES.

Indubitavelmente, essa é uma area na qual existe uma com-
peténcia consideravel fora das Universidades. O centro mais bem

equipado e que conta com a maior e mais capacitada equipe é o §

CENPES. H& vérios outros centros de pesquisas e empresas que
estao bem preparados para realizar trabalhos em analise organica,
como o Centro de Pesquisas da Cia. Cigarros Souza Cruz.

FOTOQUIMICA ORGANICA

O uso da fotoquimica em estudos biolégicos foi iniciado por
volta de 1965, no Departamento de Bioquimica do 1Q/USP.
A fotoquimica organica foi introduzida, através do Programa
CNPq/NAS, nos Institutos de Quimica da USP e da UFRJ no inicio
da década de 1970. Os trabalhos nestes ramos podem ser de na-
tureza preparativa ou mecanistica, admitindo sua inclusdo também
em sintese organica ou fisico-quimica. H4, no entanto, um pequeno
grupo de pesquisadores que apresenta regularmente seus trabalhos
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A infra-estrutura para pesquisa nesse ramo é razoivel, mas uma
ampliacdo da disponibilidade de equipamentos para técnicas ripidas
é desejével. Caberia também uma maior atencio para o desenvolvi-
mento de aplicacdes praticas da fotoquimica como photo-resists,
fotodegradacdo de materiais poliméricos, etc. Os grupos que
atuam no ramo estdo localizados na USP (Instituto de Quimica),
USP/SC (Departamento de Quimica), UFRJ (Instituto de Quimica)
e USP/RP (Departamento de Quimica).
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CAPITULO 4

FisICO-QuiMICA

A pesquisa em fisico-quimica é, de uma maneira geral, bem mais
fragmentada e diversificada do que em outras areas da quimica (ver
Tabela 4). Seus diversos ramos tém em comum apenas o fato de
que investigam-se as propriedades de sistemas relacionando-as com
as respectivas estruturas ou, ao contrdrio, se procura determinar
essas estruturas a partir de suas propriedades macroscépicas.

Uma visdo da fisico-quimica é de dificil elaboragcdo, devido
a crescente inter-relagao entre a pesquisa na area e em outras
de natureza eminentemente fisico-quimica, mas cujos executantes
consideram-se bioquimicos, inorganicos, etc. A fisico-quimica é
caracterizada pela baixa densidade de pesquisadores e, na maio-
ria das areas de pesquisa, pela falta de massa critica. As dreas
de eletroquimica, quimica tedrica e fotoquimica constituem-se em
excecao a esse estado de coisas. S3o realizadas nessas dreas reunides
periédicas (respectivamente: Encontro Brasileiro de Eletroquimica e
Eletroanalitica, Encontro Brasileiro de Quimica Tedrica e Encontro
de Fotoquimica e Fotobiologia — todos que extrapolam a Fisico-
Quimica em si).

O problema de falta de massa critica para realizar certo tipo de
trabalho afeta também outras dreas. Dados termodinamicos, es-
pecialmente a respeito de diagramas de fases e comportamento de
solucdes, fizeram falta ao Prodlcool, pois pouco se conhecia sobre
propriedades de sistemas etanol-dgua, seu equilibrio liquido-vapor,
comportamento de misturas bindrias e ternarias, etc. A prépria
fisico-quimica se ressente da falta de pesquisas em dinamica e tra-
balhos com lasers, cujo emprego no exterior ja se tornou rotineiro,
mas aqui s6 sdo utilizados em espectroscopia.
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Os pesquisadores da 4rea consideram a sua crescente interdis-
ciplinaridade, que dificulta a sua conceituacao de forma global, a
obsolescéncia de equipamento e a inadequacao dos atuais curriculos
dos cursos de graduagio e de pés-graduacio em fisico-quimica (es-
trutura, conteiido, modo de apresentar, etc.), os principais entraves
para o desenvolvimento da fisico-quimica. Deficiéncia dos servigos
de apoio (oficinas, recursos de computacdo, etc.) agravam ainda
mais esse quadro. N3o obstante, a drea tem mantido um bom
nivel de produtividade, e ha apenas a lamentar o decréscimo em
atividades experimentais (alguns equipamentos, a exemplo daqueles
utilizados na pesquisa em fisica, sdo de alto custo, embora usados
para fins muito especificos e por poucas pessoas).

O caso da computacdo merece um destaque a parte. Esse é
um segmento onde os avancos tecnologicos t€m sido extremamente
rapidos e os pesquisadores brasileiros dificilmente poderdo acom-
panha-los. Deve-se ressaltar que as necessidades computacionais
da quimica (notadamente as da quimica tedrica) sao bastante di-
ferentes das de outras areas, o que obriga os centros que propor-
cionam esse tipo de apoio nas universidades a se estruturarem espe-
cialmente. Em alguns casos pode ser mais vantajoso equipar alguns
grupos de quimica com “superminis” do que capacitar os centros de
computagao para atender apenas as necessidades dos pesquisadores
da quimica.

QUIMICA TEORICA

A quimica tedrica representa um dos ramos de investigacdo que
mais cresceu no Brasil nos dltimos anos, e hoje reline o maior con-
tingente de pesquisadores em fisico-quimica. E dificil precisar onde
a quimica tedrica primeiro surgiu no Pais, mas quase certamente
foi junto a grupos de fisica que realizavam célculos de mecinica
quantica. Um destes grupos nasceu no Departamento de Fisica da
UFPe, e outro, no Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas. Pesquisas
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com espalhamento de elétrons no Instituto de Quimica da USP for-
maram também um grupo de quimicos tedricos, responsiveis pela
criacdo do grupo na UFSCar no final da década de 1970.

A quimica tedrica € desenvolvida nos seguintes locais: UFPe
(Departamento de Quimica Fundamental), UFSCar (Departamento
de Quimica), UNICAMP (Instituto de Quimica), UFRJ (Instituto
de Quimica), UFMG (Departamento de Quimica), CBPF, USP/SC
(Departamento de Quimica), UFF (Instituto de Quimica), PUC/RJ
(Departamento de Quimica) e no Instituto de Estudos Avancados
do Centro Técnico Aeroespacial.

ESPECTROSCOPIA

As atividades em espectroscopia sio bastante antigas, os
primeiros trabalhos originados dos Departamentos de Fisica. Con-
taram, posteriormente, com pesquisadores formados no exterior.
Estes representam o segundo maior nimero de pesquisadores da
area e trabalham nos seguintes ramos de espectroscopia:

Espectroscopia Vibracional — UNICAMP (Instituto de Quimica),
USP/RP (Departamento de Quimica);

Espectroscopia de Terras-Raras - UNICAMP (Instituto de Quimica),
UFPe (Departamento de Quimica Fundamental), USP/RP (Depar-

tamento de Quimica);

Espectroscopia de RMN — IME (Se¢do de Quimica), UNICAMP
(Instituto de Quimica) e USP (Instituto de Quimica);

Espectroscopia de Impacto de Elétrons — UFRJ (Instituto de
Quimica);

Espectroscopia de Mossbauer - UFMG (Departamento de Quimica)
e CBPF.
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ELETROQUIMICA

A eletroquimica é possivelmente o ramo mais antigo da pesquisa
em fisico-quimica no Pais, tendo suas origens no Instituto de
Quimica da USP em meado da década de 1950. Inclui um nimero de
pesquisadores relativamente grande para a fisico-quimica, mas, em
face das suas miiltiplas aplicagGes tecnoldgicas, pode ainda crescer.
Os grupos tiveram formacSes académicas independentes, mas co-
laboram bastante entre si. Levantamentos da FAPESP indicam que
nao se criaram grupos novos desde 1980, mas que os existentes
experimentaram um crescimento razoavel.

Equipamentos importados sdo necessdrios para a pesquisa em
eletroquimica. Estes sdo de custo relativamente baixo, o que per-
mite a sua obtengdo através de auxilios relativamente modestos.
Por outro lado, sofrem todos os problemas de importagao.

Existem diversas aplicagbes da eletroquimica & quimica organica
e analitica, mas ha uma deficiéncia com relagao a quimica inorgani-
ca. Em termos de linhas de trabalho a serem estimuladas, destacam-
se: superficies e interfaces, semicondutores, meios nao-aquosos e
sais fundidos, eletrocatélise, e conversao e armazenamento de ener-

gia.

A pesquisa em eletroquimica estd quase totalmente restrita ao
Estado de Sdo Paulo e fortemente concentrada na regido de Sio
Carlos. Os principais grupos em atividade sdao: USP/SC (Depar-
tamento de Quimica), UFSCar (Departamento de Quimica), USP
(Instituto de Quimica), ITA (Departamento de Quimica), USP/RP
(Departamento de Quimica) e UFSC (Departamento de Quimica).
Adicionalmente, ha pesquisadores em atividade nas seguintes ins-
tituigoes: UNESP, UNICAMP, UFRJ, UFAP, UFRN, IPT, INT e
CENPES.
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OUTROS RAMOS

A pesquisa nos outros ramos de fisico-quimica pode ser subdivi-
dida segundo a classificagdo a seguir:

Termodindmica - UNICAMP (Instituto de Quimica) e UFSC (De-

partamento de Quimica);

Cinética Quimica — UFSC (Departamento de Quimica), UFMG (De-
partamento de Quimica), USP/SC (Departamento de Quimica);

Sistemas Miscelares e Coloidais — UFSC (Departamento de Quimi-
ca), USP (Instituto de Quimica), UNICAMP (Instituto de Quimica);
UFRGS (Instituto de Quimica);

Fotoquimica — USP/SC (Departamento de Quimica), USP (Insti-
tuto de Quimica), UNICAMP (Instituto de Quimica); UFSC (De-

partamento de Quimica);

Dinamica de Colisbes — USP (Instituto de Quimica), UFSCar (De-
partamento de Quimica), UFRJ (Instituto de Quimica);

Cristais Liquidos — UFSC (Departamento de Quimica), USP (Insti-
tuto de Quimica);

Biofisica Molecular — UFPe (Departamento de Quimica Fundamen-
tal);

Difracdo de Raios X — UFMG (Departamento de Quimica);

Ligacdo Hidrogénio — USP/RP (Departamento de Quimica), UFRJ
(Instituto de Quimica);

Simulacdo — USP/RP (Departamento de Quimica), UFSC (Depar-
tamento de Quimica);

Combustdo e Termoquimica — UFRN (Departamento de Quimica),
UFPa (Departamento de Quimica).
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CAPITULO 5

QUIMICA INORGANICA

O “renascimento” da quimica inorginica levou mais tempo para
chegar ao Brasil. Até a década de 1960 os trabalhos concentravam-
se em quimica de coordenacdo e organometdlicos, e as novidades
eram em termos do metal (a linha de lantanideos é a mais tradicional
e produtiva) ou do tipo de complexo (de fosfatos, por exemplo).
Complexos com outros tipos de metais comegaram a ser estudados
a partir de 1965. O Programa CNPq/NAS introduziu novas linhas
de trabalho em reatividade quimica que hoje se espalharam, princi-
palmente pelo interior do Estado de S3o Paulo. A cooperagio com
a Francga, proporcionada pelo PRONAQ), levou ao aparecimento de
novos grupos, em estado sdlido e catélise homogénea. Um ramo
que estd comecando a se consolidar é o de bioinorganica, onde tra-
balhos sobre reatividade passam a abordar também este importante
aspecto.

A quimica inorganica tem-se aproveitado bastante da interacao
com a Fisica. Exemplos como os da UFPe, USP/SC, UNESP e
UFSCar podem frutificar, desde que os quimicos possam ir além do
seu papel de preparadores de amostras para tomar parte também
em trabalhos de caracterizacao.

A pesquisa em quimica inorganica no Brasil segue algumas li-
nhas principais. A Quimica de Coordenacdo, particularmente a de
complexos de terras-raras, é a mais tradicional, tendo sua origem
nos trabalhos dos professores alemies e seus colaboradores. Seus
seguidores vém introduzindo inovacdes nesses trabalhos, e a USP
é hoje a principal responsivel por este ramo de pesquisa e sua
difusdo, pelo interior do Estado de S3o Paulo e algumas univer-
sidades do Nordeste. Uma segunda linha que estd comecando
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a formar geracGes sucessivas € a de termoquimica e calorimetria.
Essa é desenvolvida principalmente na UNICAMP, sendo também
difundida pelo Nordeste. Os trabalhos em reatividade e seus des-
dobramentos na bioinorganica, vém do Programa CNPq/NAS e
tém na USP seu principal executor. Um dos participantes desse
mesmo programa permaneceu no Brasil realizando bons trabalhos na
UFSCar. Ha viérias outras linhas de pesquisa que foram introduzidas
por pesquisadores formados no exterior que ainda nao atingiram um
volume de trabalhos comparavel aos das trés anteriormente citadas.

Entre as linhas de pesquisas que estao sendo implantadas através
da cooperacao com a Franca estdo as de organometilicos, princi-
palmente aqueles voltados para a catélise homogénea, e a de estado
sdlido/materiais inorganicos. Deve-se ressaltar que ambas j& eram
desenvolvidas na UNICAMP, mas ganharam um impulso grande
através da cooperacdo internacional envolvendo a UNESP, USP/SC

e UFRGS.

A éarea conta com Simpdsios Nacionais de Quimica Inorganica
realizados a cada dois anos. O primeiro foi realizado em Araraquara,
o segundo em S3o Paulo, o terceiro foi realizado em Campinas em
1986, e o quarto em 1988, no Rio de Janeiro.

PRINCIPAIS GRUPOS

Os principais grupos que atuam nos diferentes ramos da quimica
inorganica sao os localizados em:

. Quimica de Coordenacio: USP (Instituto de Quimica), UNI-
CAMP (Instituto de Quimica). |FCe (Departamento de
Quimica Organica e Inorganica), UNESP (Instituto de Quimica
de Araraquara), USP/RP (Departamento de Quimica), UFMG
(Departamento de Quimica), USP/SC (Departamento de
Quimica), UFBa (Instituto de Quimica), UnB (Departamento
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de Quimica), UFRGS (Instituto de Quimica), UFSM (Depar-
tamento de Quimica) e UFRN (Departamento de Quimica).

. Termoquimica: UNICAMP (Instituto de Quimica), UFPb (De-

partamento de Quimica) e UFCe (Departamento de Quimica
Organica e Inorganica). H4, também, um inicio de atividade
na UFMS.

. Reatividade: USP (Instituto de Quimica), UFSCar (Depar-

tamento de Quimica), UNICAMP (Instituto de Quimica),
USP/RP (Departamento de Quimica), UNESP (Instituto de
Quimica de Araraquara), UFMG (Departamento de Quimica),
PUC/RJ (Departamento de Quimica).

. Materiais Inorgdnicos: UNICAMP (Instituto de Quimica,

UNESP (Instituto de Quimica de Araraquara), UFPe (Depar-
tamento de Quimica Fundamental), UFSCar (Departamento
de Quimica), PUC/RJ (Departamento de Quimica), UFRGS
(Instituto de Quimica) e UFAL (Laboratério de Cristalografia e
Fisico-Quimica Estrutural). H4 um inicio de atividade também
na UFPb e na UEM.

. Espectroscopia e Inorganica Tedrica: UNICAMP (Instituto de

Quimica), PUC/RJ (Departamento de Quimica), UNESP (Ins-
tituto de Quimica de Araraquara), USP/SC (Departamento de
Quimica e Fisica Molecular).

. Eletroquimica: UFSC (Departamento de Quimica), USP/RP

(Departamento de Quimica), UFPb (Departamento de
Quimica).

. Organometilicos e Catélise Homogénea: UNICAMP (Insti-

tuto de Quimica), UNESP (Instituto de Quimica de
Araraquara), UFSCar (Departamento de Quimica), USP/RP
(Departamento de Quimica), UFRGS (Instituto de Quimica).

. Cristalografia: USP/SC (Departamento de Quimica e Fisica

Molecular).
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. Fotoquimica: UNICAMP (Instituto de Quimica), UFSCar
(Departamento de Quimica), USP/RP (Departamento de
Quimica) e UnB (Departamento de Quimica).

. Quimica do Positrénio: UFMG (Departamento de Quimica).

Hi também atividades de cariter mais isolado, muitas delas
voltadas para aplicacSes tecnoldgicas, na UFCe, USP, PUC/RJ,
UFRJ, UNICAMP, UFRGS e UFPi.
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CAPITULO 6

QUIMICA ANALITICA

As primeiras aplicacdes da quimica analitica no Pais datam do
inicio do século passado, no Laboratério Quimico do Museu Na-
cional no Rio de Janeiro. Numerosas anélises de matérias naturais
foram realizadas, e seus diretores foram responsaveis pelos primeiros
tratados de quimica aqui publicados. Um dos mais importantes
pesquisadores em quimica que ja trabalhou no Brasil, o Dr. Fritz
Feigl, era quimico analitico. Embora nio lecionasse em universi-
dade (pesquisou cerca de trinta anos no Laboratério da Produgdo
Mineral no Rio de Janeiro), o Dr. Feigl teve uma grande influéncia
sobre os responsaveis pelos dois mais tradicionais grupos de pesquisa
académica em quimica analitica — os da USP e da PUC/RJ, e pela
pesquisa em anélise organica na UFRJ. Além do Dr. Feigl, profes-
sores alemaes implantaram cursos de alta qualidade nas décadas de
1920 a 1930, e um de seus sucessores no Rio Grande do Sul teve
uma longa e produtiva carreira de pesquisador.

Apesar da importincia da quimica analitica para diferentes
aplicacdes e de sua tradicdo no Pais, a area parece ter chegado
a uma posicdo proxima da estagnacdo. O nimero de orientadores
é o mais baixo entre os das 4reas tradicionais da quimica (Tabela
3) e o nimero de pessoas que ingressa na carreira docente mal
substitui aquele das que se aposentam. Este fato admite diferentes
interpretagdes.

A quimica analitica é introduzida no inicio dos cursos de
graduagdo. Assim os docentes da drea sdo bastante sobrecarrega-
dos com o ensino. Embora haja uma grande procura de cursos de
analitica, tanto de graduacdo quanto de pds-graduagdo, o aluno
raramente segue uma carreira na drea por uma série de razoes. A
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principal talvez seja a falta de acesso a instrumentagdo. A quimica
analitica é uma das areas mais prejudicadas pela obsolescéncia de
equipamentos e as universidades ja ndo acompanham o estado-da-
arte (o que ndo é o caso na indistria), e as vezes, mesmo os cursos
de anélise instrumental sao dados sem que o aluno tenha qualquer
contato com os equipamentos.

A pesquisa em quimica analitica, no Pais, pode ser dividida
segundo: métodos eletroanaliticos e espectroanaliticos, métodos
de separagdo, métodos termoanaliticos, métodos radioanaliticos,
e instrumentagdo (que pode incluir todos as acima). H3 ainda a
quimiometria ou técnicas de tratamento de dados analiticos. Essa é
uma area de crescente emprego e é desenvolvida principalmente por
fisico-quimicos. Métodos classicos como titulometria, gravimetria
e técnicas de toque recebem pouca €nfase na pds-graduagdo, mas
s30 as areas nas quais a maior parte do ensino de graduacdo ainda
é baseado.

A quimica ambiental compreende a aplicacdo de vérias técnicas
analiticas. A sua metodologia é essencialmente analitica e é tratada
aqui conjuntamente, embora faca reunides em separado.

Sao promovidos a cada dois anos os Encontros Nacionais de
Quimica Analitica (ENQA). Em 1987 foi realizado o 42, servindo
para reunir as pessoas que atuam na 4rea e acompanhar seus
trabalhos. OQutras reunjoes, como os Encontros Brasileiros de
Eletroquimica e Eletroanalitica, o Congresso Latino-Americano de
Cromatografia, o Encontro Latino-Americano de Espectrometria de
Massas, o Encontro de Usudrios de Ressonancia Magnética Nuclear
e o Encontro de Termoanilise, servem também para este fim, sendo
mais especificos no assunto mas abrangentes nas origens dos par-
ticipantes. Tais eventos refletem bem a atividade de pesquisa em |
suas respectivas areas. As Tabelas 8 e 9 relacionam os trabalhos
apresentados por ramo de pesquisa e por instituicio, servindo para
constatar que ha casos de estagnagdo ao lado de mostras evidentes
de dinamismo. Na quimica ambiental, em 1987, foram realizados o
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22 Congresso Internacional de Quimica Ambiental na Bahia e 0 2¢
Simpésio Internacional sobre Sistemas Tropicais Marinhos, no Rio
de Janeiro.

TABELA 8 - Quimica Analitica: Trabalhos apresentados em
Congressos Nacionais por Ramo de Pesquisa

ENQA SBPC

TRABALHOS
POR RAMO

1 I I IV | 342 | 352 | 362 | 372 | 382 | 39¢
. Eletroanalitica 23 13 27 25 12 8 10 3 4 13
. Espectroanalitica 27 12 23 27 20 23 14 17 22 31
. Separagbes 20 16 16 22 i 6 &* 12 15 10
. Termoanélise 1 2 i 7 3 0 1 1 0 2
. Radioandlise 20 11 4 8 9 10 4 6 8 8

Ind. XRF)
.( Instrumentagéo 3 9 14 21 5 0 2 1 4 g
(Ind. FIA)
. Qufmica Ambiental 3 5 8 11 1 1 2 0 3 2
. Métodos Cléssicos 19 11 2 8 4 2 5 0 13 5
. Educagéo 5 2 2 4 0 0 0 2 0 1
. Outros 15 3 8 12 5 B8 7 4 9 2
TOTAL 136 | 88 | 105 | 155 | 66 | 58 | 50 | 49 | 81 81
75



TABELA 9 - Quimica Analitica: Trabalhos apresentados em
Congressos Nacionais por Instituicdo.

ENOA SBPC

TRABALHOS POR
INTITUIGAO

I II | III | IV | 342 | 352 | 362 | 372 | 382 | 392
. USP (M+D) 28 | 12 | 6 37 4 9 16 5 9 13
. UNICAMP (M+D) | 13 | 21 | 33 | 28 | 23 8 6 9 14 | 20
. UFMG (M+D) 2 0 3 6 1 4 4 5 9
. PUC/RJ (M+D) 25 | 21| 8 14 10 6 3 1 12 hlal
. UFBa (M) 9 6 1 4 1 2 3 1 3 1
. USP/SC (M) 0 0 4 13 0 1 0 1 0 1
. UnB (M) 0 1 2 9 1 1 0 0 2 2
. UNESP (Ar) (M) 14 | 7 2 6 2 2 1 0 3 2
OUTROS 45 [ 20 | 36 | 45 | 24 25 17 | 23 29 | 30
TOTAL 136 | 88 | 95 | 155 | 66 | 58 | 50 | 45 | 31 81

M - Possui curso de pés-graduagao a nivel de mestrado
D - Possui curso de pés-graduagao a nivel de doutorado
ENQA - Encontro Nacional de Quimica Analitica

SBPC - Reuniao Anual da Sociedade Brasileira para o Progresso da Ciéncia. Realizados,

respectivamente, em Campinas, Belém, Sao Paulo, Belo Horizonte, Curitiba e Brasilia.

PRINCIPAIS GRUPOS

Os principais grupos que atuam em quimica analitica estdo lo-
calizados nas seguintes instituicoes:

. Eletroanalitica — USP (Instituto de Quimica), UNICAMP (Ins-
tituto de Quimica), USP/SC (Departamento de Quimica e
Fisica Molecular) e UnB (Departamento de Quimica).

. Espectroanalitica — PUC/RJ (Departamento de Quimica),
UNICAMP (Instituto de Quimica), UFBa (Instituto de
Quimica), USP (Instituto de Quimica) e UnB (Departamento
de Quimica).

. Separagdes — UNICAMP (Instituto de Quimica), USP/SC (De-
partamento de Quimica e Fisica Molecular), USP (Instituto de
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Quimica), UFMG (Departamento de Quimica), UFPr (Insti-
tuto de Quimica), UNESP (Instituto de Quimica) e PUC/RJ
(Departamento de Quimica).

. Termoanalitica — USP (Instituto de Quimica) e UNICAMP

(Instituto de Quimica).

. Radioanalitica — PUC/RJ (Departamento de Quimica), UNI-

CAMP (Instituto de Quimica), USP/SC (Departamento de
Quimica e Fisica Molecular).

. Instrumentacio — CENA - ESALQ, USP (Instituto de

Quimica), UNICAMP (Instituto de Quimica).

. Quimica Ambiental — USP (Instituto de Quimica), PUC/RJ

(Departamento de Quimica), UFBa (Instituto de Quimica),
UNICAMP (Instituto de Quimica), UNICAMP (Instituto de
Quimica), UNESP (Instituto de Quimica de Araraquara) e
UFSM (Departamento de Quimica).

. Métodos Classicos — UFBa (Instituto de Quimica).

. Quimiometria — UNICAMP (Instituto de Quimica).

Essa é uma area que tem um forte componente nos insti-
tutos de pesquisa e na indistria. Embora os trabalhos se-
jam, em sua maioria, de carater rotineiro, hd um potencial
grande de pesquisa em quimica analitica em instituicoes como

o CENPES, IPEN, IRD/CNEN, INT, IPT, CIENTEC, CEPED

e muitos outros.
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CAPITULO 7

POLIMEROS

A pesquisa em polimeros no Pais teve inicio em 1968, no Insti-
tuto de Quimica da UFRJ. O grupo se expandiu, constituindo
em 1976 o atual Instituto de Macromoléculas (IMA), princi-
pal centro na area. No periodo 1978-81 houve um aumento
sensivel no niimero de pesquisadores em polimeros, e em 1981
iniciou-se a implantacdo de um programa na area, no Instituto
de Quimica da UFRGS, em colaboracio com a Universidade
de Freiburg, na Alemanha.

Foram formados no Pais mais de dez doutores e 80 mestres em
polimeros, que hoje integram os quadros de diversas universi-
dades, centros de pesquisa e laboratérios de empresas.

PRINCIPAIS GRUPOS

Os principais grupos sdo: UFRJ (Instituto de Macromoléculas
e Programa de Engenharia Quimica da COPPE), UNICAMP
(Instituto de Quimica), UFSCar (Departamento de Materiais)
e UFRGS (Instituto de Quimica).

A implantacdo de um programa de Novos Metais pela FINEP
atraiu o interesse dos seguintes grupos para a area de
polimeros: USP, UFPe, UFPb, UFRN, UCS, UEM e UFMG. O
CENPES possui um forte grupo de polimeros e outras empresas
estao se organizando.



CAPITULO 8

CATALISE

A atividade de ensino e pesquisa em catélise no Pais ganhou
grande impulso com o retorno de pesquisadores formados nos
EUA, Alemanha e Franca, no inicio dos anos 70.

Foi nessa época que o Centro de Pesquisas e Desenvolvimento
Leopoldo A. Miguez de Mello - CENPES, da Petrobras, em co-
laboracdo com o Instituto de Quimica, da Universidade Federal
do Rio de Janeiro - IQ/UFRJ, organizou um curso reunindo trés
dos maiores expoentes internacionais em catalise.

Concomitantemente, o Programa de Quimica Brasil-Estados
Unidos, formulado pelo entdo Conselho Nacional de Pesquisas-
CNPq e a National Academy of Sciences-NAS, dos EUA, in-
cluiu a catdlise entre as areas escolhidas para atividades de
cooperacao. Pouco depois o Instituto Militar de Engenharia-
IME iniciava um programa de intercambio com a Universidade
de Paris apoiado pela cooperacao técnica francesa.

Os meados dos anos 70 viram malograr os primeiros esforcos
por parte do CNPq e da Financiadora de Estudos e Projetos-
FINEP no sentido de estabelecer um programa integrado na
drea de catdlise. Essa fase, na qual as atividades em catilise
estavam sendo estabelecidas, encerrou-se definitivamente com
a realizacdo do 62 Simpésio Ibero-Americano de Catalise, em
agosto de 1978.

A partir de um diagnéstico dos grupos que atuavam em
catdlise, um grupo de pessoas de expressao na area preparou
uma proposta de um plano para seu desenvolvimento. Em
novembro de 1981, a proposta era submetida aos represen-
tantes de 14 grupos identificados nos diagnésticos. A dis-
cussao da proposta e uma breve exposicdo dos trabalhos de
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cada grupo e de suas necessidades mais prementes serviram de
base para um plano definitivo. Geraram também uma série de
recomendacgoes para incentivar a catalise no Pais, tanto a nivel
de pesquisa quanto de ensino, em todos os niveis.

O Plano Integrado de Catélise (mais tarde rebatizado de CAT-
PRONAQ) foi considerado da mais alta prioridade, recebendo
logo o aval do PRONAQ.

No decorrer do ano de 1982, com base nas atividades do
PRONAQ, foi proposto um convénio entre o CNPq e o Cen-
tre National de la Recherche Scientifique — CNRS da Franca
(um dos poucos paises industrializados nos quais uma parte
substancial da pesquisa de ponta em catalise é realizada fora
do meio empresarial). Esse convénio, assinado no inicio de
1983, resultou em aumento consideravel nas atividades de in-
tercambio e constituiu-se em fator importante para o estabe-
lecimento de grupos em catélise homogénea.

PRINCIPAIS GRUPOS

O ndmero de pessoas atualmente trabalhando em catélise a
nivel de doutor ou mestre estd em torno de sessenta. Estima-
se que a drea pode formar um ou dois doutores e cerca de vinte
mestres por ano. A distribuicao de orientadores por ramo de
pesquisa estd na Tabela 4. Os grupos estdo localizados nas
seguintes instituicdes:

. Catalisadores 4cido-base - incluem zeolitas, catalisadores
para alcoolquimica e alcoilacdo — IME (Se¢do de Quimica),
UFRN (Departamento de Engenharia Quimica), UFRJ
(Instituto de Quimica) e UFPb (Departamento de Enge-
nharia Quimica).

. Catalise por metais — inclui a quimica do C;, hidro
e desidrogenacdo — UFRJ (Programa de Engenharia
Quimica da COPPE), UNICAMP (Departamento de
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Quimica), USP/SC (Departamento de Quimica e Fisica
Molecular) e IME (Secdo de Quimica).

Catilise Homogénea — inclui as dreas de dleos vegetais
e quimica do C;, entre outras — UNICAMP (Instituto de
Quimica), UNESP (Instituto de Quimica de Araraquara),
USP/SC (Departamento de Quimica e Fisica Molecu-
lar), USP (Instituto de Quimica) e UFRJ (Instituto de
Quimica).

O CENPES possui o maior grupo de pesquisas em catalise no
Pafs, e outros institutos de pesquisa, como o IPT, CEPED
e INT, atuam na 4rea. O Instituto de Fisica da UNICAMP
desenvolve trabalhos especializados visando a caracterizagao

de catalisadores.
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14- Recursos Minerais da Amazdnia - Alguns dados sobre situacdo e perspec-
tivas (Francisco R. Chaves Fernandes e Irene C. de M. H. de Medeiros

Portela)

NUMEROS PUBLICADOS NA SERIE ESTUDOS E DOCUMENTOS

15- Repercussdes Ambientais em Garimpo Estével de Ouro - Um estudo de

01- Quem é Quem No Subsolo Brasileiro (Francisco Rego Chaves Fernandes) ( C.de M. H. de Medeiros Portela)
caso (Irene C. de M. H.

02- A Politica Mineral na Constituicdo de 1967 (Ariadne da Silva Rocha ‘ . . . i
16- Panorama do Setor de Materiais e suas relagdes com a mineragdo: Uma

Nodari) Contribuigdo para implementago de linhas de P & D - (Marcello M.
03- Mineragdo no Nordeste - Depoimentos e experiéncias (Manuel Correia de Veiga e José Octdvio Armani Pascoal)
Andrade)

04- Politica Mineral do Brasil - Dois ensaios criticos (Osny Duarte Pereira,
Paulo César de Sé e Isabel Marques.)

05- A Questdo Mineral da Amazdnia - Seis ensaios criticos (Francisco Rego
Chaves Fernandes, Roberto Gama e Silva, Ana Maria Botelho da Cunha,
Saulo Rodrigues Pereira Filho e Maria Jiilia Rocha Marques; Wanderlino
Teixeira de Carvalho e Manuela Carneiro; Breno Augusto dos Santos;
Armando Alvares Cordeiro e Arthur Luiz Bernardelli; Paulo César de S4
e Isabel Marques.)

06- Setor Mineral e Divida Externa (Maria Clara Couto Soares)

07- Constituinte: A nova politica mineral (Gabriel Guerreiro, Octavio Elisio
Alves de Brito, Luciano Galvao Coutinho, Roberto Gama e Silva, Alfredo
Ruy Barbosa, Hildebrando Herrmann e Osny Duarte Pereira.)

08- A Questdo Mineral na Constituicdo de 1988 (F4bio S. S Earp, Carlos
Alberto K. de Sa Earp e Ana Liicia Villas Béas.)

09- Estratégia dos Grandes Grupos no Dominio dos Novos Materiais (Paulo
Sé)
10- Politica Cientifica e Tecnolégica: no Japdo, Coréia do Sul e Israel. (Abra-

ham Benzaquen Sicsii)

11- Legislagdo Mineral em Debate (Maria Laura Barreto e Gildo S& Albu-
querque)

12- Ensaios Sobre a Pequena e Média Empresa de Mineragdo (Ana Maria B.
M. da Cunha) &

13- Fontes e Usos de Merciirio no Brasil (Rui C. Hasse Ferreira e Luiz Ed-
mundo Appel)
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