
1QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

EDITORIAL ................................................................................................................................................. 2

NOTICIÁRIO SPQ ....................................................................................................................................... 3

PRÉMIO NOBEL .......................................................................................................................................... 9

ENTREVISTA

Armando J. L. Pombeiro (Prémio Ferreira da Silva 2012) .......................................................................................... 11

ARTIGO DE OPINIÃO

Ordenar as Universidades Ibero-Americanas: quantidade, qualidade e dimensão ......................................................
Susana Jarmelo, Tânia F. G. G. Cova, Alberto A. C. C. Pais, J. Sérgio Seixas de Melo, Sebastião J. Formosinho

21

ARTIGOS 
A Torre das Ciências .....................................................................................................................................................

Raquel Gonçalves Maia
25

A Química na Literatura ..............................................................................................................................................
Maria Helena Santana

29

Singularidades Químico-Farmacêuticas da Ficção Queirosiana (2.ª Parte) ................................................................
João Manuel Costa, João Paulo André

33

Peculiaridades nos Mecanismos Moleculares de Proteínas em Solução Aquosa: exemplo da importância do equilí-
brio ácido-base para aplicações em Biotecnologia ......................................................................................................

Fernando Luís Barroso da Silva
43

QUÍMICA E ENSINO

O Modelo da Esfera Rígida em Folha de Cálculo: geometrias de repulsão mínima da tetra à nonacoordenação ......
Mário Valente

49

QUÍMICA PARA OS MAIS NOVOS ..................................................................................................................... 55

Marta C. Corvo

DESTAQUES ............................................................................................................................................... 59

AGENDA .................................................................................................................................................... 62

NORMAS DE COLABORAÇÃO E INSTRUÇÕES PARA OS AUTORES ............................................................................ 64

        ÍNDICE

Boletim da Sociedade Portuguesa de Química 

131

Outubro-Dezembro 2013

Boletim Química n.º 131.indd   1 09-12-2013   22:03:29



2 QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

EDITORIAL

Nesta edição do QUÍMICA dá-se destaque à entrevista con-
cedida pelo Professor Armando Pombeiro, distinguido com o 
Prémio Ferreira da Silva 2012, e ao artigo de opinião sobre os 
rankings das universidades ibero-americanas.

A propósito dos rankings, recorde-se que o financiamento das 
universidades e politécnicos, já de si afectado pelos cortes sis-
temáticos dos últimos anos, irá sofrer uma diminuição adicio-
nal de várias dezenas de milhões de Euros, de acordo com o 
OE 2014. Neste cenário, a questão que naturalmente se levan-
ta é se as instituições portuguesas irão ter capacidade de entrar, 
ou mesmo de se manterem, nos rankings internacionais. Será, 
certamente, mais um grande desafioª

Outra vertente a que continuamos a dar ênfase é a da relação 
da Química com outras áreas, de carácter não necessariamente 
científico. A este respeito recorde-se que a temática da 4uímica 
está bem presente em diversas obras da literatura universal: 
de Goethe a Primo Levi, passando por Balzac, Flaubert, 
Poe, Dickens, Dostoievski, Zola, Proust, Agatha Christie ou 
Hoffmann e Djerassi, sem esquecer Shakespeare (em 2014 
comemoram-se os 450 anos do seu nascimento!). Sobre a 
presença da Química na literatura portuguesa, esta edição 
inclui um interessante artigo da Professora Maria Helena 
Santana, da Faculdade de Letras da Universidade de Coimbra. 
Este mesmo artigo dá ainda enquadramento à segunda parte da 
análise da presença da Química e da Farmácia na obra de Eça 
de Queirós. Antes destes, surge ainda “A Torre das Ciências”, 
um olhar sobre as ciências e as suas inter-relações.

Este número contém também dois artigos (um deles de natu-
reza pedagógica) de Química Computacional, precisamente a 
área em que foi atribuído o Prémio Nobel da Química de 2013. 
A este propósito, é oportuno recordar o retrato da investigação 
nacional neste domínio, traçado pelo Professor Fernando M. 
S. Silva Fernandes num artigo publicado no QUÍMICA 123.

Entretanto, não gostaríamos de nos despedir de 2013 sem fazer 
uma chamada de atenção para o facto de este ter sido o ano do 
bicentenário do nascimento de Giuseppe Verdi (e de Richard 
Wagner). Sobre as relações de Verdi com a Química talvez 
ainda venhamos a falar aqui um dia mas, para já, adianta-se 
que o mais humanista dos compositores de ópera, e um dos 
unificadores da ,tália, foi contemporkneo e compatriota de ou-
tro unificador - da ,tália e da 4uímica: 6tanislao Canni]]aro.

E porque o Natal é principalmente das crianças, na secção 
“Química Para os + Novos” são propostas duas actividades 
que tudo têm a ver com esta quadra festiva e que inspiraram a 
capa desta edição.

Votos de Boas Festas.
João Paulo André
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NOTICIÁRIO SPQ

SPQ E DEPARTAMENTOS DE QUÍMICA E ENGENHARIA QUÍMICA 
REUNIDOS NO PORTO

A Sociedade Portuguesa de Química in-
centivou e apoiou a reunião que envolveu, 
no Porto a 9 de janeiro de 2013, treze re-
presentantes de Departamentos de Quími-
ca e de Engenharia Química de institui-
ções do Ensino Superior. 

Dela resultaram conclusões importantes, tendo sido con-
siderado “incompreensível o facto de o Ministério da 
Educação promover, no Ensino Secundário, um ensino 
da Química de caráter quase opcional, diminuído na sua 
carga letiva sendo conhecida a relevância da área para “a 
sustentaomo científica e tecnológica da nossa sociedade³.

Propôs-se assim, entre outras alterações, a inclusão de um 
conMunto mais limitado de opo}es para as áreas científico-
-tecnológicas no 12.º ano, que acrescentariam à Matemáti-
ca e Português obrigatórios duas opções de entre o conjun-
to Química, Física, Biologia e Geologia e a realização dos 
exames nacionais de acesso ao Ensino 6uperior no final do 
12.º ano, além da obrigação da disciplina de Química no 
10.º e 11.º anos para quem a tenha no 12.º ano, por motivo 
de compatibilização. Sugerem-se, também, medidas para 
motivar os estudantes para a Química a partir do 9.º ano 
e uma maior componente experimental no 12.º ano, para 
além de outros aspectos de reformulação curricular.

A direção da SPQ quer manifestar o seu apoio a este do-
cumento, que constitui uma contribuição para tentar re-
verter uma situação que tem prejudicado a formação dos 
nossos estudantes numa “ciência central para a sustenta-
omo científica e tecnológica da nossa sociedade³, e numa 
área que em Portugal se apresenta em primeiro lugar dos 
22 domínios de conhecimento de acordo com os dados do 
Essential Science Indicators e que contribui fortemente 
para a empregabilidade de recém-licenciados no espaço 
europeu. O panorama das entradas nos cursos de Química 
na 1.ª fase do concurso nacional de acesso ao ensino su-
perior público de 2013, mostra como é premente abordar 
este assunto de forma célere e empenhada.

A direção da SPQ,

Maria José Calhorda
(Presidente)

J. Sérgio Seixas de Melo
(Secretário-Geral)

Posição dos Departamentos de Química e de Engenharia 
Química sobre a Química no Ensino Secundário

A 9 de janeiro de 2013, reuniram-se, no Departamento de 
Química e Bioquímica da Faculdade de Ciências da Uni-
versidade do Porto, representantes de treze Departamentos 
de Química e de Engenharia Química de instituições por-

tuguesas do Ensino Superior, com os objectivos de avaliar 
o estado do Ensino da Química no Ensino Secundário e de 
diagnosticar as razões que estão na origem da diminuição 
das candidaturas a cursos de Química. Esta reunião teve o 
apoio da Sociedade Portuguesa de Química.

A Química é uma ciência central para a sustentação cientí-
fica e tecnológica da nossa sociedade, e de grande impor-
tância para o desenvolvimento cognitivo dos estudantes. É 
uma ciência de intervenção interdisciplinar e papel fulcral 
na procura de soluções para os grandes problemas do nos-
so tempo, tais como, a poluição ambiental, a escassez de 
alimentos, a necessidade premente de exploraomo efica] de 
fontes renováveis de energia, ou do desenvolvimento de 
novas estratégias de combate a diversas doenças. É ponto 
assente que a Química está na base do desenvolvimento 
tecnológico e, consequentemente, do crescimento do teci-
do empresarial e desenvolvimento de novos setores indus-
triais. Por todas estas, e outras, razões, a indústria Química 
tem um papel de relevo no Espaço Económico Europeu, 
constituindo um mercado de empregabilidade importante 
para os recém-licenciados. 

Tudo isto torna incompreensível o facto de o Ministério da 
Educação promover, no Ensino Secundário, um ensino da 
Química de caráter quase opcional, diminuído na sua car-
ga letiva. Manter esta posição será contribuir para o enfra-
quecimento da formaomo científica dos nossos estudantes e 
para um menor desenvolvimento científico do nosso país. 
Registamos com grande apreensão a forma como o Minis-
tério da Educação tem vindo a tratar o ensino da Química 
– o atual regime de acesso ao ensino superior, a inadequa-
ção dos programas e respetivos conteúdos, a inconveniente 
organização curricular e as frágeis, ou mesmo ausentes, 
condições para o ensino prático laboratorial são alguns dos 
pontos fracos identificados.

Em concreto, abaixo expõem-se, em três pontos, as prin-
cipais preocupações/sugestões emergentes da dita reunião.

1 - 1o que di] respeito à deficiente formaomo experimental 
dos estudantes, consideramos altamente recomendável 
uma reformulação do programa de ensino da Química 
ao nível do 12.º ano, na medida em que:

a) os conceitos mais importantes e estruturantes em 
Química são abordados nos 10 e 11º anos;

b) os estudantes consideram a Química uma das mais 
difíceis disciplinas do 12.º ano, o que os leva na 
maior parte das vezes a preferir outras disciplinas 
menos relevantes para a sua formação;

c) os estudantes ressentem-se da falta do estímulo que 
um ensino prático/laboratorial e uma abordagem 
mais tecnológica da Química trariam.

Por estas razões, recomendamos vivamente a redução do 
programa teórico de Química no 12.º ano, o que pode-
ria ser conseguido tanto por manutenção das três unidades 
principais do programa vigente, com considerável encur-
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NOTICIÁRIO SPQ

tamento de alguns desenvolvimentos menos relevantes no 
ensino/aprendizagem da Química, quanto por redução do 
programa apenas às duas primeiras unidades principais, 
que são aquelas onde se abordam os conceitos mais es-
truturantes. Seria, assim, possível introduzir uma com-
ponente mais forte de ensino experimental, promoven-
do a consolidação de conceitos teóricos adquiridos no 
percurso de formação, mas através de uma abordagem 
mais tecnológica da Química. Tal contribuiria não só para 
uma maior motivação dos estudantes, como também para 
um desagravamento da imagem de “inacessibilidade” as-
sociada à Química. É importante que os alunos do 12.º ano, 
na iminência de ingressar no Ensino Superior, reconheçam 
a Química como ciência experimental e pilar do desenvol-
vimento tecnológico.

2 - São, também, vivamente recomendadas modificações 
ao nível da organização curricular, nomeadamente: 

a) reformulação do plano curricular do 12.º ano, 
com a inclusão de um conjunto mais limitado de 
opções, constituído pelas disciplinas “Química, 
Física, Biologia e Geologia”, do qual os alunos 
das áreas científico-tecnológicas teriam de esco-
lher 2 opções, para além de terem de frequen-
tar a Matemática e o Português (obrigatórias); 
tal contribuiria para o aumento do número de alu-
nos a frequentar a Química de 12.º ano  e para uma 
formação mais sólida nesta disciplina, importante 
para a prossecução dos seus estudos superiores 
com sucesso nos cursos científico-tecnológicos, em 
especial nos afins à 4uímica. Como é sabido, al-
gumas escolas têm poucos estudantes candidatos a 
frequentar Química no 12.º ano, e existem diretrizes 
para que não se constituam turmas com menos de 
20 alunos candidatos, o que amplifica o fenómeno 
de esvaziamento desta disciplina no 12.º ano. Seria 
conveniente permitir que o número de alunos por 
turma nas disciplinas experimentais, como é o caso 
da Química, possa ser inferior a 20 por forma a que 
mais alunos tenham acesso às disciplinas experi-
mentais em escolas com menos alunos.

b) transferência dos exames nacionais de acesso ao 
ensino superior, das disciplinas científico-tecno-
lógicas, do final do 11.º ano para o final do 12.º 
ano; as opções dos estudantes do 12.º ano são prin-
cipalmente ditadas pelo grau de dificuldade esperado 
para os exames respetivos, o que agrava o problema 
do abandono da Química; na generalidade dos paí-
ses europeus é prática comum realizar os exames de 
avaliaomo no final do ano imediatamente anterior ao 
ingresso no Ensino Superior, o que contribui para dar 
aos estudantes uma formação mais coerente ao longo 
dos três anos do Ensino Secundário.

3 - A revisão dos programas curriculares de Química 
também se revela essencial, propondo-se:

a) recentrar e aprofundar os programas curricula-
res de 10/11.º ano nos seus conceitos mais estrutu-
rantes, removendo a dispersão e preenchendo as 

lacunas criadas pela abordagem de pendor mais 
contextualizante atualmente existente; a grande 
amplitude dos programas curriculares de Química 
para os 10.º e 11.º anos prejudica a qualidade no 
ensino/aprendizagem das matérias estruturantes, 
crendo-se preferível transferir uma abordagem de 
pendor contextualizante para o 12.º ano, indo de en-
contro ao atrás referido no ponto 1;

b) equilibrar a extensão dos programas vigentes 
para 10.º versus 11.º ano; o programa do 11.º ano é 
muito mais extenso que o do 10.º ano, o que re¿ete 
alguma falta de coordenação entre estes dois anos; 
tal é agravado pelo facto de as metas não estarem 
bem definidas, sendo difícil para o docente aMui]ar 
com que grau de profundidade�dificuldade deve 
abordar os conteúdos dos referidos programas. Tal 
re¿ete-se no facto dos exames nacionais de Física-
-Química estarem frequentemente desarticulados 
com o grau de dificuldade�profundidade dos pro-
gramas lecionados, daí resultando resultados fran-
camente desmotivadores, em que os ditos exames 
surgem como os de média mais baixa (por vezes 
negativa) dos exames nacionais;

c) Reformular os programas do 8.º e 9.º anos de modo 
a que a Química e a sua importância surja de uma 
forma mais evidente na formação destes jovens es-
tudantes de modo a cativá-los para esta ciência ex-
perimental.

Esperamos que o Ministério da Educação tome nota desta 
situação e proceda a alterações que levem o discurso da 
apologia de uma formação sólida, coerente e exigente, a 
ficar em sintonia com a prática.

É certo que muitos são os fatores que têm contribuído para 
redução do número de candidatos para os ciclos de estudo 
em 4uímica no Ensino 6uperior. Para além da deficiente 
formação e problemas estruturais a nível do Ensino Secun-
dário, já apontados, o leque de opções de ciclos de estudos 
no Ensino 6uperior em áreas afins, sobretudo de pendor 
mais biológico e que competem com a Química, tem cres-
cido substancialmente nos últimos anos nas Universidades 
Portuguesas. Por outro lado, existe uma imagem pouco fa-
vorável e mesmo depreciativa da Química por parte da so-
ciedade, que nmo está suficientemente esclarecida, e que se 
pode re¿etir negativamente na escolKas dos estudantes pré-
-universitários. Nomeadamente, é erroneamente conside-
rado que a Química é a causa de muitos problemas ambien-
tais, ou de saúde, quando na realidade é parte obrigatória 
da solução. Também existe a falsa noção de que a formação 
em Química está associada a um baixo índice de emprega-
bilidade. Apesar destes problemas ultrapassarem as nossas 
fronteiras, existem já fortes indícios de mudança na Euro-
pa, devidos à importância que esta ciência ocupa no tecido 
empresarial europeu, cuja reindustrialização está na ordem 
do dia, e pelos indicadores de empregabilidade serem bas-
tantes favoráveis, quando em comparação com outras áreas 
científico-tecnológicas. Apesar de acKarmos que a mudan-
ça deste paradigma passa por uma aposta na divulgação 
dos aspectos positivos e da importância da Química, como 
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aliás tem sido feito por algumas Universidades, pela SPQ e 
por várias entidades privadas, numa tentativa de aproxima-
ção da Química à Sociedade, o sucesso desta missão terá 
de passar por uma ação concertada de todas as instituições 
envolvidas direta ou indiretamente com a Química, depois 
de sanados todos os problemas aqui diagnosticados no que 
concerne o paradigma ensino/aprendizagem ao nível do 
Ensino Secundário.

Queremos motivar e mostrar aos jovens o fascínio, a impor-
tância, a utilidade, o presente e o futuro da Química. Conti-
nuaremos e promoveremos o nosso trabalho, faremos a nos-
sa parte. Os nossos estudantes e o nosso país merecem-no!

Porto, 9 de janeiro de 2013

REUNIÃO DA ASSEMBLEIA GERAL DA EuCheMS

A reunião geral da EuCheMS teve lugar em Budapeste, nos 
dias 23 e 24 de outubro. O atual Presidente – Ulrich Schu-
bert, da Universidade Técnica de Viena, Áustria, fez um re-
sumo das atividades desenvolvidas e da abrangência desta 
associação, que tem atualmente 42 sociedades associadas, 
de 31 países, e representa cerca de 150.000 membros, dos 
quais cerca de 31.000 são estudantes. A sede está agora 
em Bruxelas, com instalações que poderão ser usadas pelas 
sociedades associadas em atividades relacionadas com a 
EuCheMS.

A assembleia foi informada que o colega Maurizio Prato, 
da Universidade de Trieste, Itália, foi o escolhido para re-
ceber o prémio “EuCheMS lecture” e irá, portanto, proferir 
uma das conferências plenárias no 5th EuCheMS Chemistry 
Congress que se realizará em Istambul de 31 de agosto a 4 
de setembro de 2014.

Da ordem de trabalhos constou também a eleição do pró-
ximo presidente da EuCheMS e dos novos membros para o 
conselho executivo. Para presidente foi eleito por unanimi-
dade David Cole-Hamilton, que é atualmente professor na 
Universidade de St. Andrews, Escócia, e que se aposentará 
no próximo ano, o que lhe permitirá ter mais tempo dispo-
nível para se dedicar às atividades da EuCheMS. O novo 
presidente entrará em funções no início de 2015. Foram 
eleitos para o conselho executivo da EuCheMS BogusàaZ 
Buszewski, da Sociedade Polaca de Química, Michael 
Dröscher, da Sociedade Alemã Bunsen de Química Físi-
ca, Pilar Goya, da Real Sociedade Espanhola de Química, 
,vanNa Popoviû, da 6ociedade 6érbia de 4uímica, /ivia 6i-
mon Sarkadi, da Sociedade Hungara de Química e Saskia 
van der Vies, da Real Sociedade Holandesa de Química.

Outro dos pontos da ordem de trabalhos foi a alteração da 
constituição da EuCheMS, nomeadamente na sua forma 
de organi]aomo. 2s três primeiros artigos sobre a defini-
ção desta associação não foram alterados, não só por não 
se considerar necessário, mas também para evitar entrar 
em processos burocráticos complicados segundo as leis 

Belgas. Os artigos seguintes que constituem os estatu-
tos da EuCheMS foram ligeiramente retocados. Uma das 
principais alterao}es está relacionada com a definiomo 
dos membros associados, que passam a denominar-se 
membros ordinários e membros apoiantes. Esta última 
definiomo permitirá que diferentes tipos de organi]ao}es 
possam vir a tornar-se membros da EuCheMS. Haverá 
também os agora denominados membros observadores e 
que no passado eram identificados como membros asso-
ciados. Outra das grandes alterações está relacionada com 
as votações nas assembleias gerais. Até agora a maioria 
das votações exigia dupla maioria, isto é maioria de votos 
das sociedades associadas e do total de membros repre-
sentados pelas sociedades votantes. A proposta aprovada 
considera uma maioria simples das sociedades votantes, 
às quais são atribuídos diferentes números de votos de 
acordo com as cotas pagas à EuCheMS. Neste tipo de vo-
tação, as sociedades pequenas, como a SPQ, terão menos 
in¿uência nos processos de decismo. Contudo, o n~mero 
de votos atribuído a cada uma das sociedades foi calcu-
lado de forma a que as duas maiores sociedades juntas 
(German Chemical Society e Royal Society of Chemistry) 
não conseguem ter mais votos que as outras todas juntas.

Foi aprovada a adesão de um novo membro, a Sociedade 
Estoniana de Química, e a dissolução da divisão de Ele-
troquímica da EuCheMS, por falta de atividade e de inte-
resse dos seus membros. Os membros desta divisão serão 
integrados nas divisões de Química-Física or de Química 
do Estado Sólido.

Fez também parte da assembleia geral a apresentação 
das contas da EuCheMS relativas ao ano 2012. As con-
tas foram auditadas pelos representantes de duas das so-
ciedades associadas (C. Radu da Sociedade Romena de 
Química e R. Dommisse da Real Sociedade Flamenga 
de Química), os quais foram já nomeados auditores para 
as contas de 2013. Houve um saldo positivo de cerca de 
83,5 keuro, mas metade deste foi resultante do lucro do 
congresso da EuCheMS de Nuremberg (2011). Tendo em 
consideração este saldo positivo, as cotas das sociedades, 
no seguimento do que aconteceu já nos últimos três anos, 
não serão aumentadas. Porém, como em 2014 se irá apli-
car às cotas a pagar à EuCheMS um fator multiplicati-
vo, correspondente ao real valor do euro em cada país, a 
cota da SPQ irá diminuir, embora o valor total de cotas da 
EuCheMS venha amanter-se constante.

A assembleia geral da EuCheMS do próximo ano irá ter 
lugar em Torun, Polónia, em outubro de 2014.

Artur Silva
(artur.silva@ua.pt)

JUBILAÇÃO DO PROFESSOR SEBASTIÃO FORMOSINHO

A cerimónia de jubilação do Professor Sebastião Formo-
sinho teve lugar no dia 20 de Setembro de 2013 no De-
partamento de Química da Universidade de Coimbra, onde 
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era Professor Catedrático. Tive ocasião de o encontrar em 
várias ocasiões da minha vida académica, sendo uma das 
primeiras lembranças associada ao NATO Advanced Study 
Institute Theoretical and Computational Models in Orga-
nic Chemistry que organizou no Vimeiro em Agosto/Se-
tembro de 1990. Convidou-me para uma lição e durante as 
duas semanas que durou o curso tivemos oportunidade de 
trocar impressões sobre muitos assuntos, situação que se 
repetiu mais tarde noutras ocasiões. Em 1993, fez parte do 
júri das minhas provas de Agregação no Instituto Superior 
Técnico. 

Sebastião Formosinho licenciou-se na Universidade de 
Coimbra em 1964 e em 1971 terminou o doutoramento na 
Royal Institution, University College, Londres, Reino Uni-
do. Obteve a agregação em 1974 na Universidade de Coim-
bra, para onde entrou como Professor Auxiliar em 1971. A 
sua área de especialização é a Fotoquímica. Para além de 
uma extensa carreira como professor e investigador (172 
artigos científicos, 4 artigos de revismo, cerca de 2500 ci-
tao}es científicas, 2 patentes mundiais, Kttp:��formosinKo.
transnatural.com/index.php/pt/curriculum), contribuiu acti-
vamente para o desenvolvimento da Sociedade Portuguesa 
de Química, tendo sido Presidente entre 1992 e 1997 e Pre-
sidente da Mesa da Assembleia Geral entre 2001 e 2006. 
Recebeu em 1984 o Prémio Ferreira da Silva, concedido 
a um químico português que, pela obra científica produ-
]ida em Portugal, tenKa contribuído significativamente 
para o avanço da Química, em qualquer das suas áreas.

É membro efectivo da Academia das Ciências de Lisboa 
(2006) e recebeu vários prémios científicos (Artur 0a-
lheiros, Academia das Ciências de Lisboa, 1972; Ciência, 
Fundação Gulbenkian, 1994; Estímulo à Excelência, FCT, 
2004/2005)

Os seus interesses têm abrangido muitas outras áreas, para 
além da Química, nomeadamente a epistemologia das ci-
ências, relações entre ciência e religião, controvérsias cien-
tíficas, e levaram a uma intervenomo na sociedade bem visí-
vel no caso da co-incineração de resíduos. Esta vertente da 
sua actividade foi também premiada (Prémio Aboim Sande 
Lemos da Faculdade de Teologia da Universidade Católica 
Portuguesa, 1998; Prémio INVENTA 2011).

De entre a sua extensa obra pedagógica é de realçar o livro  
Chemical Kinetics. From Molecular Structure to Chemical 
Reactivity, Elsevier, 2007, em colaboração com dois pro-
fessores da Universidade de Coimbra. 

Maria José Calhorda
(mjc@fc.ul.pt)

LUÍS BELCHIOR DOS SANTOS DISTINGUIDO COM O PRÉMIO 
JAMES CHRISTENSEN MEMORIAL AWARD

Luís Manuel das Neves Belchior Faia dos Santos, docente 
e investigador do Departamento de Química e Bioquími-
ca da Faculdade de Ciências da Universidade do Porto, 
foi distinguido este ano com o prémio James Christensen 
Memorial Award, um dos mais importantes prémios inter-
nacionais na área da Química. O prémio, criado em 1988 
em honra do professor James J. Christensen da Brigham 
Young University, é atribuído anualmente pela Board of 
2I¾FHUV�DQG�'LUHFWRUV�RI�WKH�&DORULPHWU\�&RQIHUHQFH�86$ 
a um cientista que tenha feito contribuições extraordiná-
rias para o desenvolvimento/concepção de calorímetros 
e do seu uso. A atribuição foi feita durante a Calorimery 
Conference U.S.A. (Calcon 2013) e fez do docente e inves-
tigador nacional o 23.º cientista, a nível mundial, a receber 
o prémio.

Luís Belchior dos Santos é actualmente Professor Associa-
do no Departamento de Química e Bioquímica da FCUP, 
director de Curso da Licenciatura em Química e mem-
bro integrado do Centro de Investigação em Química da 
Universidade do Porto. A sua actividade de investigação 
centra-se no estudo termofísico e termoquímico de com-
postos poliaromáticos, materiais semicondutores orgânicos 
e líquidos iónicos. Paralelamente dedicou-se ao desenvol-
vimento de metodologias e instrumentação nas áreas da 
calorimetria, termofísica e metrologia de temperatura e 
pressão, trabalho que lhe valeu agora o prémio com que 
foi distinguido.

Ao galardoado aqui fica o reconKecimento da 6P4 e do 
QUÍMICA.

MEDALHAS NA XVIII OLIMPÍADA IBERO-AMERICANA DE QUÍMICA

Os quatro representantes de Portugal na XVIII Olimpíada 
Ibero-Americana de Química, que decorreu, de 12 a 19 de 
Outubro de 2013, na cidade de La Paz, Bolívia, foram mais 
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uma vez um orgulho para o País. Foram seleccionados pe-
los restantes participantes para prémios simbólicos, que 
atestam a usual camaradagem dos estudantes portugueses. 
Além disso, dois dos estudantes tiveram medalha, uma de 
bronze e uma de ouro. Esta foi a segunda vez que um estu-
dante português teve uma medalha de ouro. No aeroporto 
de Francisco Sá Carneiro, Porto, a equipa foi saudada com 
palmas entusiásticas dos familiares e amigos. É cada vez 
mais importante mostrar que o esforço intelectual também 
vale a pena.

Este ano, os medalhados foram João Luís Sousa Janela, 
com a medalha de ouro, que estudou na Escola Secundária 
Infanta D. Maria em Coimbra, e, com medalha de bron-
ze, a Maria Carolina Amoedo Gonçalves, que estudou na 
mesma escola. A Maria Francisca Branco Cardoso Portilha 
Cunha, que estuda no Colégio Luso-Francês, Porto e o Ál-
varo Miguel Figueira Mendes Samagaio, que estudou no 
Colégio Cedros e estuda atualmente na Escola Secundária 
de Almeida Garrett, Gaia, não receberam medalha. No en-
tanto, é de referir que são estudantes mais novos que terão 
a possibilidade de participar novamente no próximo ano. 
Basta para tal demonstrarem ter mérito durante a próxima 
preparação, que está a cargo de docentes, de várias áreas, 
do Departamento de Química da Universidade de Aveiro. 
E é sempre com agrado que recebemos o reconhecimento 
dos próprios estudantes: 

“Foi um ano de experiências muito positivas, onde apren-
GL�PXLWR��¾]�WDPEpP�DOJXQV�VDFULItFLRV��PDV�RQGH�WXGR�IRL�
recompensado de uma maneira sublime na espectacular 
viagem a Moscovo. Por terem sido vocês, em Aveiro, quem 
me proporcionou tais momentos, devo-lhes um agradeci-
mento”. João Souto

Contudo, nunca será demais reconhecer o esforço e dedi-
cação individual de cada estudante, pois o mérito é essen-
cialmente deles.

Mais do que as medalhas que ganham é o ar feliz com que 
participam nas diferentes etapas, que nos incentiva a todos 
a continuar.

Clara Magalhães e Diana Pinto
(mclara@ua.pt)

PRÉMIO PYCA – GRADIVA 2014
O Grupo de Quími-
cos Jovens (GQJ) e a 
editora Gradiva irão 
atribuir o Portugue-
se Young Chemists 
Award 2014 (PYCA-
-Gradiva 2014). Este 
prémio, agora na sua 

terceira edição, visa promover a excelência da Química de-
senvolvida por jovens investigadores, com especial enfo-
que para o impacto na sociedade. 

O prémio destina-se a recém-doutorados (doutoramento 
concluído em 2012 ou 2013) com idade até 35 anos, pre-
miando o trabalho desenvolvido durante o doutoramento. 
Esse trabalho deve ser colocado num contexto de divul-
gaomo científica de forma a demonstrar a capacidade do 
jovem investigador para comunicar a relevância do seu 
trabalho à sociedade em geral. 

O vencedor terá a possibilidade de publicar o seu artigo de 
divulgaomo científica neste Boletim e apresentar uma co-
municação oral no 4th Portuguese Young Chemists Meeting 
(4PYCheM) que decorrerá de 29 de Abril a 1 de Maio de 
2014 em Coimbra. 

O prazo de candidatura ao prémio estará aberto entre 1 de 
Dezembro de 2013 e 15 de Fevereiro de 2014. 

Todas as informações relativas ao prémio, incluindo o re-
gulamento, estão disponíveis em www.spq.pt/gqj.

CHEMRUS – QUÍMICA ONLINE

O GQJ lança este ano a terceira edição do concurso ChemRus 
– Química Online, direccionado a alunos até ao 12.º ano. 

A participação neste concurso consiste na elaboração de 
um vídeo, acompanKado de uma ficKa experimental, base-
ado na execução prática de uma experiência química.

O melhor vídeo será distinguido após avaliação, por um 
júri a divulgar, tendo em conta a relevância e originalidade 
da experiência executada do ponto de vista científico e pe-
dagógico, a correcomo científica, a qualidade e originalida-
de do vídeo produzido e o detalhe da informação veiculada 
pelo vídeo e ficKa experimental. 

O GQJ gostaria de convidar os professores de Química a 
participar activamente no ChemRus, incentivando os seus 

A equipa portuguesa à 18.ª Olimpíada Ibero-Americana de Química em 
La Paz, Bolívia. Da esquerda para a direita, Álvaro Samagaio, Francisca 
Cunha, Carolina Amoedo (medalha de bronze) e João Janela (medalha 
de ouro)
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alunos a concorrer e orientando a componente laboratorial 
desta actividade. 

O prazo para candidaturas decorre entre 1 de Dezembro de 
2013 e 31 de Março de 2014. Todas as informações neces-

sárias para concorrer, incluindo o regulamento do concur-
so, estão disponíveis em www.spq.pt/gqj.

Inês M. Valente, Luís M. Gonçalves e Marisa Rocha 
Direcção do Grupo de Químicos Jovens

(gqj@spq.pt) 

RAIOS X “RESSUSCITAM” ÁRIA DE ÓPERA COM MAIS DE DUZENTOS ANOS

A ópera Médée de Luigi Cherubini, baseada na tragédia clássica de Eurípides, estreou em Paris em 1797 perante um 
público que não se deixou entusiasmar muito, por a achar demasiado longa. Cherubini, para encurtar a ópera, fez então 
desaparecer da partitura, sob uma espessa camada de algo semelhante a graxa de sapatos, a ária “Du trouble affreux qui 
me devore”. A versão italiana da ópera (Medea), embora truncada, seria a que posteriormente viria a alcançar a fama, 
tendo tido em Maria Callas um dos expoentes máximos da sua interpretação no século XX.

A dita ária teria continuado perdida se um grupo de investigadores do SLAC National Accelerator Laboratory da Uni-
versidade de Stanford (EUA) e da Universidade de Manchester (Reino Unido) não a tivesse recentemente recuperado. 
Para esse efeito recorreram à ¿uorescência de raios ;, técnica espectroscópica que consiste na emissmo de raios ; 
“secundários” por um material previamente excitado com raios X de elevada energia ou raios gama. Estas duas formas 
de radiaomo smo suficientemente energéticas para retirar ao átomo um ou mais electr}es de orbitais interiores. 4uan-
do tal acontece, verifica-se que electr}es de orbitais mais exteriores tendem a ocupar a lacuna criada, processo que é 
acompanhado pela emissão de um fotão de energia correspondente à diferença de energia das orbitais envolvidas. Dado 
que essa diferenoa de energia é específica para cada elemento, a ¿uorescência de raios ; proveniente de um material 
funciona como uma “impressão digital” elementar. 
No caso presente, a partitura foi irradiada com raios X de sincrotrão (acelerador cíclico de partículas no qual os campos 
eléctrico e magnético estmo cuidadosamente sincroni]ados com o feixe de partículas) tendo-se observado a ¿uorescên-
cia emitida pelos átomos de ferro existentes na tinta usada por Cherubini e pelos átomos de zinco das linhas da pauta, 
permitindo assim vislumbrar a composição musical escondida há mais de dois séculos sob a densa mancha preta. 
Finalmente a ópera Médée pode voltar a ser levada à cena como Cherubini originalmente a concebeu e a “nova” ária 
já pode ser ouvida, em arranjo para piano, em: http://news.stanford.edu/news/2013/june/lost_music_recording.mp3. 

(adaptado de http://news.stanford.edu/news/2013/june/slac-music-xray-061013.html 
e de http://www.bbc.co.uk/news/entertainment-arts-22910052)

João Paulo André
(jandre@quimica.uminho.pt)

ACTUALIDADES CIENTÍFICAS

Secções da partitura da ópera Medée (1797) de Cherubini cobertas por 
espessas manchas pretas

A ¿uorescência de raios ; dos átomos de ]inco e de ferro da partitura 
permitiu a “revelação” da ária que se julgava para sempre perdida

SOCIEDADE PORTUGUESA DE QUÍMICA visite-nos em www.spq.pt
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PRÉMIO NOBEL DA QUÍMICA 2013

Este ano o prémio foi atribuído a Martin Karplus (Univer-
sidade de Estrasburgo, França, e Universidade de Harvard, 
EUA), Michael Levitt (Universidade de Stanford, EUA) e 
Arieh Warshel (Universidade da Carolina do Sul, EUA). 
O anúncio foi feito no passado dia 9 de Outubro de 2013 
pelo Professor Staffan Normark, Secretário Permanente 
da Real Academia Sueca das Ciências, e visou premiar o 
“desenvolvimento de modelos multi-escala para sistemas 
químicos complexos”.

O uso de computadores para simular sistemas moleculares 
tem permitido uma cooperação frutuosa entre a teoria e a 
experiência, desta forma ajudando à resolução e esclareci-
mento de muitos problemas. Tradicionalmente, os cálculos 
realizados têm subjacentes os princípios da física clássi-
ca ou os princípios da mecânica quântica. Nos métodos 
baseados na mecânica quântica, os electrões e os núcle-
os atómicos são as partículas que constituem os modelos. 
Nos modelos baseados na mecânica clássica são átomos 
ou grupos de átomos que são descritos. Como os modelos 
baseados na mecânica clássica lidam com teoria relativa-
mente mais simples, equações clássicas de movimento ou 
da mecânica estatística clássica em que a energia potencial 
é calculada a partir de um campo de forças, estes permi-
tem uma modelação computacional mais rápida e o estudo 
de sistemas de grandes dimensões. Têm contudo a limita-
ção de não permitirem o tratamento de reacções químicas, 
em que estão envolvidas a quebra e formação de ligações 
químicas. Estas exigem os princípios da química quântica 
para poderem ser tratadas mas, dada a elevada exigência 
em termos de tempo computacional, os cálculos estavam 
limitados a moléculas ou sistemas moleculares relativa-
mente pequenos, o que excluía, por exemplo, as grandes 
moléculas biológicas, nomeadamente as proteínas.

Os laureados deste ano foram pioneiros no desenvolvi-
mento de métodos que permitem unir ambas as abordagens 
simulando uma parte de um sistema complexo usando mé-
todos da química quântica e aliando esta parte a uma envol-
vente, que é tratada usando os princípios da mecânica clás-
sica, integrando-as de uma forma fisicamente consistente. 
Usando como exemplo uma área de investigação actual, a 
simulação da forma como um fármaco se liga à sua pro-
teína-alvo no organismo, o computador executa cálculos 
quânticos apenas nos átomos da proteína-alvo que intera-
gem directamente com o fármaco, fornecendo a informa-
ção máxima nessa localização (e incluindo a possibilidade 
de se formarem ou quebrarem ligações químicas). O resto 
da proteína é simulado usando métodos baseados nos prin-
cípios da mecânica clássica, muito menos exigentes sob o 
ponto de vista do custo computacional.

Como se pode ler no comunicado da Real Academia Sueca 
das Ciências, os trabalhos dos laureados deste ano permiti-
ram aproveitar “o melhor de dois mundos”, com “Newton 
e a sua maçã a colaborarem com Schrödinger e o seu gato”. 

Segundo a Real Academia Sueca das Ciências, “a impor-
tância dos métodos desenvolvidos por Martin Karplus, Mi-
chael Levitt e Arieh Warshel reside no seu carácter univer-
sal. Podem ser usados para estudar todo o tipo de sistemas 
químicos, das moléculas da vida aos processos químicos 
industriais.” Um dos sonhos de Levitt é simular a totalida-
de de um organismo vivo ao nível molecular. E segundo a 
academia, “só o futuro pode decidir” se as poderosas ferra-
mentas desenvolvidas pelos laureados irão um dia ajudar a 
concretizar esse sonho.

Os laureados:

Martin Karplus

Cidadão austríaco e norte-
-americano, nascido em Viena 
(Austria) em 1930, é Profes-
sor na Universidade de Es-
trasburgo (França) e Univer-
sidade de Harvard (EUA).

http://chemistry.harvard.edu/
people/martin-karplus
http://www-isis.u-strasbg.fr/
biop/start

Michael Levitt

Cidadão britânico, norte-ame-
ricano e israelita, nascido em 
Pretória (África do Sul) em 
1947, é Professor na Univer-
sidade de Stanford (EUA).

Kttp:��med.stanford.edu�profi-
les/Michael_Levitt

Arieh Warshel

Cidadão norte-americano e 
israelita, nascido em Kibbutz 
Sde-Nahum (Israel) em 1940, 
é Professor na Universidade 
da Califórnia do Sul (EUA). 

http://chem.usc.edu/faculty/
Warshel.html

Paulo J. Mendes
(pjgm@uevora.pt)

João Paulo Prates Ramalho
(jpcar@uevora.pt)

A Sociedade Portuguesa de Química deseja-lhe BOAS FESTAS!
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O Professor Armando Pombeiro foi galardoado com o Prémio Ferreira da Silva 2012. Este prémio, instituído pela 
Sociedade Portuguesa de Química em 1981, tem como objectivo o reconhecimento de químicos portugueses que, pela 
obra científica produ]ida em Portugal, tenKam contribuído significativamente para o avanoo da 4uímica em qualquer 
das suas áreas. Em particular, o Prof. Armando Pombeiro possui um currículo notável nas áreas da Electroquímica e das 
Químicas de Coordenação, Inorgânica, Bioinorgânica e Organometálica, e da Catálise. Aproveitamos a sua disponibi-
lidade para conKecer o seu percurso académico e científico.

BQ: Parabéns pela obtenção do Prémio Ferreira da Silva, 
atribuído pela SPQ como reconhecimento da sua carreira 
científica. Como recebeu esta notícia"

AP: Ao longo da minha vida, incluindo o tempo de estu-
dante, nunca me candidatei, por princípio, a nenhum pré-
mio (fi-lo excepcionalmente uma ~nica ve]), dado que nmo 
trabalho com esse objectivo. Em relação ao Prémio Fer-
reira da Silva, tomei conhecimento por mero acidente de 
que havia uma proposta nesse sentido dirigida à Sociedade 
Portuguesa de Química, subscrita por um grupo de colegas, 
a quem agradeço por se lembraram de mim, sem nada me 
dizerem (a eventual atribuição do prémio seria para mim 
uma surpresaª). 

Penso que já passei a fase em que os prémios poderiam 
contribuir para o progresso da minha carreira, mas consi-
dero a atribuição deste como o reconhecimento do trabalho 
do Grupo que coordeno, e assim foi com satisfação que 
recebi e transmiti esta notícia aos meus colaboradores.  

BQ: Concluiu a licenciatura em Engenharia Química no 
IST em 1971 e em 1976 concluiu o doutoramento na Uni-
versidade de Sussex, em Inglaterra. Na altura era já assis-
tente no IST, o que o motivou a realizar o seu doutoramen-
to fora de Portugal"

AP: A minha saída de Portugal com vista ao doutoramento 
resultou naturalmente da falta de condições, nessa altura, 
no IST (e em todo o país) adequadas aos estudos que pre-
tendia realizar, no domínio da Fixação de Azoto, o qual 
me havia sido sugerido pelo Professor Fraústo da Silva, 
sempre atento aos novos temas e desafios da 4uímica, e 
que me convidara para docente do IST (Assistente Estagi-
ário) e para integrar o seu Grupo, em 1971. A ele devo a 
minha integração na docência e investigação nesta Escola, 

ARMANDO J. L. POMBEIRO
PRÉMIO FERREIRA DA SILVA 2012

ENTREVISTA CONDUZIDA POR 
HELDER GOMES E CARLOS BALEIZÃO

e entre nós desenvolveram-se profundos laços de amizade 
ao longo das quatro décadas (42 anos até à actualidade) 
que se seguiram. Se este convite não tivesse ocorrido, teria 
regressado à Universidade do Porto, onde estudara até ao 
ano terminal da Licenciatura, antes de vir para o IST, e 
em cuja Faculdade de Ciências seria admitido. Sem dúvida 
que a minha vida e carreira teriam sido muito diferentes.

A ida para 6ussex ficou também associada ao meu deseMo 
e curiosidade de aprender o mais possível, e uma unidade 
de investigação que era uma das mais conceituadas (Unit 
of Nitrogen Fixation), dirigida por um dos cientistas mais 
proeminentes (Professor Joseph Chatt), a nível mundial, 
constituiu uma atracção irresistível.  

O tema da Fixação de Azoto, de grande relevância (esta 
reacção química é considerada pela National Academy of 
Sciences, dos EUA, como a segunda mais importante, logo 
após a fotossíntese), era então também estudado com gran-
de empenho no INEOS (Nesmeyanov Institute of Organo-
element Compounds), Moscovo, liderado pelo Professor 
Vol’pin, e também considerei a possibilidade de para aí 
me deslocar. 1o entanto, as dificuldades de acesso à (e na) 
URSS decorrentes da conjuntura política da altura, cedo me 
levaram a concluir que não seria uma experiência viável.

BQ: De que modo o trabalho que realizou em Inglaterra 
contribuiu para a definiomo do seu percurso científico" 

AP:  Quando cheguei à Unidade de Fixação de Azoto, em 
Sussex, com uma bolsa atribuída pelo Instituto de Alta 
Cultura, em 1973, os meus supervisores de doutoramen-
to (Professor J. Chatt e Dr. R.L. Richards) deram-me um 
projecto que não era integralmente no domínio da Fixação 
de Azoto. Com efeito, já aí havia um elevado número de 
investigadores dedicados a esse tema, e entenderam que 
seria melhor eu dirigir os meus estudos numa direcção um 
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pouco diferente, embora relacionada: a química de coorde-
nação de isonitrilos (CNR), compostos que, tal como o dia-
zoto (N2), apresentam uma ligação tripla insaturada entre 
dois átomos e são também substratos da nitrogenase (nessa 
altura só era conKecida uma), a en]ima fixadora de a]oto, 
sendo igualmente reduzidos enzimaticamente com quebra 
completa dessa ligação. 

Os isonitrilos são muito mais reactivos e versáteis do que o 
diazoto, e o tema que segui deu-me uma boa experiência em 
vários domínios das Químicas de Coordenação, Inorgânica 
e Organometálica, julgo que muito mais alargada do que 
aquela que adquiriria na área mais restrita da química (então 
quase inexistente) do N2. A comparação aprofundada das 
duas espécies (isonitrilos vs. diazoto), sob diversas perspec-
tivas, estendeu-se, após o doutoramento e o regresso ao IST 
(em 1976), a outros compostos de moléculas pequenas in-
saturadas (de preferência substratos enzimáticos, tais como 
nitrilos e alcinos), constituindo então os primeiros passos 
do estabelecimento sistemático, no Centro de Química Es-
trutural (a que pertenço desde a sua fundação), do tema da 
“Activação de Moléculas Pequenas” que se tem vindo a 
expandir largamente e agora é objecto de interesse gene-
ralizado entre os que fazem química preparativa e catálise.

Ainda durante o doutoramento, um investigador do Ca-
nadá, de visita à Unidade de Fixação de Azoto, mediu os 
potenciais de oxidação de um par de séries de complexos 
isonitrílicos que eu preparara, e esses estudos, embora pre-
liminares e efectuados em condições pouco adequadas, 
contribuíram para despertar o meu interesse pela Electro-
química Molecular, um domínio que introduzi mais tarde 
no Centro e se revelou como um dos mais interessantes na 
minha carreira (recordo, com alguma saudade, que o meu 
primeiro proMecto financiado pela -1,CT era intitulado “,n-
vestigação das Propriedades Químicas e Electroquímicas 
de Moléculas Pequenas Activadas por Centros Metálicos 
de Fixação de Azoto”).

Mas durante o doutoramento em Sussex não foi só o tra-
balho per se que contribuiu largamente para a definiomo do 
meu percurso científico. A esse Muntou-se a vivência Kuma-
na, igualmente de grande importância. Fiquei com um co-
nhecimento pessoal de grandes cientistas (Sussex era então 
uma Universidade nova, com uma Química muito forte na 
School of Molecular Sciences, onde ficava o meu laborató-
rio, substanciada pela Unidade de Fixação de Azoto) e de 
técnicos exemplares (análise elementar, sopragem de vidro, 
oficinas mecknicas, ressonkncia magnética nuclear, difrac-
ção de raios-X), com quem estabeleci relações de amizade, 
e que muito me ajudaram no início da minha carreira após 
o regresso ao IST. Curiosamente, num dos extremos do la-
boratório (Lab. 15) onde trabalhei durante a maior parte do 
doutoramento (1974-76), na School of Molecular Sciences 
(stage III, um edifício a estrear), havia uma meia bancada 
e uma câmara exaustora atribuídas ao Dr. Harry Kroto que 
então instalou, numa pequena sala contígua, o seu primeiro 
espectrómetro de micro-ondas, um marco importante no 
sentido da sua contribuição para a descoberta do C60 e a 
atribuição do Prémio Nobel.

BQ: Ao voltar a Portugal após o doutoramento, quais as 
grandes diferenoas que encontrou na investigaomo científi-
ca, comparando com as que teve durante o doutoramento 
em ,nglaterra" 

AP: As condições de investigação em Portugal e natural-
mente no IST continuavam débeis, mas notava-se já uma 
tendência clara ao seu desenvolvimento. Por exemplo, o 
Centro ao qual eu pertencia havia mudado de designação 
(“Centro de Química Estrutural” em substituição de “Cen-
tro de Estudos de Energia Nuclear”) e de local, transferin-
do-se do velho pavilhão de Química para o recém-criado 
Complexo Interdisciplinar que se tornaria num verdadeiro 
oásis da investigação na nossa Escola.  

No entanto, a saída do Professor Fraústo da Silva (o funda-
dor e mentor deste Centro, e co-fundador, com o Professor 
Abreu Faro, do Complexo Interdisciplinar) para o Brasil e 
Inglaterra, embora sempre mantendo laços com o Centro, 
resultou em dificuldades ao seu natural desenvolvimento, 
que se re¿ectiram na sua evoluomo.

BQ: Quais os acontecimentos que ajudaram de forma ful-
cral a evoluomo da investigaomo científica em Portugal des-
de a década de 70"

AP: Muito se poderia dizer, mas irei apenas restringir-me 
a alguns aspectos que reconheço terem marcado a minha 
carreira.

Até meados da década de 70, o Instituto de Alta Cultura 
(IAC) foi a instituição nacional de referência no apoio à 
investigação. Atribuiu, nomeadamente, bolsas de doutora-
mento no estrangeiro a um número assinalável (para a épo-
ca) de assistentes universitários (em que eu estava incluí-
do) que, ao regressarem, já doutorados, contribuíram para 
o estabelecimento da pesquisa científica no nosso país. e 
de assinalar, já nessa época, também a acção relevante da 
-unta 1acional para a ,nvestigaomo Científica e Tecnológi-
ca (JNICT) e da Fundação Calouste Gulbenkian. Figura 1 – Fachada do Pavilhão Central do IST
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Ao IAC sucedeu (1976) o Instituto Nacional de Investi-
gaomo Científica (,1,C), dirigido à investigaomo científica 
(financiamento de proMectos, bolsas e unidades), e o ,nsti-
tuto de Cultura Portuguesa (hoje Instituto Camões) com 
competência no âmbito da língua e da cultura portuguesas.

A extinção do INIC em 1992 constituiu, na minha opinião, 
um rude golpe pois, com ela, acabou praticamente a carrei-
ra de investigação no nosso país. As atribuições do INIC 
foram então transferidas para a JNICT, com excepção da-
quela carreira.

Só muito recentemente, volvidas duas décadas irrecupe-
ráveis, com a criação dos contratos de investigadores do 
programa Ciência, é que se voltou a assistir a um esforço 
louvável, embora aparentemente sem sustentabilidade, do 
que poderia vir a ser o reaparecimento daquela carreira. 
No caso do meu Grupo, este integrou cinco investigado-
res Ciência estrangeiros (previamente eram bolseiros de 
pós-doutoramento, dois dos quais doutorados sob a minha 
orientação) de elevado mérito. Dois deles já abandonaram 
o país (um para ocupar uma posição na Universidade de 
Liverpool) e outro ainda cá permanece (com a sua famí-
lia) mas Má sem contrato, apesar do seu currículo científico 
excepcional; um outro deve conseguir um novo contrato, 
e apenas um, entre os 5, conseguiu uma posição sustentá-
vel, tendo sido recrutado como docente (professor auxiliar, 
IST). Todos eles pretendiam continuar aqui as suas carrei-
ras (inclusivamente já haviam adquirido a nacionalidade 
Portuguesa) e neles muito foi investidoª a sua perda, bem 
como a de muitos outros (não só investigadores do Ciência 
mas também bolseiros de pós-doutoramento e doutorandos 
de nível excepcional) em situações de algum modo com-
paráveis, constitui um desperdício financeiro e científico 
enorme e irrecuperável no nosso magro sistema de I&D.

A extinção do INIC, em 1992, acompanhou a estagnação 
(diminuição) do investimento em I&D no nosso país. Com 
efeito, o orçamento público para I&D em relação ao PIB, 
que mais que duplicara desde a nossa adesão à CEE até 
1992, aproximando-se de ca. 0,5%, passou a decrescer até 
1995 quando foi criado o Ministério da Ciência e Tecnolo-
gia, retomando então o seu crescimento.

Várias reestruturações no sistema nacional de C&T ocor-
reram durante as últimas décadas, nem sempre de efeitos 

claramente positivos, mas a transferência (1997) das atri-
buições da JNICT para três novos serviços na dependência 
do Ministério da C&T sem dúvida que teve repercussões 
importantes: Fundação para a Ciência e a Tecnologia (FCT, 
financiamento de proMectos e unidades nacionais), ,nstituto 
para a Cooperaomo Científica e Tecnológica ,nternacional 
(ICCTI, que passou a integrar a Comissão INVOTAN) e 
Observatório das Ciências e Tecnologias (com funções de 
observação e análise, de natureza estatística). O ICCTI foi 
cinco anos depois substituído pelo Gabinete de Relações 
Internacionais da Ciência e do Ensino Superior (GRICES) 
que, por sua ve], também Má foi extintoªilustrando uma 
aparente dinâmica do sistema nacional de C&T com bene-
fícios nem sempre visíveis.

Na promoção das relações internacionais gostaria de deixar 
uma palavra ao protocolo de intercâmbio, pouco conhecido 
e já extinto, entre a Academia das Ciências de Lisboa e a 
Royal Society, o qual, juntamente com outros programas de 
acordos internacionais mais divulgados (e.g., o do “Tratado 
de Windsor” entre o Conselho de Reitores das Universida-
des Portuguesas e o British Council, e uma diversidade de 
acções integradas da JNICT e da FCT), contribuiu para o 
estabelecimento de núcleos de investigação no nosso país. 
No meu caso, por exemplo, estes programas, juntamente 
com uma NATO Research Grant, permitiram, durante um 
período considerável após o meu doutoramento, uma cola-
boração profícua com grupos da Universidade de Sussex 
onde me doutorara. 

Mas com efeitos de maior visibilidade são os vários pro-
gramas financiadores de proMectos da -1,CT e da FCT, a 
partir de fins da década de 80, em geral apoiados por fun-
dos comunitários, tais como os seguintes, em que coorde-
nei vários projectos: Programa Mobilizador da Ciência e 
Tecnologia (PMCT), CIENCIA, STRIDE, PRAXIS XXI, 
P2CT,, Programa 1acional de 5e-equipamento Científico, 
POCI, PPCDT, PTDC, e, muito recentemente, o Programa 
Doutoral da FCT. Estes programas permitiram com suces-
so (espera-se que o mesmo suceda com o último, ainda não 
iniciado) o lançamento de novos projectos ou o reforço de 
alguns Má existentes, através de um financiamento adicional 
ao básico. 

A atribuição de bolsas de investigação da FCT, de vários 
tipos, com candidaturas abertas a investigadores estran-
geiros, tem também constituído uma das vertentes mais 
significativas para o progresso da ciência em Portugal (os 

Figura 2 – Vários Membros do Grupo V (coordenado por A.J.L. 
Pombeiro) do Centro de Química Estrutural do IST, integrando a 
Comissão Organizadora Local da XXV International Conference on 
Organometallic Chemistry (XXV ICOMC) (Reitoria da Universidade de 
Lisboa, Setembro, 2012)

Figura 3 – Salão Nobre da Academia das Ciências de Lisboa
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recursos humanos são uma componente essencial, direi até 
a mais relevante). Em particular, o meu próprio Grupo de 
investigação tem sido fortemente apoiado por doutorandos, 
pós-doutorados e cientistas convidados estrangeiros, pro-
venientes de uma diversidade de países, em que têm pre-
dominado antigas repúblicas socialistas soviéticas (Rússia, 
Bielorrússia, Ucrânia, Azerbaijão), formando um exército 
vermelho (red army) científico que muito tem contribuído 
para a expansão e desenvolvimento do Grupo. A Polónia, 
a Itália, a Áustria, a França, a Espanha, a China, o Brasil e 
a Índia (com uma representatividade crescente), entre ou-
tros, são países que também têm estado representados no 
meu Grupo de investigação, cujo forte carácter multina-
cional e multi-cultural tem constituído uma mais-valia. A 
língua oficial nmo pode ainda deixar de ser a ,nglesa, mas 
um bom número de bolseiros já fala Português.

No entanto, o já comunicado enfraquecimento do progra-
ma de atribuições de bolsas pela FCT, sem uma compen-
saomo efica] através do financiamento de proMectos (cada 
vez com maior carácter aleatório), será um duro golpe nos 
recursos humanos do sistema de I&D nacional.

Em relação aos programas internacionais da UE, no âmbito 
dos programas Quadro, penso que, de um modo geral, o 
seu efeito na comunidade científica do nosso país foi limi-
tado, bem aquém do esperado e da quota nacional.  

No meu caso, estive envolvido, com diversos grupos de 
outros países, em duas redes europeias que foram aprova-
das, e naturalmente o seu efeito foi positivo no desenvolvi-
mento dos nossos laboratórios. No entanto, integrei algu-
mas outras candidaturas, de mérito inegável e com grupos 
excelentes, que não foram seleccionadas.

Com efeito, a taxa de sucesso tem sido tão baixa e a carga 
burocrática tão elevada nos programas da UE, que, na glo-
balidade, o enorme esforço exigido aos candidatos não me 
parece que seja recompensado pelas vantagens associadas 
aos reduzidos casos seleccionados. 

Estou particularmente preocupado com a situação dos pro-
gramas nacionais em relação a estas duas características 
(baixo sucesso e alta burocracia) que estão a importar da 
UE, associadas a uma terceira, talvez ainda mais terrível 
e que parece afectar particularmente a Química: a falta de 
competência na avaliação nesta ciência! 

Parece que a Química, essencial a várias outras ciências, 
de momento eventualmente mais populares, não está a ser 
tida na devida conta pelas instituio}es financiadoras e de 
ensino.

Se esta situação não for urgentemente corrigida, será inevi-
tável a queda acentuada, aliás já iniciada (nomeadamente 
no meu Centro), no nível científico e na produtividade da 
investigação em Química no nosso país.  

BQ: Toda a sua carreira académica e científica foi reali]a-
da no IST, como viu a evolução desta instituição nos últi-
mos 40 anos" 

AP: De um modo geral a evolução do IST é bastante posi-
tiva, em termos de expansmo, diversificaomo, intensificaomo 

da investigação e do ensino, relações com a sociedade, re-
conKecimento no exterior, e foi gratificante a oportunidade 
de participar com colegas, alunos e funcionários em várias 
das modificao}es ocorridas. 

No entanto, preocupam-me vários aspectos que, embora 
nmo sendo específicos do ,6T e re¿ictam a realidade nacio-
nal, constituem actualmente fortes limitações nesta Escola 
à sua evolução no sentido pretendido: o envelhecimento 
dos recursos humanos na docência e investigação, a quase 
total impossibilidade de rejuvenescimento (em particular 
na Química), a falta de continuidade de contratos ou bolsas 
de investigação a investigadores ou bolseiros de elevado 
mérito, a escassa autonomia financeira (que, com frequên-
cia crescente, bloqueia o seu normal funcionamento e con-
gela actividades básicas, na sequência de condicionalismos 
extremos financeiros, governamentais ou da FCT), o peso 
excessivo de critérios economicistas, a burocracia galopan-
te e o limitado apoio logístico (com a perda por docentes da 
maior parte do seu tempo em funções que outras pessoas 
sem qualquer curso estariam mais habilitadas a realizar), 
a insuficiência do reconKecimento da investigaomo de ex-
celência, a deficiência na avaliaomo de desempenKo dos 
docentes (que é grave no respeitante à vertente de investi-
gação), a limitada sensibilidade às características e neces-
sidades inerentes à Química experimental, etc.

BQ: E como vê a fusão da Universidade Técnica com a 
8niversidade Clássica de /isboa"

AP: Esta fusão não é original e segue a tendência que se 
está a verificar noutros países Europeus. Poderá ter efei-
tos benéficos, nomeadamente na eliminaomo de repetio}es 
(cursos, serviços, etc.) e na promoção de cooperações no 
ensino e na investigação, mas não deverá deixar-se guiar 
por pseudo-critérios de redução “troikiana” da despesa que 
resultariam na queda da qualidade. 

BQ: A sua produomo científica é assinalável, sendo co-au-
tor de mais de 500 artigos em revistas internacionais com 
arbitragem científica, tendo sido reconKecido em 2004 pela 
FCT com o Prémio Estímulo à Ciência. O que representou 
para si e para a sua carreira a obtenomo deste Prémio"

AP: O prémio que refere foi instituído pelo Ministério 
da Ciência e Ensino Superior aos docentes que tivessem 
publicado pelo menos 100 artigos de investigação cientí-
fica, e Mulgo que foi atribuído automaticamente mediante 
a respectiva comprovação. No meu caso (e do Professor 
Fraústo da Silva), a atribuição foi só no ano seguinte, 2005, 
pois a Direcção do nosso Centro esquecera-se de nós (os 
membros do Centro com maior produtividade científica) 
no ano anterior em que o prémio fora criado.  

Este prémio foi uma iniciativa feliz da Ministra e julgo que 
constituiu um incentivo a quem foi atribuído. Foi pena não 
ter continuado.

Mas já que esta entrevista decorre da atribuição de um 
prémio e refere este outro, aproveito a oportunidade para 
destacar um que para mim tem um significado muito par-
ticular: o Prémio Científico 8niversidade Técnica de /is-
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boa (UTL) - Santander Totta 2007 (1.º ano de atribuição, 
premiando a produtividade científica e o seu impacto, na 
área geral de Ambiente, Bioquímica, Biotecnologia, Ciên-
cias Biológicas, Engenharia Biológica, Engenharia Quí-
mica, Nanomateriais, Nanotecnologia, Materiais e Quími-
ca). Trata-se de um prémio da minha Universidade que 
foi criado por um saudoso colega e amigo, o Professor 
Ramôa Ribeiro. Convidou-me pessoalmente para que eu 
me candidatasse e acedi: foi esse o único prémio a que me 
candidatei na minKa vidaª

BQ: De todas as suas publicações há alguma que queira 
destacar em particular"

AP: Para além da tese de doutoramento, gostaria de selec-
cionar as seguintes publicações, ainda em inícios de carrei-
ra, pelo seu significado pessoal e exigentes de um grande 
envolvimento:

 Os dois capítulos, ilustrativos dos meus interesses cien-
tíficos nos inícios da minKa carreira, que escrevi para o li-
vro “New Trends in the Chemistry of Nitrogen Fixation”, 
editado pelo Prof. J. Chatt et al., publicado pela Academic 
Press e pela Academia das Ciências de Lisboa, em 1980, e 
depois traduzido em língua russa. Este livro seguiu-se a um 
simpósio com o mesmo título organizado pela Academia 
das Ciências no âmbito da série “Fronteiras do Conheci-
mento”, inserida nas celebrações dos seus 200 anos. Este 
simpósio e o livro respectivo resultaram de uma propos-
ta que apresentei ao Presidente/Tesoureiro da Academia, 
Gen. Luís Maria da Câmara Pina, e que colheu da sua parte 
a maior receptividade. Foi também o primeiro congresso 
internacional em cuja organização estive envolvido e con-
tou com a participação dos cientistas mais conceituados, a 
nível mundial, no domínio da Fixação de Azoto, então um 
hot topic em ciência.

 O livro “Técnicas e Operações Unitárias em Química La-
boratorial”, Série Manuais Universitários, Fundação Ca-
louste Gulbenkian, 1983 (seguiram-se mais três edições), 
que demorei vários anos a escrever e ilustra o meu gosto 
pelo ensino. Procurei um tratamento sistemático e unifica-
dor, ainda não apresentado anteriormente, e também col-
matar uma falha no ensino daqueles temas em língua por-
tuguesa. Os próprios esquemas e diagramas, em elevado 
número, foram desenhados por mim, sempre manualmente 
e sem qualquer apoio computacional, recorrendo simples-
mente a uma pena (caneta) a tinta-da-china, régua, esqua-
dro e escantilKmoª TenKo pena que os originais tenKam 
sido perdidos pela editora/impressora.

 O artigo de revisão “Electrochemistry of Transition Me-
tal Complexes”, que ilustra a minha forte atracção, des-
de longa data, pela Electroquímica Molecular, publicado 
(1983) no primeiro número da Portugaliae Electrochimica 
Acta, revista científica fundada na Academia das Ciências 
de Lisboa, por minha iniciativa (apoiada pelo então Presi-
dente da Academia, Prof. José Pinto Peixoto). Esta revista 
tornou-se na da Sociedade Portuguesa de Electroquímica 
(de que fui um dos fundadores), aquando da sua fundação, 
e julgo que é actualmente a única revista internacional de 
investigação em Química publicada em Portugal.

Presentemente (volvidas três décadas desde aquelas publi-
cações) está a dar-me muito prazer a edição de um li-
vro sobre “Advances in Organometallic Chemistry and 
Catalysis (The Silver/Gold Jubilee ICOMC Celebratory 
Book)”, que ilustra o meu gosto na multi- e interdiscipli-
naridades das ciências, em particular na abrangência da 
4uímica de Coordenaomo e ciências afins, bem como na 
organização de congressos, e que constitui a celebração de 
prata (25.ª edição) e de ouro (50.º ano) da série das Inter-
national Conferences on Organometallic Chemistry (fui o 
chairman da última, a 25.ª, que decorreu no ano passado em 
Lisboa, com mais de 1200 participantes representando 54 
países). Contem mais de 50 capítulos, escritos por concei-
tuados cientistas e jovens promissores (incluindo também 
autores portugueses ou que desenvolvem a sua investiga-
ção no nosso país), cobrindo as múltiplas vertentes destas 
ciências e suas interacções e interfaces com várias outras.

BQ: Fale-nos um pouco dos seus principais interesses de 
investigaomo e desenvolvimentos científicos que alcanoou.

AP: 2s interesses smo muito diversificados e dá-me muito 
gosto saltar os limites convencionais entre ciências ou áre-
as diferentes, mostrando a possibilidade da sua ligação e 
cruzamento. Procuro assim fomentar cooperações entre os 
meus colaboradores com formações distintas e até entre o 
nosso e outros Grupos, gerando uma fertilização cruzada 
(FURVV�IHUWLOL]DWLRQ) que por vezes é bastante inovadora e 
profícua. 1o entanto, tento seguir um fio condutor na in-
vestigaomo e é gratificante reconKecer elos de ligaomo entre 
estudos feitos em áreas diferentes e separados por um largo 
período de tempo. A investigação lembra-me um cacho de 
cerejas em que se pega numa e esta arrasta consigo outras 
que, por sua ve], tra]em ainda maisª

Este gosto pela interdisciplinaridade é logo re¿ectido no 
título do Grupo de investigação que coordeno no Centro 
(“Química de Coordenação e Electroquímica Molecular, 
Síntese e Catálise”) e até no interesse pelo varrimento de 
elementos (com propriedades e aplicao}es diversificadas) 
ao longo da Tabela Periódica. Gosto de saltar sobre os “mo-
saicos” desta Tabela, procurando um conhecimento mais 
sistemático ao desenvolver e comparar as Químicas de 
elementos de grupos ou séries periódicas distintos do que 
se me focasse num número muito reduzido de elementos.

Figura 4 – Logotipo e mote da Academia das Ciências de Lisboa (Nisi 
utile est quod facimus stulta est gloria): “Se o que fazemos não é útil, vã 
é a glória”
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A investigação tem-se desenvolvido nos domínios seguin-
tes cujo estudo sistemático, com frequência, foi introduzi-
do no Centro pelo Grupo que coordeno (com excepção das 
Químicas Bioinorgânica, Biológica e Teórica):

a)  Activação, por centros de metais de transição, de mo-
léculas pequenas (em particular de significado biológi-
co, industrial ou ambiental, tais como alcanos, diazoto, 
isonitrilos nitrilos, cianamidas, alcinos, fosfaalcinos, 
dióxido e monóxido de carbono, óxido nítrico, oximas, 
azida ou di-hidrogénio) e sua aplicação em síntese e ca-
tálise, nomeadamente com vista ao estabelecimento de 
sistemas miméticos de processos biológicos (e.g., cata-
lisados por peroxidases, p-metanomonooxigenase, cito-
cromo P-450, galactose-oxidase, nitrilo-hidratases e ni-
trogenases), de alternativas a processos industriais e de 
novos tipos de activação molecular de interesse em quí-
mica fina (incluindo a síntese de compostos bioactivos). 

Neste domínio geral, podem referir-se os seguintes temas, 
procurando-se o estabelecimento de sistemas activos em 
condições suaves, ambientalmente toleráveis e sustentá-
YHLV��)XQFLRQDOL]DomR de alcanos (com vista à sua conver-
são, num só “passo”, em compostos de valor acrescentado, 
tais como álcoois, cetonas, ácidos carboxílicos, ésteres e 
organo-halogenetos); Oxidação catalítica aeróbica de ál-
coois a aldeídos e cetonas; Oxidação catalítica de cetonas 
(reacções de tipo Baeyer-Villiger); Acoplamento catalítico 
C-C (carbono-carbono), de tipo Suzuki-Miyaura, Heck, 
Sonogashira, Henry ou nitroaldol, etc.; Síntese mediada 
por metais de compostos organoazotados (e.g., oxadiazo-
linas, oxadiazoles, carboxamidas, acetilamidas, imidoila-
midinas, iminoisoindolinonas, ftalimidas, ftalocianinas, 
ciano-olefinas ou tetra]oles)� Estruturas metálicas polinu-
cleares, supramoleculares e poliméricas, sintetizadas por 
auto-agregação (self-assembly) e suas aplicações catalíti-
cas; Química (de coordenação/organometálica) e catálise 
em meio aquoso, recorrendo a novos catalisadores hidro-
-solúveis;  Química bioinorgânica e biológica, focando 
sistemas catalíticos biomiméticos, síntese e avaliação da 
toxicidade de novos complexos metálicos com actividade 
anti-cancerígena, e identificaomo de alvos biológicos nas 
células.

b)  Electroquímica Molecular de compostos de coordena-
ção e orgânicos, designadamente com aplicações em 
electrossíntese, electrocatálise e em estudos mecanís-
ticos, bem como no estabelecimento de relações poten-
cial-estrutura e na indução de reactividade química por 
transferência electrónica.

c)  Mecanismos de reacções rápidas de protonação de 
complexos e electroquímicas.

d)  Aplicação de métodos teóricos à interpretação estrutu-
ral e reaccional, e ao estabelecimento de mecanismos 
de reacções de compostos de coordenação.

Para o efeito, o Grupo que coordeno tem vindo a estabele-
cer no Centro diversas técnicas (para as quais adquiriu ou 
construiu o respectivo equipamento) e metodologias, no-
meadamente: (i) de catálise em condições não-convencio-
nais, tais como, com o recurso a um metal representativo 
em substituição de um de transição, sem qualquer metal 

(metal free), sem solvente, assistida por micro-ondas, ou 
em ¿uido supercrítico� (ii) de catálise a alta pressão; (iii) 
de electroquímica molecular convencional (e.g., electros-
síntese e electrocatálise); (iv) de electroquímica molecular 
não-convencional (construção e uso de ultramicroeléctro-
dos e sua aplicação em voltametria rápida, bem como de-
senvolvimento e uso de métodos de simulação digital em 
voltametria cíclica e sua aplicação ao estudo dos mecanis-
mos de reacções rápidas induzidas por transferência elec-
trónica, de electrocatálise, etc.); (v) de espectrofotometria 
GH�LQWHUUXSomR�GH�¿X[R (aplicada à investigação dos meca-
nismos de reacções rápidas, e.g., protonações, em Quími-
ca de Coordenação); (vi) de espectrometria de massa (in-
cluindo bombardeamento atómico rápido, FAB-MS) e seu 
acoplamento à cromatografia gasosa (*C-06) (aplicada 
na identificaomo de compostos, e.g. produtos reaccionais, e 
na indução de reacções químicas em condições FAB); (vii) 
de termogravimetria. A FDWiOLVH�D�DOWD�SUHVVmR�H�HP�¿XLGR�
supercrítico foi introduzida com a colaboração do colega 
António Palavra, especialista na construção de aparelhos 
capazes de operar nessas condições.

Como exemplos particulares de desenvolvimentos científi-
cos atingidos, poderei referir os seguintes:

 No domínio da Catálise, o estabelecimento de novos sis-
temas catalíticos de elevada actividade (a maior reportada 
até à data) na funcionalização de alcanos em condições su-
aves, de grande simplicidade (operando num só passo). Por 
exemplo, sistemas de carbonilação, naquelas condições, na 
presença de um oxidante peróxido, de alcanos em ácidos 
carboxílicos, e.g., metano em ácido acético. A simplicidade 
da nossa via contrasta com a complexidade do processo 
industrial desta conversão que requer três fases distintas 
(steam reforming do metano ou do carvão, conversão do 
gás de síntese em metanol e carbonilação deste), operando 
em condições de elevada temperatura, e a terceira fase re-
querendo também catalisadores caros de Rh ou Ir (proces-
sos Monsanto ou Cativa, respectivamente). Descobrimos, 
e.g., que a Amavadina, composto natural de vanádio exis-
tente em cogumelos do tipo Amanita (de função biológica 
ainda desconhecida e cujo estudo fora introduzido no Cen-
tro pelo Prof. Fraústo), e seus modelos ou complexos rela-
cionáveis, actuam como catalisadores altamente eficientes 
(os mais activos) da carbonilação de alcanos, designada-
mente os mais inertes, metano e etano. 

Um outro exemplo de grande potencial consiste no esta-
belecimento de sistemas aquosos (que podem ser livres de 
qualquer metal, i.e., metal free) de hidrocarboxilação de 
alcanos em ácidos carboxílicos, nos quais a água actua não 
só como solvente, mas também como reagente, sendo a 
fonte do grupo hidroxilo do ácido.

Ainda mais um caso interessante consiste na descoberta de 
que a água pode actuar como catalisador de transferência 
protónica na funcionalização de alcanos, podendo, em con-
dições controladas, acelerar fortemente a reacção.

Um outro desenvolvimento, muito recente, consiste na in-
terpretação da acção catalítica, na oxidação de alcanos, de 
catalisadores de metais de não-transição (portanto sem ac-
tividade redox), i.e., de como um catalisador com o metal 
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num estado fixo de oxidaomo (e.g., Al3+) pode ser activo 
num processo de oxidação de um substrato.

 No domínio da Electrocatálise, o estabelecimento de um 
novo tipo de mecanismo (Michaelis-Menten) na electro-
catálise, mediada pela Amavadina, que assim demonstrou 
poder actuar como uma enzima na oxidação de tióis.

 No domínio da Síntese Orgânica Mediada por Centros 
Metálicos, o estabelecimento de novos métodos de síntese 
de diversos compostos organo-azotados (e.g., oxadiazoli-
nas, oxadiazoles, carboxamidas, acetilamidas, imidoilami-
dinas, iminoisoindolinonas, ftalimidas, ftalocianinas, cia-
no-olefinas ou tetra]oles) com vantagens sobre os métodos 
puramente orgânicos.

 No domínio da Síntese Orgânica Assistida por Ligações 
de Hidrogénio, a aplicação muito recente, pela primeira 
vez, destas ligações (assistidas por ressonância, i. e., reso-
nance assisted H-bond, RAHB) na libertação de ligandos, 
na activaomo de um dinitrilo a ataque nucleófilo, e na iso-
merização E/Z de aril-hidrazonas.

 No domínio da Síntese de Polímeros de Coordenação e 
outras estruturas polimetálicas, a preparação de novos agre-
gados homometálicos (por auto-agregação, self-assembly) 
ou  heterometálicos (por auto-agregação directa, a partir 
de um metal em pó), por vezes hidro-solúveis, de acção 
catalisadora na oxidação de alcanos (no caso de compostos 
polinucleares de cobre mimetizando a p-metanomonooxi-
genase).

 No domínio da Síntese de Compostos Anti-tumorais, a 
obtenção de novos complexos de diversos metais (estanho, 
ruténio, cobalto, platina, etc.), com actividade superior à 
da cisplatina.

 No domínio da Electroquímica Molecular, o estabeleci-
mento de numerosas correlações entre o potencial redox 
e a estrutura e composição de complexos, a estimativa de 
parâmetros electroquímicos medidores das propriedades 
electrónicas dos ligandos e centros metálicos, o estabele-
cimento de mecanismos de reacções rápidas de isomeriza-
ção, de ácido-base e de libertação de ligandos induzidas por 
transferência electrónica (complexos de Re, Fe, W, Sn, Ru, 
etc.), bem como de processos de electrocatálise de cadeia 
de transferência electrónica (Electron-Transfer-Chain Ca-
talysis, isomerização de complexo de Re) e de electrocatá-
lise redox (mediada por complexos metálicos, na oxidação 
de tióis pela Amavadina, já acima referida, e na redução de 
halogenetos orgânicos). Nos casos de complexos de acção 
anti-cancerígena (Ru, Sn), os rearranjos estruturais e outras 
reacções moleculares observadas, induzidas por aceitação 
electrónica, bem como as relações entre o potencial redox 
e a actividade, são sugestivos de mecanismos de acção bio-
lógica por redução.

BQ: Possui também no seu currículo um número assinalá-
vel de patentes, um registo pouco habitual no meio acadé-
mico em Portugal. Como vê a importância de patentear os 
resultados científicos obtidos"

AP: O registo de patentes constitui um dos indicadores re-
levantes de produtividade científica aplicada. e importante 

em termos de reconhecimento do potencial valor indus-
trial�comercial da investigaomo científica e é uma forma de 
atrair investimento da indústria para a Universidade e pro-
mover a relação entre estes sectores. Esta interacção ainda 
é pouco desenvolvida no nosso país onde não é fácil de a 
promover.

O IST tem procurado dinamizar esta actividade, através 
da criação de um núcleo de apoio, mas será necessário di-
minuir muito a carga burocrática associada, a qual ultima-
mente tem levado quase à estagnação de pedidos de registo 
de patentes pelo nosso Grupo.

BQ: Que impactos têm tido estas patentes de processos e 
de catalisadores ao nível do relacionamento industrial da 
sua atividade científica"

AP: No nosso país não tenho sentido uma aproximação 
significativa do sector industrial. A situaomo é diferente in-
ternacionalmente e algumas empresas estrangeiras na Eu-
ropa e na China manifestaram interesse em algumas das 
nossas patentes.

BQ: Uma outra faceta do Prof. Armando Pombeiro é a sua 
estreita ligação com a Academia das Ciências de Lisboa, 
onde tem sido um membro extremamente activo, quer em 
Portugal, quer a nível da sua representação internacional. 
Pode-nos falar um pouco sobre este envolvimento"

AP: A minha ligação à Academia das Ciências iniciou-se 
muito cedo, ainda na década de 70, após o meu regresso da 
Universidade de Sussex, quando procurei a Academia para 
me subsidiar numa visita àquela universidade no âmbito 
do protocolo de intercâmbio com a Royal Society. Tive a 
felicidade de ser recebido pelo Gen. Câmara Pina, que já 
referi, uma mente brilhante e curiosa, que se deixou cativar 
pelo tema da fixaomo de a]oto que lKe descrevi. Das con-
versas que tivemos, resultou a organização do congresso 
sobre este tema e a edição do respectivo livro, anterior-
mente referidos. 

A Academia estava então muito direccionada para a ci-
ência de ponta (cutting-edge) e seus grandes desafios, e 
tive a sorte de chegar nessa ocasião com um tema que se 
enquadrava bem nos seus objectivos. Fui eleito membro 
correspondente quando era ainda muito jovem, o que me 
permitiu participar, ao longo de três décadas, em diversas 
actividades e desempenhar vários cargos nessa instituição. 

Entre as actividades posso referir o serviço de publicações 
(incluindo as Memórias que estavam muito atrasadas e 
cuja publicação foi retomada e actualizada, para além de 
diversos livros sobre vários temas científicos e�ou de inte-
resse nacional ou social), a organização de diversos con-
gressos (sobretudo no âmbito do Instituto de Altos Estudos 
da Academia) e as representações em várias organizações 
internacionais, tais como o ICSU (International Council 
for Science), a ESF (European Science Foundation), a 
EASAC (European Academies Science Advisory Council) 
e a ALLEA (All European Academies). O envolvimento do 
nosso país, através da sua Academia das Ciências, nessas 
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organizações, é relevante, e.g., em termos de visibilidade 
internacional e de participaomo na definiomo da política 
científica Europeia, mas a limitaomo de recursos financeiros 
não tem permitido à Academia uma representação conti-
nuada, resumindo-se a participações ocasionais, o que tem 
constrangido seriamente o seu poder de intervenção. Neste 
contexto, o futuro também não parece risonho, em face das 
crescentes dificuldades financeiras gerais.

Como cargos desempenhados, poderei destacar os de Se-
cretário-Geral (5 anos), de Secretário ou Vice-Secretário 
da Classe de Ciências (11 anos), e de Vice-Presidente da 
Classe de Ciências (9 anos), sobretudo o primeiro que é 
exigente de uma grande dedicação pessoal cuja conjugação 
com a actividade profissional no ,6T foi um sério desafio 
(a actividade na Academia nunca me deu direito a qualquer 
crédito). 

O Secretário-Geral representa o órgão executivo da Acade-
mia e, como tal, deve dar seguimento às decisões do Con-
selho Administrativo (presidido pelo Presidente da Aca-
demia), do qual faz parte, embora naturalmente apoiado 
pelo Tesoureiro (também membro daquele Conselho) nas 
quest}es financeiras, e pelos ,nspector da Biblioteca, Co-
ordenador do Serviço de Publicações e Director do Museu, 
nos assuntos respectivos. A área do pessoal, este em nú-
mero francamente insuficiente e por ve]es com problemas 
de difícil resolução, pertence também ao seu pelouro e é 
exigente de uma sensibilidade particular nas relações hu-
manas (é com agrado que reconheço o bom relacionamento 
que sempre mantive com os funcionários e a amizade com 
muitos deles).

Fiz então quase de tudo e aprendi muito, no exercício de 
funções desde as mais triviais até às de elevada responsa-
bilidade, isto é, próprias de patentes “de cabo a general”. 
Foi uma experiência rica, diversificada e gratificante o en-
volvimento que então tive nas actividades desta Academia.

A Sociedade Portuguesa de Electroquímica constitui ou-
tra associação à qual me dediquei com empenho (fui um 
dos fundadores, o seu primeiro Secretário e Presidente em 
vários mandatos), tendo conseguido a colaboração entre 
as duas instituições em algumas iniciativas (realização de 
congressos internacionais e publicações), fomentando uma 
política de abertura da Academia das Ciências à sociedade 
científica. 

BQ: Tendo chegado a um patamar tão elevado na sua car-
reira científica, quais smo os seus proMectos futuros" 

AP: Continuar, enquanto puder e me deixaremª, a contri-
buir (das formas que se apresentem como viáveis) para o 
ensino e a investigação, a participar na organização de con-
gressos científicos e aco}es de formaomo (e.g., tipo escolas 
de verão), a publicar mais algum(ns) livro(s),  a dedicar-me 
a actividades de associao}es científicas, e a aMudar aqueles 
que de mim possam precisar para o desenvolvimento das 
suas carreiras. Espero, no entanto, ter a capacidade de re-
conhecer quando já não estiver em condições adequadas 
para o fazer, e deixar então o lugar a outros mais aptos (na 
ilusão de que este não seja simplesmente extinto quando 
vagar, contrariando o que tem sistematicamente acontecido 
na 4uímicaª). 

Gostaria ainda de me dedicar a outros tipos de actividades 
que tenKo vindo a sacrificar em favor das que tenKo reali]a-
do, designadamente pintar (o que daria uma grande alegria 
à minha Mãe), ler, escrever, viajar (será cada vez mais di-
fícil) e ª dedicar-me mais aos entes que me smo queridos. 

BQ: Que mensagem quer deixar aos jovens químicos que 
estão neste momento a realizar os seus doutoramentos e 
que querem continuar ligados ao mundo da ciência"

AP: Entre os ensinamentos que fui obtendo durante uma 
vida Má longa no meio científico, poderei seleccionar os se-
guintes.

Lembrem-se de que a Ciência é, por si só, um estímulo à 
criatividade e uma fonte de acção, dando-nos lições valio-
sas para a vida corrente. 

Assim, nmo se deixem desanimar com as dificuldades que 
vmo encontrar (e vmo ser muitasª) e nmo se desculpem com 
determinismos Darwinistas.

Após a escolha cuidada de um objectivo e de uma via no 
seu prosseguimento, lutem com entusiasmo para vencerem 
os obstáculos que venham a condicionar o vosso trabalho. 
Uma vez vencida uma barreira de energia de activação, o 
sistema deverá/poderá evoluir favoravelmente, do ponto de 
vista energético e cinético.

Muitas vezes, resultados inesperados são bem mais inte-
ressantes do que os que prevíramos ou pretendíamos, mas 
temos de manter uma mente aberta para os descobrir ou 
reconhecer como tal, e usar a inteligência para deles tirar 
ensinamentos e proveito, mas sempre sem atropelar a ética 
que deve regular a conduta humana.

BQ: A entrevista cKegou ao fim, muito obrigado pelo tem-
po disponibilizado e uma vez mais parabéns pelo Prémio.

AP: Agradeço a oportunidade que me deram e desejo o 
maior sucesso à Sociedade Portuguesa de Química e às 
suas iniciativas, incluindo a publicação do Boletim, em 
prol do desenvolvimento desta ciência. 

Deixo ainda uma palavra final de agradecimento e ami]a-
de a todos os que comigo têm colaborado. É ao seu envol-
vimento, empenho e mérito que se deve este prémio.

Figura 5 – Medalhas da Universidade Técnica de Lisboa (centro) e do 
colar da Academia das Ciências de Lisboa (frente e verso: esquerda e 
direita, respectivamente)

Boletim Química n.º 131.indd   18 07-12-2013   23:22:34



19QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

ENTREVISTA

NOTA BIOGRÁFICA DO PROFESSOR ARMANDO J. L. POMBEIRO

Natural do Porto (1949), licenciou-se em Engenharia Quí-
mica (1971) pelo Instituto Superior Técnico (IST), douto-
rou-se (D. Phil, 1976) na Universidade de Sussex (U.K.) 
e é (desde 1989) Professor Catedrático do IST, instituição 
onde sempre desenvolveu a sua carreira profissional.

Desenvolve a sua investigação no Centro de Química Es-
trutural (CQE) desde a sua fundação, sendo coordenador/
fundador do Grupo de “Química de Coordenação e Elec-
troquímica Molecular, Síntese e Catálise”. 

Distinções, Cargos e Comissões

Membro Efectivo da Academia das Ciências de Lisboa 
(1988-), onde tem desempenhado diversos cargos direc-
tivos, executivos e consultivos; Representante na ICSU 
(International Council for Science) e na ESF (European 
Science Foundation); Membro do EASAC (European Aca-
demies Science Advisory Council); Membro do Conselho 
Superior de Ciência, Tecnologia e Inovação (2004-05) e do 
Conselho Superior de Ciência e Tecnologia (1995). Mem-
bro da Comissão de Avaliação Externa das Ciências Físi-
cas das Universidades Portuguesas (2002-03); Membro do 
Painel de Avaliadores Externos do Departamento de Enge-
nharia de Processos Químicos da Universidade de Pádova 
(2005); Membro de painéis consultivos e de avaliação do 
Programa Científico da 1AT2. 

Professor Catedrático (Chair Professor) convidado da Na-
tional Taiwan University of Science and Technology (2007-). 
Coordenador do Programa Doutoral da FCT em “Catálise e 
Sustentabilidade (CATSUS)” (a iniciar em 2014). Coorde-
nador da Çrea Científico-pedagógica de “6íntese, Estrutura 
Molecular e Análise Química” do Departamento de Enge-
nharia Química (e Biológica) (desde 2009, IST). Membro 
das Comiss}es Científicas dos cursos de Doutoramento e 
Mestrado em Química do Departamento de Engenharia 
Química (e Biológica) (desde 2009, IST). Coordenador do 
Programa de Doutoramento em Química (IST, 2000-03).

Responsável do Programa do 'XDO�0DVWHU em Química do 
IST com a Universidade de Camerino (2009-). Membro da 
Comissão Directiva/Coordenadora do CQE. 

Sociedades científicas

Co-fundador da Sociedade Portuguesa de Electroquími-
ca, onde tem desempenhado diversos cargos (Presidente, 
Secretário); fundador da revista Portugaliae Electrochi-
mica Acta; proponente/fundador dos Prémios “Sociedade 
Portuguesa de Electroquímica” e “Jovem Investigador em 
Electroquímica” desta Sociedade. Co-fundador da Socie-
dade Iberoamericana de Electroquímica e representante 
nacional (1992-96) nesta Sociedade; Membro da Interna-
tional Society of Electrochemistry (,6E)� 0embro Afiliado 
da IUPAC; Membro da Sociedade Portuguesa de Química; 
Fellow da Royal Society of Chemistry; Membro da Ameri-
can Chemical Society.

Organização de congressos e escolas

Chairman e/ou Membro da Comissão Organizadora e/ou 
Científica em ca. 40 congressos e simpósios internacio-
nais (e.g., a recente XXV International Conference on 
Organometallic Chemistry, Lisboa, 2012, com mais de 
1200 participantes de 54 países, de que foi Chairman), e 
em ca. 12 “escolas” internacionais. 

Investigação científica

As suas actividades de investigação, nas áreas gerais das 
Químicas de Coordenação, Inorgânica, Bioinorgânica 
e Organometálica, Catálise (homogénea e suportada) e 
Electroquímica Molecular, têm-se desenvolvido em vá-
rios domínios cujo estudo sistemático, com frequência, 
introduziu no seu Centro de investigação.

Projectos recentes de investigação sob a sua responsabilidade 
(ou co-responsabilidade)

“Funcionalização de Alcanos num Só “Passo” e em Con-
dições Suaves” (PTDC), “Síntese e Catálise Químicas” 
(Programa 1acional de 5e-equipamento Científico), 
“Carbonilação Catalítica de Alcanos” (POCI), “Centros 
0etálicos em 6íntese de 6ignificado Farmacológico³ 
(POCTI), “Transition Metal Chemistry and Catalysis in 
Aqueous Media” (Rede Europeia, Programa Marie-Curie 
de Recursos Humanos e Mobilidade). 

Publicações e lições convidadas

Autor de 1 livro, autor ou co-autor de ca. 585 publicações 
de investigaomo científica (incluindo ca. 75 capítulos de 
livros ou artigos de revisão), 33 patentes, 510 comuni-
cações em conferências, 85 lições convidadas (plenárias 
ou keynotes) em conferências internacionais, 60 lições 
ou seminários convidados em instituições universitárias, 
em geral estrangeiras (para além das aulas proferidas). 
Os seus trabalhos de investigação receberam acima de 
10000 citações (nos últimos anos, ca. 1000 citações/ano),  
h-index  = 48 (ISI Web of Knowledge, Maio 2013).

Autor de ca. 14 trabalhos de carácter pedagógico e de ca. 
20 trabalhos sobre tópicos diversos (o sistema português 
de ciência e tecnologia, a Academia das Ciências de Lis-
boa, a investigação electroquímica em Portugal, biogra-
fias, etc.).

Actividade editorial

Editor de 3 livros internacionais. Membro do Corpo Edi-
torial de sete revistas, coordenador (Guest Editor) do vo-
lume especial da Inorganica Chimica Acta em homena-
gem ao Prof. Fraústo da Silva (vol. 356, 2004). Membro 
da Comissão de Publicações/Edições da Academia das 
Ciências de Lisboa (1981-2007).
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ENTREVISTA

Orientação de investigação

Orientou 21 teses de doutoramento e 16 de mestrado, ca. 
46 investigadores doutorados (em geral bolseiros de pós-
-doutoramento estrangeiros) e ca. 45 investigadores mes-
tres, licenciados ou estudantes (ca. 33 bolseiros estrangei-
ros Marie Curie, Erasmus, etc., para além daqueles que já 
obtiveram o grau de Doutor ou Mestre).

Prémios

Madinabeitia-Lourenço (2013, Real Sociedade Espanhola 
de Química), Ferreira da Silva (2012); Estímulo à Exce-
lência (2005)� Prémio Científico 8T/ - 6antander Totta 
(2007) (1.ª edição; investigador com maiores produtividade 
e factor de impacto, em ciências químicas, biológicas, de 
materiais, e outras afins).

ANTIGUIDADES CIENTÍFICAS

QUÍMICA, BIOQUÍMICA E A GLOBALIZAÇÃO DO PH

No início do século XX reinava entre a comunidade quí-
mica alguma perplexidade sobre como classificar as foroas 
dos ácidos e das bases. Apesar de vários investigadores 
já terem sugerido que a concentração em ião hidrogénio 
podia servir para tal fim, nmo era fácil utili]ar os valores 
numéricos das concentrações como escala. Em 1909, o 
bioquímico dinamarquês Søren Sørensen (1868-1939), 
que dirigia os Laboratórios Carlsberg, em Copenhaga, su-
geriu que a forma negativa do logaritmo decimal da con-
centração de �H  definia uma escala da potência de ácidos 
e bases representada por pH, com o valor 7 a representar a 
neutralidade e 1 e 14 os extremos de acidez e alcalinidade, 
respectivamente [1].

Esta escala de pH foi adoptada pela comunidade bioquími-
ca, da qual Sørensen fazia parte, dado possibilitar a inter-
pretação do efeito tampão dos tecidos vivos. A divulgação 
deste conceito foi possível sobretudo devido ao trabalho 
de Leonor Michaelis (1875-1949), bioquímico alemão, que 
foi autor de um livro sobre pH em 1914, que é citado no 
trabalho original de Johannes Brønsted (1879-1947) sobre 
ácidos e bases [2].

Søren Sørensen (1868-1939) Leonor Michaelis (1875-1949)

A “peregrinação” de Leonor Michaelis [3], que foi profes-
sor na Universidade de Berlim desde 1908 até 1922, ano 
em que começou a ensinar na Escola Médica de Nagoya 
(Japão) e onde se manteve até 1926 quando emigrou para 
os Estados Unidos da América, contribuiu para a divulga-
ção do conceito de pH entre a comunidade química. No 
entanto, só o desenvolvimento por Arnold Beckman (1900-
2004), em 1935 nos Estados Unidos da América, de um 
aparelho portátil para a leitura directa do valor de pH veio 
consolidar a utilização do conceito de pH.

Curiosamente, /eonor 0icKaelis ficou sobretudo conKe-
cido como um dos autores da famosa equação de cinéti-
ca enzimática que relaciona a velocidade de uma reacção 
catalisada enzimaticamente com a concentração do subs-
trato enzimático, conhecida como equação de Michaelis-
-Menten, a qual completa este ano precisamente 100 anos. 
O outro co-autor foi Maud Leonora Menten (1879-1960), 
licenciada em medicina (1911) e uma das primeiras mulhe-
res canadianas a doutorar-se (1916) em bioquímica, e que 
viria a distinguir-se por publicar em 1944 o que pode ser 
considerada a primeira separação de proteínas por electro-
forese [4].

REFERÊNCIAS

[1] S. Sørensen, Biochem. Z. 21 (1909) 131-304

[2] J.N. Brønsted, Rec. Travaux Chim. Pays-Bas 42 (1923) 718

[3] W.H. Brock, “The Fontana History of Chemistry”, Fontana 
Press, London, Great Britain, 1992, pg 385.

[4] http://path.upmc.edu/divisions/chp/Menten.htm  (acedido 
em 1/10/2013)

António J.G. Mendonça
(mendonca@ubi.pt)

trabalho original de Johannes Brønsted (1879-1947) sobre 
ácidos e bases [2].

António J.G. Mendonça
(mendonca@ubi.pt)

www.spq.pt

Boletim Química n.º 131.indd   20 07-12-2013   23:22:35



21QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

ARTIGO DE OPINIÃO

Os indicadores de quantidade e qualidade são indissociáveis de qualquer estabelecimento de rankings de instituições 
geradoras de conKecimento científico. 1este estudo é feita uma análise comparativa da produomo científica de 51 ins-
tituições de Ensino Superior no universo ibero-americano tendo em conta dados provenientes do ranking SCImago, 
aferidos das bases Thomson ISI Web of Science (WoS) e Essential Science Indicators (E6,). Especificamente, o estudo 
contempla o tratamento e interpretação crítica dos dados da ciência produzida em seis países ibero-americanos (Por-
tugal, EspanKa, Brasil, Argentina, 0éxico e CKile) e estabelece critérios que perspectivam a classificaomo das suas 
instituições.

ORDENAR AS UNIVERSIDADES IBERO-AMERICANAS: 
QUANTIDADE, QUALIDADE E DIMENSÃO

1. INTRODUÇÃO

A análise da produomo científica e o reconKecimento dos 
investigadores Munto da comunidade científica assentam, 
em grande medida, na aplicação de diversos indicadores 
bibliométricos, que quantificam o seu impacto científico. 
Estes indicadores acompanham o desenvolvimento das di-
versas áreas científicas e smo realimentados pelos próprios 
resultados de investigação. Numa perspectiva individual, a 
fórmula de Hirsch, publicada em 2005 [1], avalia os inves-
tigadores, combinando a produtividade traduzida pelo nú-
mero de artigos e o impacto da pesquisa, através do número 
de citações. Possivelmente, uma das razões pelas quais este 
índice se afirmou tmo rapidamente, a despeito de críticas 
e sugestões alternativas promovidas pelo próprio sucesso, 
tem a ver com o facto de combinar quantidade e qualidade. 
Esta combinação é bem mais difícil de conseguir nas ava-
liações de carácter institucional. Mas é possível, num dado 
período, estimar o índice-h de uma instituição numa dada 
área científica.

Existem, actualmente, várias bases de dados que dispo-
nibilizam indicadores e resultados de análise bibliomé-
trica, sendo a mais conhecida a Web of Science (WoS) 
da Thomson Reuteurs. No entanto, existem outras fontes 
e ferramentas que também fornecem dados com base nas 
citações, como a Scopus da Elsevier e a Google Scholar 
Metrics (GSM). 

A validade da aplicação dos indicadores de produtividade 
científica tem sido alvo de crítica por parte de vários auto-
res. Em Portugal, esta discussão ganhou visibilidade em 
2005 quando o jornal Público disponibilizou um extenso 
trabalho sobre rankings das universidades portuguesas ba-
seado num estudo de Luís Sousa Lobo (antigo Reitor da 
Universidade Nova de Lisboa), entregue ao Conselho de 
Reitores das Universidades Portuguesas (CRUP) e que cir-
cularia nos meios académicos portugueses [2]. O estudo, 
baseado num ratio entre a produomo científica bruta total 
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(retirada da base de dados Thomson ISI Web of Science que 
na altura se tornara disponível à comunidade académica 
portuguesa) e o número de docentes de carreira das dife-
rentes universidades portuguesas, colocava as Universida-
des de Aveiro e do Algarve, cujo ratio seria mais elevado, 
mais próximas das universidades consideradas “Universi-
dades de Investigação”. Em termos globais de produção 
(número de artigos) seriam as Universidades do Porto e 
Técnica de Lisboa que lideravam. O estudo, caracterizado 
por alguma controvérsia, conduziu a inúmeros comentá-
rios de cientistas e reitores, alguns publicados nos dias se-
guintes no mesmo jornal.

A questão da avaliação da qualidade da ciência produzida 
pode parecer demasiado académica ou hermética. No en-
tanto, não efectuar este exercício é, nos dias de hoje, ainda 
mais redutor. De facto, a forma como as universidades (e 
a respectiva investigação) se vão orientar no futuro está 
claramente relacionada com uma divisão entre as que serão 
consideradas de investigação e aquelas cuja vertente prin-
cipal será o ensino. 

O presente estudo pretende efectuar uma análise crítica 
do ranking das instituições ibero-americanas proposto 
pela SCImago >3@, com base na produomo científica dessas 
instituições. Trata-se de um exemplo de abordagem que 
se pretende objectiva e que tenta evitar uma complexa e 
possivelmente inconclusiva incursão no mundo dos tam-
bém designados “rankings” (QS, Times, etc.). Têm surgido 
vários, baseados em características, algoritmos e propósi-
tos bem distintos e com óbvias dificuldades de validaomo. 
5efira-se aqui que a subtil variaomo nos significados da 
palavra “ranking”, que vai desde simples ordenação, posi-
cionamento, até lista ordenada ou metodologia para a sua 
construção contribui para alguma falta de clareza na expo-
sição. No que se segue, far-se-á um esforço para que não 
haja ambiguidade.

Note-se que existem consequências práticas do posicio-
namento nas listas de impacto institucional. A ordenação 
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baseada num critério único de produtividade em bruto rela-
tivo ao quinquénio 2007-2011 parece ter contribuído para 
a decisão de suspensão do programa “Ciência sem Frontei-
ras” (CsF) para Portugal [4]. Mostrar-se-á neste estudo que 
a ordenação efectuada por uma qualquer metodologia deve 
ser cuidadosamente analisada e deve, optimamente, incluir 
critérios de qualidade e produtividade.

2. QUANTIDADE E QUALIDADE

O conjunto de universidades analisadas é constituído pe-
las 50 primeiras instituições do ranking ibero-americano 
SCImago relativo ao período 2007-2011. O Instituto Su-
perior Técnico, não contemplado no estudo SCImago, é 
também considerado, dada a sua relevância a nível das 50 
universidades analisadas. O universo de universidades/
institutos passa assim a ser de 51.

Os dados sobre os quais a SCImago actua é proveniente da 
base de dados Scopus, enquanto que os dados recolhidos 
para análise advêm da base de dados ISI Web of Knowled-
ge (WoK). No WoK discriminam-se duas vias para obter 
o conjunto de dados: (i) pesquisa do número de publica-
o}es científicas no ISI Web of Science, no mesmo período 
da SCImago (2007-2011), (ii) identificaomo das áreas de 
ranking ESI (Essential Science Indicators) de cada insti-
tuição, número de artigos e número de citações para cada 
área de ranking, bem como o número total de artigos e ci-
tações da instituição no campo “All Fields” (consulta ESI 
a 1 de Maio de 2013). O facto da WoK permitir recolher, 
de um modo fácil, esta informação promoveu o seu uso no 
presente estudo. 

A Tabela 1 apresenta os resultados obtidos para a Univer-
sidade de Coimbra (UC). De acordo com a metodologia 
proposta, a UC possui 11 áreas de ranking. No período de 
1 de Janeiro de 2003 a 28 de Janeiro de 2013, “Chemis-
try” é a disciplina que apresenta o maior número de artigos 
(ca. de 1600) e também maior número de citações (14809). 
Durante este período, a UC publicou 8945 artigos (“All 

Fields”), com um total de 80877 citações. Tal corresponde 
a perto de 10 citações por artigo, um número característico 
de grande prevalência.

Com base na metodologia usada (dados ESI e WoS) é pos-
sível fazer uma análise crítica dos dados da SCImago. De 
facto, numa primeira fase podemos comparar os dados 
brutos, relativos ao número de publicações, introduzindo 
também o número de áreas no ranking, que designaremos 
por   Rk1[5]. A Tabela 2 apresenta como exemplo o número 
de publicações SCImago vs. número de publicações WoS, 
para as 30 primeiras universidades do ranking SCImago. 
Nesta tabela é igualmente contabilizado o Rk para cada uma 
das instituio}es. Por comparaomo, verifica-se que as cinco 
primeiras universidades do ranking SCImago permanecem 
na mesma posição utilizando o que podemos designar por 
“ranking WoS”. Este resultado, valida a comparação entre 
o ranking SCImago e a WoK, em termos de número de ar-
tigos e mostra também que a quantidade é necessariamen-
te geradora de qualidade, não sendo no entanto o critério 
único ou mesmo determinante. No entanto, da observação 
da Tabela 2 resultam outros dados merecedores de relevo. 
As universidades de grande dimensão, consideradas como 
“Universidades Clássicas”, abrangem um grande número 
de áreas científicas, apresentando Rk’s iguais ou superiores 
a 15, o que acompanha igualmente o ranking de produti-
vidade em bruto. De facto, as 10 primeiras universidades 
surgem com Rk=15. A excepção é a Universidade Estadu-
al Paulista Júlio de Mesquita Filho com Rk=12. Por outro 
lado, universidades com Rk=17, como as Universidades 
de Valência e Autónoma de Madrid surgem no ranking 
SCImago em posições abaixo das 10 primeiras. Este facto 
sugere que os critérios de qualidade são de algum modo 
subvalorizados quando é efetuada uma análise exclusiva-
mente baseada no número de artigos, como é o caso da 
ordenação resultante do ranking SCImago. No entanto, é 
importante salientar que a análise feita pela SCImago con-
tém parâmetros diferenciadores indicadores de qualidade. 
8m desses parkmetros de qualidade é definido pela fracomo 
do número de publicações que se encontram no primeiro 
quartil das revistas com maior impacto e designado por Q1 
e que assenta na fracção de artigos publicados em revistas 
pertencendo ao primeiro quartil numa determinada catego-
ria científica, e ordenadas pelo indicador 6-5 (6C,mago 
Journal Rank). Porém, a ordenação das instituições resul-
tante no ranking é normalmente estabelecida com base 
apenas no número de artigos.

3. QUANTIDADE E DIMENSÃO

O índice SCImago é geralmente utilizado para dispor as 
instituições de investigação por ordem de número de pu-
blicações. Este parâmetro tem a vantagem de permitir a 
comparação directa, e podemos aceitar que uma institui-
ção que publica maior número de artigos está associada a 
um maior impacto dentro da comunidade científica. 2utros 
parâmetros constantes deste índice incidem sobre a quali-

1  2 E6, organi]a as áreas científicas de cada instituiomo (Field Rankings) 
que se localizam em citações no 1% de topo a nível mundial na 
respectiva área, aquilo que será aqui denominado por Rk.

Tabela 1 – Número de artigos e citações correspondentes às áreas de 
ranking da Universidade de Coimbra no período de 1 de Janeiro de 2003 
a 28 de Janeiro de 2013 (consulta ESI a 1 de Maio de 2013)

Áreas Rk Artigos Citações

1. Chemistry 1600 14809
2. Physics 1005   9872
3. Clinical Medicine   948   9165
4. Neuroscience & Behavior   359   7682
5. Biology & Biochemistry   456   6143
6. Engineering 1028   5304
7. Pharmacology & Toxicology   312   4451
8. Environment & Ecology   434   3811
9. Plant & Animal Science   491   3669
10. Materials Science   519   3151
11. Agricultural Science   111   1066
All Fields 8945 80877

Boletim Química n.º 131.indd   22 07-12-2013   23:22:36



23QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

ARTIGO DE OPINIÃO

Instituição #Artigos 
SCImago

#Artigos 
WoS

Alteração 
posição #Áreas Rk

01-Univ São Paulo 47833 44777 = 19
02-Univ Nacional Autónoma México 19349 17648 = 18
03-Univ Barcelona 16914 16815 = 19
04-Univ Estadual Campinas 16885 14996 = 15
05-Univ Estadual Paulista Júlio de Mesquita Filho 16810 14277 = 12
06-Univ Fed Rio de Janeiro 14702 12860 ì2 17
07-Univ Autónoma Barcelona 14576 13506 +1 19
08-Univ Complutense Madrid 14351 13101 +1 18
09-Univ Porto 12904 10790 ì2 16
10-Univ Fed Rio Grande do Sul 12223 11290 +1 15
11-Univ Politécn Catalunha 12010   8188 ì6   7
12-Univ Valência 11928 11281 +2 17
13-Univ Autónoma Madrid 11678 10129 +1 17
14-Univ Técn Lisboa 11553   8186 ì4   6
15-Univ Buenos Aires 11452   9808 +2 16
16-Univ Fed Minas Gerais 10711   9478 +1 13
17-Univ Granada 10285   9589 +3 14
18-Univ Politécn Valencia   9441   7453 ì3   7
19-Univ Fed São Paulo   9433   9199 +3   7
20-Univ Sevilha   8861   7316 ì3 13
21-Univ Politécn Madrid   8760   5515 ì3   7
22-Univ Zaragoça   8504   7493 +2 11
23-Univ Chile   8354   7889 +4 12
24-Univ País Vasco   8312   7433 +2   7
25-Univ Santiago de Compostela   7507   6388 = 13
26-Univ Lisboa   7220   5613 ì4 10
27-Univ Coimbra   7162   6902 +3 11
28-CINVESTAV IPN   7072   5792 +1   3
29-Univ Aveiro   6743   5837 +3   8
30-Univ Fed Santa Catarina   6521   5333 ì3   9
Inst SuperTécna   5775   5

a O Instituto Superior Técnico, não contemplado no estudo SCImago, é também considerado, dada a sua relevância a nível das 50 universidades 
analisadas.

Tabela 2 – Número de publicações SCImago vs. WoS, para as 30 primeiras universidades do ranking SCImago. O número de áreas de ranking ESI é 
também contabilizado. Os números indicados à esquerda da instituição reportam-se à ordenação do ranking SCImago para o período de 2007-2011

dade da produção, por exemplo um já antes referido (Q1) 
e que assenta na fracção de artigos publicados em revistas 
pertencendo ao primeiro quartil. Este tipo de parâmetros 
parece sugerir uma combinação com o correspondente à 
produção global, permitindo-nos combinar qualidade e 
quantidade. Naturalmente, que uma forma directa de pro-
ceder corresponde a multiplicar a fracção da produção de 
qualidade pela produção total, originando o total de pro-
dução de qualidade. Trata-se de um indicador que, natu-
ralmente, dá conta também da dimensão da instituição e 
é fácil de perceber que se todas as instituições tivessem, 
por hipótese, o mesmo Q1, as maiores apareceriam nos 
lugares cimeiros do ranking. A discriminação que resta é, 
portanto, a das grandes instituições com baixo Q1 e a das 
pequenas com elevado Q1, mas o impacto na ordenação é 
normalmente pequeno. A ordenação directa através deste 

indicador é ainda mais problemática, porque existem ins-
tituições diminutas, com produtividade quase nula mas de 
alto impacto que surgem, destacadas, no topo da tabela.

Vemos, assim, a necessidade de normalizar a produção 
(global ou de qualidade) com grandezas de outro tipo, 
como já defendido anteriormente em diferentes trabalhos 
[6,7]. A mais óbvia será naturalmente o número de docen-
tes ou de investigadores, mas o financiamento poderá ser 
uma alternativa. Note-se, no entanto, que esta última peca 
pelo facto de ser difícil de estabelecer em estudos efectu-
ados a partir do exterior da instituição. O mesmo sucede 
com o número de investigadores, que é difícil de avaliar. 
O número de docentes numa universidade portuguesa pode 
ser determinável, mas possivelmente já se torna mais com-
plexo determinar o número de pós-doutorados englobados 
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nos diversos programas ou projectos. Existe a esperança 
de resolver tal dificuldade com base em plataformas tipo 
'H*yLV (Portugal) ou Currículos Lattes (Brasil), mas es-
tender tal aproximação para instituições arbitrárias em 
qualquer zona do planeta parece mais difícil. No entanto, 
estratégias para recolher o máximo de informação têm de 
estar na ordem do dia, especialmente num país em que os 
nossos departamentos de investigação são, tipicamente, de 
dimensões reduzidas e, portanto, a sua qualidade só pode 
ser aferida se normalizada pelo número de pessoas envol-
vidas. E, acrescentamos, pelo financiamento atribuído às 
mesmas instituições.

4. CONSIDERAÇÕES FINAIS

A maior parte dos procedimentos de ranking estão associa-
dos à produção global, com ou sem avaliação da respectiva 
qualidade, e portanto dependem da dimensão institucional. 
Portugal ficará, assim, tipicamente mal colocado face a paí- 
ses com maiores populações e universidades com maior nú-
mero de docentes e alunos (vejam-se as Universidades de 
S. Paulo ou de Barcelona, acima, de dimensões cerca de 5 
e 2 vezes, respectivamente, maiores que a da Universidade 
de Coimbra, por exemplo). Ficará ainda mais mal colocado 
face a instituições de investigação de nível (global) nacio-
nal, como sejam o CNRS, o CSIC ou o Max Planck Insti-
tute, algumas delas a atravessar presentemente forte crise.

Torna-se, pois, necessário crescer, mas torna-se também 
necessário normalizar. Produzimos com investigadores 

que devem ser contabilizados, como contabilizados devem 
ser os dos pares estrangeiros com que nos queremos com-
parar. Temos também de caracterizar as nossas instituições, 
e parâmetros como o Rk podem ser extremamente úteis 
para, por exemplo, julgar da abrangência. Só a inspecção 
deste parâmetro levaria imediatamente à conclusão que de-
veria ser tentada a junção da Universidade Técnica com a 
Clássica, em Lisboa. O que foi feito!
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ANTIGUIDADES CIENTÍFICAS

MOLÉCULAS NATALÍCIAS

O ácido boémico é uma mistura de compostos químicos 
com propriedades anti-tumorais cujos nomes derivam 
de personagens da ópera La Bohème (1896) de Giacomo 
Puccini. Assim, esta mistura inclui compostos como mar-
celomicina (Marcello), musettamicina (Musetta), rudol-
fomicina (Rodolfo), mimimicina (Mimí), collinemicina 
(Colline), alcindoromicina (Alcindoro) e schaunardimici-
na (Schaunard).

Rudolfomicina

Atente-se na subtileza de rudolfomicina, que não deri-
va exactamente do nome do personagem Rodolfo de La 
Bohème mas antes de Rudolph, the Red-Nosed Reindeer. 
Com efeito, por degradação da rudolfomicina obtém-se um 
açúcar, correspondente ao da extremidade da molécula de 
origem, o qual foi designado por rednose.

Este nome, algo insólito para um composto químico, tal-
vez possa ser explicado se atendermos a que o manuscrito 

original foi submetido ao Journal of the 
American Chemical Society no dia 21 de 
De]embro de 1978ª em plena época 
natalícia.

(adaptado de http://www.chm.bris.ac.uk/
sillymolecules/sillymols2.htm e de         

J. Am. Chem. Soc. 101 (1979) 7041-749)

João Paulo André
(jandre@quimica.uminho.pt)

Rednose
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A Torre das Ciências existe mesmo; e está em permanente construção. Não, não é uma Torre de Babel – o céu há 
muito que foi atingidoª 1mo é cónica, nmo é cilíndrica, nem tem uma qualquer forma regular. 1mo tem por base uma 
ciência, nem por patamares outras. Espraia as ciências formais, dilui as margens das ciências físicas e das ciências da 
vida, abraoa laivos das ciências sociais, da filosofia e da Kistória das ciências, gera ciências aplicadas... 2 conKecimento 
científico nmo pode ser uma Torre de 0arfim. +á um propósito real nas ciências: a construomo de uma atmosfera propícia 
à difusão do conhecimento que elimine erros conceptuais graves e permita aos alunos, e ao público em geral, usufruir de 
um processo de educaomo com qualidade. Afinal, às ciências se deve a maior modificaomo das condio}es de vida Kumana 
nos ~ltimos séculos. E a 4uímica onde está"

+á “centralidade³ na 4uímica. 6mo vários os mapas de ciência que o afirmam. Assim o comprova o 0apa de 
Consenso, em termos da intermediaomo da 4uímica entre disciplinas científicas, da sua preponderkncia na emergência e 
desenvolvimento de ciências interdisciplinares e, consequentemente, nos requisitos exigidos pelos currículos de cursos 
universitários.

A TORRE DAS CIÊNCIAS

Raquel Gonçalves Maia*
Departamento de Química e Bioquímica, Faculdade de Ciências da Universidade de Lisboa

rmcgonc@gmail.com

* Professora Catedrática aposentadaProfessora Catedrática aposentada* Professora Catedrática aposentada

1. INTRODUÇÃO

Segundo a Bíblia, há muitos séculos, homens houve que 
construíram uma enorme torre com a intenção de atingi-
rem os céus e entrarem nos domínios de Deus. Chamou-se 
° todos o sabem ° Torre de Babel. Babel significa numa 
eventual língua semítica “o portão de Deus”. Mas, simbo-
licamente, a palavra Babel é ainda mais rica, traduz a “con-
fusão”. A falta de equilíbrio, a presunção, arrasta o homem 
para o caos, impede a existência de consensos, cada um diz 
o que o outro não entende. Esta é uma história muito antiga 
da humanidade, mas dir-se-ia fabricada nos dias de hoje. 
A Torre de Babel existe mesmo e, infelizmente, está em 
permanente construção...

No século XIX surgiu uma escola de pensamento que se de-
signa por “cienticismo” ou “cientismo”, muitas vezes iden-
tificada com “religimo dos cépticos³ ou “religimo da Ciên-
cia³. 2s cienticistas praticam uma vismo científica absoluta 
do mundo; segundo eles, a ciência explica a totalidade dos 
fenómenos do universo. Os cienticistas sofrem do mesmo 
pecado que os homens que tentaram construir a Torre de 
Babel, creditam à ciência uma abrangência inMustificada, 
sem fronteiras, sem espaço para a Metafísica e para a Teo-
logia. Mas nem tudo é mau. A verdade é que também não 
deixam espaço para especulações sobrenaturais e paranor-
mais, dificultando o trabalKo de magos, bruxas e adivinKa-
dores do futuro.

A atitude metodológica que tende a considerar o método 
experimental e a análise quantitativa como a metodolo-
gia de maior aproximação à verdade é a base das ciências 
formais e das ciências naturais. A ciência tem por base a 

razão, mas esta é marcada por condicionantes temporais, 
culturais e espaciais. 

Antes de continuarmos vale a pena clarificar que incluí-
mos: (i) a Matemática e a Computação nas “ciências for-
mais”; (ii) a Física, a Química e a Astronomia nas “ciências 
físicas”; (iii) a Biologia, a Bioquímica e genericamente to-
das as ciências começadas por “bio”, “zoo”, “eco”, “neu-
ro” e “imuno” nas “ciências da vida”; (iv) todas as ciências 
que estudam a natureza física do Universo, seja o homem 
como parte integrante deste, seja o seu meio envolvente, 
(ii) e (iii), nas “ciências naturais”; (v) a Medicina e as En-
genharias nas “ciências aplicadas”; (vii) a Antropologia, a 
Arqueologia, a Economia e as Ciências Políticas nas “ciên-
cias sociais³� (viii) a Filosofia e, genericamente, as Artes e 
as Letras, nas “humanidades”.

2. A TORRE DAS INFLUÊNCIAS FELIZES

Auguste Comte (1798-1857) e o Positivismo estabelece-
ram que a ciência era uma composição de domínios de 
fronteiras fixas� e mais estabeleceram: que Kavia uma Kie-
rarquia nas ciências, classificadas estas desde a base ° as 
Ciências Sociais – até ao topo – a Matemática (Figura 1).

Figura 1 – A “Torre das Ciências” de Auguste Comte
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A Matemática, ocupando o topo, estava mesmo a tocar o 
portão dos céus... Uma torre vertical, sim, sem ponta de 
ramificaomo e na estranKa opinimo de Comte, concluída. 
Salvo raras e pequenas excepções, a ciência era, a seu ver, 
um saber terminado. Muito provavelmente a “higiene ce-
rebral” a que Comte se auto impôs – e que lhe travou o 
acesso a toda a espécie de literatura nova após ter com-
pletado trinta anos – tê-lo-á cegado em relação à dinâmica 
científica tmo ¿orescente no século XIX [1,2]. Era o deter-
minismo universal, puro e duro, com uma lógica de saberes 
confinados a compartimentos estanques... 

Em 1939, o genial John Desmond Bernal (1901-1971), o 
Sage, pioneiro da cristalografia de raios ; aplicada ao es-
tudo da estrutura de moléculas bioorgânicas, num trabalho, 
igualmente pioneiro de sociologia das ciências, apresentou 
um intrincado mapa com uma estrutura algo hierarquizada 
das ciências (a Matemática foi omitida neste estudo) se-
gundo dois eixos: um eixo vertical determinava dois domí-
nios de investigação, as ciências fundamentais e as ciências 
aplicadas, estando estas dependentes daquelas; um eixo ho-
ri]ontal definia um primeiro sector, o das ciências físicas, 
seguido do sector das ciências biológicas e, finalmente, do 
das ciências sociais (Figura 2). Cerca de 50� do mapa fica 
coberto pelas ciências físicas e suas aplicações, mostran-
do bem a clara dominância que o autor lhes atribuiu [3,4]. 

Depois do mapa das ciências de Bernal, outros mapas se 
sucederam e, por muito objectivos que pretendam ser, 
sempre acabam revelando alguma subjectividade relativa à 
prática do seu autor; e do seu leitor... Não querendo ser ex-
cepção à regra, a nossa apresentação seguinte recaiu sobre 
o trabalho exposto pelos cientistas Alexandru Balaban e 
Douglas Klein, em 2006, num artigo cujo subtítulo é “How 
are different sciences related"³. Trata-se de um esquema 
de ordenação das ciências, necessariamente parcial, com 
um significativo grau de Kierarqui]aomo e de ramificaomo 
[5]. Na Figura 3, não incluímos as disciplinas dentro de um 
casulo e só aparentemente é que o mapa é bidimensional. 

Posteriormente, Richard Klavans e Kevin W. Boyack, em 
2009, publicaram um interessante estudo de “consenso” 

baseado na análise de uma vintena de propostas de mapas 
de ciência existentes, uns declaradamente lineares, outros 
cêntricos e outros não-cêntricos [6]. Os autores preferem 
falar em “consenso” ao invés de convergência, uma vez 
que a procura de uma solução comum (em termos de for-
ma, conteúdo e interligações) seria muito difícil se não 
impossível [7,8]. Optaram, então, por utilizar um padrão 
menos elevado, segundo o qual agregam resultados de 
vários mapas individuais desde que partilhem um largo 
conjunto de características em comum. Tal agrupamento 
gerou 16 áreas científicas, assim designadas por ordem al-
fabética: Biologia (B), Bioquímica (Bi), Ciência Compu-
tacional (CC), Ciências Sociais (CS), Doenças Infecciosas 
(DI), Engenharia (E), Especialidades Médicas (EM), Fí-
sica (F), Geociências (G), Humanidades (H), Matemática 
(M), Neurociência (N), Psicologia/Psiquiatria (PP), Quí-
mica (Q), Química Física (QF), Serviços de Saúde (SS). 

A título de exemplo, o caso que atrás referimos ficou dis-
posto como se vê na Figura 3. Verifica-se que a maioria das 
ciências proposta inicialmente fica codificada por uma ~ni-
ca área científica. 1o entanto, ocorrem por ve]es situao}es 
que são descritas por mais do que uma área; a Medicina, 

Figura 2 – Diagrama das Ciências de John Desmond Bernal

Figura 3 – Diagrama das Ciências de Balaban e Klein 
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por exemplo, re¿ecte 66, D, e E0 e, pelo contrário, a Cos-
mologia, a Astronomia, a Ciência planetária, a Geologia, a 
2ceanografia, a 0eteorologia e a Eco-Ciência tradu]em-se 
exclusivamente por G.

De uma forma simplificada, o melKor mapa de consenso da 
estrutura básica da ciência a que Richard Klavans e Kevin 
W. Boyack chegaram pode descrever-se de uma forma cir-
cular, não cêntrica, como se mostra na Figura 5. A Matemá-
tica foi arbitrariamente colocada no topo e, a partir dela, as 
áreas científicas convencionais correlacionadas dispostas 
como se num mostrador de relógio. Para o interior deste 
círculo surgem áreas de maior interdisciplinaridade. A per-
centagem traduzida pela espessura do traço – uma ligação 
de consenso que é necessariamente uma ligação importan-
te – refere-se à ocorrência na totalidade dos mapas exa-
minados. O número de ligações que partem de uma área 
indica, grosso modo, o grau de in¿uência dessa mesma 
área na ciência em geral, que será tanto maior quanto mais 
densa for a ligação de consenso; não deve, porém, permitir 
em qualquer circunstância, implicar que uma dada área é 
superior a outra.

0as, afinal, para que serve um mapa de ciência" Para co-
meçar serve para visualizar aquilo que, de algum modo, 
já parcialmente conhecemos ou intuímos – as relações 
entre diferentes áreas da ciência – o que não é objectivo 
menor. Mas vai mais longe, uma vez que permite (i) uma 

compreensão básica de como a ciência está organizada, (ii) 
identificar os nós fundamentais de interdisciplinaridade ou 
(iii) apontar orientações de investigação. A combinação e 
ligaomo de áreas científicas tem tido como resultado a cria-
ção de novas disciplinas, como sejam a bioinformática e 
as nanotecnologias. 6em ser radical, pode afirmar-se que 
as novas disciplinas (e as grandes descobertas) nascem nas 
zonas “em branco”, isto é, no interior da circunferência ge-
rada no mapa circular pelas “velhas” disciplinas, e locali-
]adas de modo a re¿ectirem a in¿uência destas. e a “Torre 
das ,n¿uências Feli]es³ >9@. 

A importância da ciência na sociedade ganha uma evidên-
cia superior e fornece uma estrutura cognitiva para a dis-
cussmo de quest}es de política científica, com a sua con-
sequente utilidade a nível do ensino básico, secundário e 
mesmo superior. 

E A QUÍMICA ONDE ESTÁ? 

Se entendermos que uma torre, independentemente do seu 
formato – linear ou circular, cêntrica ou não-cêntrica – é um 
mito ascensional, então a Torre das Ciências existe, uma 
vez que os seus tijolos contam uma história de elevação do 
conhecimento humano. Não se confunda a linguagem, não 
se pretenda os céus, deseje-se sim uma investigação e uma 
educação que enriqueça e eleve a nossa vivência terrena, 
alicerçada num pensamento crítico, ético e objectivo dos 
factos e dos fenómenos. Na Torre das Ciências espraiam-se 
as ciências formais, diluem-se as margens das ciências fí-
sicas e das ciências da vida, abraçam-se laivos das ciências 
sociais, da filosofia e da Kistória das ciências, geram-se ci-
ências aplicadas... É um SX]]OH�multidimensional intricado, 
curioso, desafiador de disciplinas� mas, vertical� vertical, 
porque auto-corrector.

2 conKecimento científico nmo é, ou nmo pode ser, uma Tor-
re de 0arfim, torre muitas ve]es confundida com o mundo 
académico universitário [10]. Tem de haver um propósito 
real nas ciências: a construção de uma atmosfera propícia 
à difusão do conhecimento que elimine erros conceptuais 
graves e permita aos alunos, e ao público em geral, usufruir 
de um processo de educaomo com qualidade. Afinal, é à 
ciência que se deve a maior modificaomo das condio}es de 
vida Kumana nos ~ltimos séculos. E a 4uímica onde está" 

O artigo de Alexandru Balaban e Douglas Klein onde é 
apresentado o diagrama da Figura 3 tem por título “Is 
chemistry The Central Science"³. A denotaomo nasce do 
livro de texto de Química de Theodore Brown e colabo-
radores [11], mas a designação emerge agora apoiada na 
interligaomo entre disciplinas científicas, na emergência e 
desenvolvimento de ciências interdisciplinares e nos requi-
sitos exigidos pelos currículos de cursos universitários. Se 
observarmos o diagrama proposto por aqueles autores, pode-
mos constatar a “centralidade” da Química, em termos da 
frondosa ramificaomo que ela introdu] no tronco comum... 
Alexandru Balaban é engenheiro químico e os seus projec-
tos de investigação desenvolvem-se no âmbito da Química 
Orgânica; por seu lado, Douglas Klein é professor de Oce-

Figura 4 – Diagrama das Ciências de Balaban e Klein, de acordo com a 
codificaomo de .lavans e Bo\acN

Figura 5 – Mapa de Consenso de Klavans e Boyack
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anografia e as suas pesquisas debruoam-se pela 4uímica e 
Física Teóricas. O facto de os dois cientistas estarem re-
lacionados directamente com a Química terá, porventura, 
introduzido alguma subjectividade na análise. 

Reportemo-nos agora ao Mapa de Consenso (Figura 5) 
proposto por Richard Klavans e Kevin Boyack, ambos 
cientistas computacionais dedicados à visualização. Das 
16 áreas científicas propostas, é a 4uímica que apresen-
ta o mais elevado número de ligações de consenso, cinco, 
conjuntamente com a Engenharia, embora esta seja muito 
mais fraca; as Especialidades Médicas, a Bioquímica e a 
Física ostentam quatro. Note-se, ainda, que é na região que 
compreende a Química, a Química Física e a Física que se 
situa a maior rede de LQ¿XrQFLDV relativas. 

É indiscutível a vantagem da utilização da cientometria. 
Os mapas de ciência constituem uma poderosa ferramenta 
de esquematização e de informação relacional inteligível. 
No entanto, a informação utilizada na sua concepção – a 
escolha dos indicadores bibliométricos e da metodologia 
adoptada, aliada à subjectividade do planeador – podem 
conduzir a resultados dissemelhantes. A posição e ligações 
da Matemática, por exemplo, têm sofrido sério debate e as 
Ciências Biomédicas surgem, por vezes, como pólo prefe-
rencial de interacção [12-14].

A importância da Química vale por si mesma – nós somos 
Química e tudo o que nos rodeia Química é... mas não será 
demais enfatizar a relevância do seu conhecimento para o 
surgimento e desenvolvimento de muitos outras áreas cien-
tíficas. e necessário expulsar os fantasmas da dificuldade 
e do desinteresse com que a Química, a par com a Mate-
mática e a Física, se encontra actualmente envolvida. O 
afastamento da 4uímica dos currículos científicos é, como 
se viu, contranatura. A educação desta ciência passa, indu-
bitavelmente, pela aprendizagem de um conjunto robusto 
dos seus tópicos fundamentais com a correspondente ac-
tualização; mas não exclusivamente. Em paralelo, é indis-
pensável ensinar a metodologia científica, alimentando um 
pensamento curioso, crítico, integrado... e alegre. A incor-
poração de problemas do quotidiano, a superação da dico-
tomia teoria-prática, a articulação com outros saberes ou a 

apresentação “colorida” de case studies podem ser factores 
aliciantes num processo de aprendizagem [15,16].

Os cientistas que têm protagonizado as maiores descober-
tas têm encarado a ciência como uma forma de cultura in-
tegrada. Querem compreender mais. Querem compreender 
melKor. Continuam a edificar a Torre das Ciências. 
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O diálogo da cultura literária com as diversas ciências atravessa a História do Ocidente correlacionando-se com 
o tema do Progresso. Na época que se seguiu ao Iluminismo, essa relação torna-se fracturante, na medida em que o 
desenvolvimento da ciência experimental – nomeadamente a Química – rivaliza com o poder simbólico da cultura 
humanística. Através de dois romances portugueses da viragem do século XIX para o século XX, propõe-se uma breve 
re¿exmo acerca do nascimento da era tecnológica: embora celebrado como uma grande conquista da modernidade, o 
progresso tecno-industrial é sobretudo sentido como uma ameaça, quer aos valores tradicionais quer à “civilização” e 
à “natureza”. 

A QUÍMICA NA LITERATURA

No século XIX, sempre que os romancistas precisavam de 
representar um homem de ciência, uma das áreas preferi-
das costumava ser a Química. Os motivos parecem com-
preensíveis: não só a disciplina estava então num grande 
momento de expansão, mas sobretudo porque o estereótipo 
mais comum do cientista era o do homem de bata branca, 
isolado do mundo no seu laboratório, vergado sobre tubos 
de ensaio e substâncias misteriosas ao comum dos mortais. 
Sucedia também tornarem-se obcecados e perderem o con-
tacto com a vida real. Assim acontece em La Recherche 
de l’Absolu, de Balzac (1834) onde o “sábio”, ainda uma 
espécie de alquimista, fica praticamente louco, na knsia de 
produzir diamantes a partir da cristalização do carbono. 

Reencontramos a mesma temática num romance portu-
guês já mais tardio, do escritor Teixeira de Queirós [1], A 
Grande Quimera (1919), cujo protagonista é também um 
químico. O cientista do nosso romance, Manuel de Sá, é 
jovem e moderno: estudou no estrangeiro, já usa um mi-
croscópio, lê as revistas internacionais da especialidade. 
Trabalha com o objectivo nobre de penetrar nos segredos 
da Natureza, e não com um sentido utilitário; por sorte 
dele, não precisa de trabalhar nem de publicar para subsis-
tir: investiga por conta própria e por gosto, num laboratório 
privado, montado em sua casa (nesta época ainda era pos-
sível fazer ciência amadorística, fora do meio universitário 
ou empresarial). 

Manuel tinha uma visão negativista da sociedade: via o 
mundo de longe, à luz das leis da Natureza, e descria da 
bondade Kumana. 0as acreditava no poder salvífico da ci-
ência como a única forma de remissão da “barbárie origi-
nal”; através dela poderia haver esperança de aumentar o 
bem-estar comum e de superar as iniquidades sociais:

“As ciências naturais traziam à terra maldita, o imaginado 
paraíso. O braço do obreiro já descansava à sombra das apli-
cações do calor e da electricidade. Só faltava que a química 
fabricasse o sustento diário dum homem, representado numa 
pastilha alimentar, como o desejou Berthelot, para haver feli-
cidade completa sobre a terra. Depois disto, os grandes pro-
blemas do proletariado inquieto teriam a solução natural, e 
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a equiparação dos homens pelo nivelamento satisfatório das 
necessidades urgentes da vida, estaria realizada. Os químicos 
e os outros sábios substituiriam o Deus antigo e omnipotente, 
facultando à colectividade social, com mui pequeno esforço, 
tudo quanto ela precisava para ser ditosa.” (p. 63).

Absorvida pela ciência-redentora, a crença religiosa deixa-
ria, portanto, de ter sentido. e este um dos sofismas que o 
livro pretende desmontar. A certa altura, o cientista trava-
-se de razões com um velho padre, que lhe faz um sermão 
contra o progresso material: 

“Corrigir a obra de Deus! Vanitas vanitatum, et omnia vani-
tas!  Máquinas para voar e outras para a navegação por baixo 
de água! Deus criou o ar para as aves e o mar para os peixes, 
morgado, di-lo claramente o Genesis. (...) Já mais que uma 
vez lho tenho dito, isso a que chamam progresso tem acarre-
tado mais males do que bens. A felicidade humana consiste 
na boa  prática dos mandamentos do Sinai, como os ensina a 
nossa religião. O progresso material seca as almas, tira-nos a 
consolação de sermos humildes.” (p. 182-7)

A história prossegue: Manuel de Sá está à beira de come-
çar uma aventura prometeica: trata-se da descoberta de um 
novo tipo de dinamite (a “mongite”), que viria coroar de 
êxito a sua carreira. O sacerdote, como seria de esperar, 
reage mal ao grande invento: “Mas, senhor morgado (...) 
nmo seria preferível inventar coisa que edifique, em ve] 
de se propor a destruir o que está criado"³ 0anuel ouve-o 
com respeito, mas mantém-se confiante no advento de uma 
nova era cerebral: “Destruímos, caro amigo, para edificar 
mais perfeito. Toda a ciência é construtiva”. Considera, 
além disso, que a ciência equipara os homens, é democráti-
ca e “não pede certidão de baptismo ao talento”.

O cientista tinha, porém, ideias confusas em matéria de 
“moral política”, e criara simpatia pelo movimento anar-
quista; recebe então a visita de dois operários militantes 
que lhe pedem colaboração para uma acção revolucionária. 
Confrontado com a utilização política, destruidora, do ex-
plosivo, a sua consciência moral começa a despertar: 
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“Não é para aniquilar o trabalho do homem, e o próprio ho-
mem, que a ciência conquistou à terra forças que nela existem 
mortas. Os explosivos devem ter um emprego harmónico com 
a justiça social, ajudando o nosso braço e não destruindo-o. 
Há tanta obra de paz a empreender, e aí é que os devemos 
aproveitar, com o fim de substituir a picareta, o martelo e toda 
a pena corpórea” (p. 89-90).

A arrogkncia científica recebe o golpe final com a explosmo 
do laboratório. O desastre, provocado por incúria de um 
ajudante, deixa um rasto de mutilação e morte. E a lição 
filosófica a retirar da catástrofe é de alienaomo e de culpa. 
Manuel descobre então que a felicidade não se encontra na 
fama, mas nas coisas simples da vida: o estudo honesto, o 
amor da família, a paz campestre. Fica assim patente, com 
esta alegoria, o medo que a sociedade, bastante conserva-
dora, começa a ter do poder da ciência aplicada, da sua 
capacidade infinita de transformar o mundo e os modos de 
vida ancestrais.

São muitos os escritores do século XIX a pensarem deste 
modo. Em geral escrevem romances muito pessimistas, em 
que se questiona o valor e a utilidade da ciência, a cultura 
materialista e o espaço possível da felicidade [2]. Inspira-
vam-se no pensamento de Ruskin, Schopenhauer e Tolstoi 
– alguns dos autores que mais contribuiram para exprimir 
o desencanto civili]acional do fim-de-século. Todos eles 
condenam a cultura iluminista, considerando que o racio-
nalismo instaurado a partir do século XVIII interrompeu 
toda uma orientação cultural fundada no “espírito”. Em úl-
tima instância, seria o “demónio de Sócrates” do Ocidente 
(i.e., a orientaomo científica), o responsável pelo desvio Kis-
tórico, anti-espiritual, da nossa civilização. 

Compreende-se que o balanço crítico, vindo de homens de 
letras, seja predominantemente negativo. O triunfo da ci-
vilização tecnológica associa-se à crise do paradigma cul-
tural de matri] filosófica e Kumanística que caracteri]ou a 
tradição ocidental no seu conjunto. A submersão da cultu-
ra pela técnica começa então a ser pressentida com algum 
dramatismo, sentimento que se acentuará no século XX. Na 
reMeiomo do materialismo ° sinónimo desqualificador do 
progresso – é já bem visível o receio de uma modernida-
de entregue à sua dinâmica de entropia, onde os valores 
espirituais pouco ou nada significam. Como bem sinteti]a 
Gianni Vattimo,

“A técnica aparece como a causa de um processo geral de 
desumanização que compreende quer o obscurecimento 
dos ideais humanistas da cultura, a favor de uma formação 
do homem centrada na ciência e na habilidade produtiva ra-
cionalmente dirigida, quer, no plano da organização social e 
política, um processo de acentuada racionalização que deixa 
entrever os traços da sociedade da organização total descrita 
e criticada por Adorno”. [3] 

Esta é aliás uma antinomia recorrente. Desde o Iluminis-
mo, o conceito de progresso foi objecto de sucessivas pro-
jecções de euforia e demonização. Observa Robert Nisbet, 
num estudo clássico sobre o tema [4], que duas tendências 

se cruzam dialecticamente na história do pensamento oci-
dental: de um lado a convicção (dominante) que correla-
ciona o progresso com um aperfeiçoamento cumulativo do 
saber; do outro a ideia de que a evolução, a existir, assenta 
em critérios não-objectivos, como seja o aperfeiçoamento 
moral ou espiritual da natureza humana. Para esta linha de 
pensamento, o conhecimento e a própria civilização ten-
dem a ser encarados negativamente. 

O fosso começa a acentuar-se no Iluminismo e torna-se 
evidente no século XIX: em 1829, já Thomas Carlyle ca-
racterizava o seu tempo como a “era mecânica”, que vie-
ra substituir a “era filosófica e moral³� e lembrava que a 
nossa felicidade depende sobretudo da nossa mente, e não 
das circunstâncias que estão fora de nós [5].  A ciência oi-
tocentista encarregar-se-ia em breve de o desmentir: como 
sabemos, o darwinismo desacreditou a teologia criacio-
nista e pôs em causa a imagem do Universo centrada no 
Homem. 

Já o positivismo, herdeiro das Luzes, empenhou-se em va-
lori]ar o progresso científico, enquadrando-o numa vismo 
optimista do mundo, de base racional: a fé no desenvolvimen-
to científico, em que assenta a ´filosofiaµ positiva, supunKa 
uma evolução paralela da organização social, orientada para 
o bem-estar dos cidadãos. O homem perdia um certo senti-
do de harmonia com o mundo, mas em contrapartida torna-
va-se agente do seu destino colectivo, sujeito da História.

Todavia, na era da Revolução Industrial, a ideia de pro-
gresso científico nmo se define apenas por belas abstraco}es 
especulativas. A tecnologia constitui doravante a sua mani-
festação mais evidente: por maior que seja a importância 
cognoscitiva do método experimental, das leis da heredi-
tariedade ou do transformismo, dificilmente os conceitos 
teóricos podem competir com a realidade visível da má-
quina, da lu] eléctrica, da telegrafia sem fios ° para ape-
nas mencionar alguns dos inventos mais emblemáticos do 
século [6]. A imprensa, rendida, divulga as maravilhas da 
mecanização, e as exposições industriais, em toda a Euro-
pa, celebram o seu triunfo. 1ascia uma confianoa, muitas 

Ilustração do livro de Louis Figuier Les Merveilles de l’Industrie (4 vols., 
1873-1877)
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vezes desmesurada, nos instrumentos de aperfeiçoamento 
e domínio da Natureza; esperava-se a libertação do traba-
lho e o incremento da riqueza e do conforto. 

Por outro lado, crescia o receio de que a indústria, cada vez 
mais dirigida para os interesses mercantilistas, desviasse 
a ciência do seu destino primordial. Nas últimas décadas 
do século, com o desenvolvimento do capitalismo indus-
trial, esta perspectiva tinha forçosamente que considerar-
-se. A técnica, entregue à sua própria dinâmica, ameaçava 
escapar ao controlo de qualquer poder exterior. A função 
reguladora, que as então recentes ciências sociais chama-
ram a si, cedo começou a revelar-se inoperante. Vemos en-
tão os ideólogos, passada a euforia positivista, alertar para 
as dimensões incontroláveis do desenvolvimento, quer no 
plano social (os problemas decorrentes da proletarização), 
quer no plano ético, como seja a distribuição da riqueza e 
o uso indiscriminado dos recursos naturais. Assim o seu 
discurso assume nmo raro uma tonalidade catastrofista: em 
lugar da realização da felicidade colectiva, o progresso ge-
raria a anarquia e a perda da identidade humana e cultural. 

Nas literaturas europeias surgem, a partir do século XIX, 
imagens futuristas de um mundo ultra-mecanizado, mas 
sob a ameaça do caos ou da desumanização [7]. Nada que 
nos surpreenda: ainda KoMe a ficomo científica denuncia 
essencialmente a fascinação e o medo dos demónios que 
a Ciência liberta. Em Portugal este tipo de literatura não 
tem grande tradição, mas Eça deixou-nos um humorístico 
exemplo no seu último romance, A Cidade e as Serras, onde 
descreve o absurdo existencial de um homem moderno, ro-
deado pelas últimas maravilhas da tecnologia do seu tempo; 
como sabemos, acabará por se refugiar, enfastiado, na sua 
velha quinta duriense, livre das amarras da “civilização”.

Cabe a este propósito mencionar um outro romance de Tei-
xeira de Queirós – O Famoso Galrão, de 1898 [8] –, em que 
um self made man, imigrante português nas Américas, deci-
de criar uma grande companhia de fomento (uma empresa 
de base tecnológica, como hoje se diria). Para isso recorre 
aos conhecimentos de um sábio alemão, de grande inteligên-
cia mas algo exótico (na representaomo ficcional, os sábios 
do século XIX tendem a ser alemães, e normalmente são 
alvo de troça). Trata-se, mais uma vez, de um especialista 
em química (industrial), que fica encarregado de produ]ir 
extraordinárias patentes: entre os novos inventos destacam-
-se uma linKa de produomo de cortioa e outra de ovos artifi-
ciais, e um “elixir de temperatura normal”, a distribuir em 
pastilhas, que funcionaria como um condicionador corporal. 
Todos estes inventos pareceriam risíveis, embora decerto 
alimentassem as fantasias científicas da época. 

Mais tarde os dois amigos voltam a encontrar-se na Améri-
ca: o sábio ocupava-se agora de um novo processo de sínte-
se do açúcar e de um acumulador eléctrico para aproveita-
mento da força das marés. E acabam por fundar uma fábrica 
de manteigas transformadas, extraídas de gordura mineral. 

A ideia de substituir a Natureza por produtos sintéticos 
causa estranheza, mas é a ânsia de riqueza que destrói o 

sonho: a grande Companhia de Fomento não vinga, porque 
o dinheiro dos accionistas é desencaminhado; e a fábrica 
americana vai à falência porque uma paixão infeliz descon-
centra o aventureiro dos negócios. O romance pretende cri-
ticar os perigos do dinheiro no sistema capitalista nascente, 
mas a moral da história bem podia ser outra, de natureza 
psicológica: o “empreendedorismo” dá-se mal com o tem-
peramento português.

Ganha assim expressão, no discurso ideológico e literário 
do fim-de-século, uma corrente antiprogressista que muitas 
ve]es se classifica de reaccionária� com alguma ra]mo, na 
medida em que entra em ruptura com a realidade do seu 
tempo. Como sabemos, trata-se em parte de um fenómeno 
cíclico, embora dramatizado em circunstâncias histórico-
-culturais concretas. Já antes acontecera com reacção ro-
mkntica às /u]es, e voltará a verificar-se repetidamente, 
até aos movimentos ecologistas e “new age” dos nossos 
dias. À sociedade mecânica e utilitária opõe-se então a re-
conversão aos valores do espírito, tendo por vezes como 
corolário o retorno a um estado civilizacional anterior, 
pré-moderno e pré-científico. 2 ideal  da pa] campestre 
apresenta-se frequentemente como alternativa – uma alter-
nativa igualmente mitificante e utópica, Má se vê. 2 relógio 
do progresso nunca anda para trás.

O presente texto foi apresentado por ocasião da jubilação 
do Prof. Sebastião Formosinho, em 20 de Setembro de 
������$JUDGHoR�R�FRQYLWH�DR�6U��'LUHFWRU�GR�'HSDUWDPHQWR�
de Química da Universidade de Coimbra.
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Da análise efectuada à presença e ao papel da Química e da Farmácia na escrita realista de Eça de Queirós, resultou 
uma primeira parte deste artigo, que inclui as secções “Águas minerais e antiácidos” e “Metais pesados”. Nesta segunda 
parte, apresentam-se as secções “Fármacos e preparações de origem vegetal”, “Óleos, solventes e produtos resinosos” 
e “Outros fármacos e produtos químicos”. 

SINGULARIDADES QUÍMICO-FARMACÊUTICAS DA FICÇÃO QUEIROSIANA
(2ª PARTE)

2.3. FÁRMACOS E PREPARAÇÕES DE ORIGEM VEGETAL

São vários os fármacos de origem vegetal ao longo da 
narrativa de Eça de Queirós. Comecemos pelos alcalóides 
opiáceos encontrados n’ Os Maias: o xarope de codeína 
que Miss Sarah, por recomendação de Carlos, tinha de 
tomar “de três em três horas”, e o láudano que o próprio 
Carlos chega a equacionar tomar para se suicidar (“Assim 
escorregou ao pensamento da morte. Ela seria a perfeita 
cura, o asilo seguro. Porque nmo iria ao seu encontro" Al-
guns grãos de láudano nessa noite e penetrava na absoluta 
paz...”). O láudano é também referido n’ O Primo Basílio, 
a propósito de Jorge que “Foi reler todas as cartas que ela 
lhe escrevera para o Alentejo, procurando descobrir nas pa-
lavras sintomas de frieza, a data da traição! Tinha-lhe ódio 
então, voltavam-lhe ao cérebro ideias homicidas – esganá-
-la, dar-lhe clorofórmio, fazer-lhe beber láudano!”. 

O láudano era uma tintura de ópio com uma formulação 
que remontava a 1760, da autoria do médico inglês Tho-
mas Sydenham, e que para além do ópio incluía ainda ca-
nela, cravinho e açafrão em vinho ou álcool etílico. Os mé-
dicos europeus recomendaram-no, pelo menos, até meados 
do século XIX [1].

O ópio, como se viu (1.ª parte), é referido duas vezes n’ O 
Mistério da Estrada de Sintra e uma vez n’ O Mandarim 
(“no pátio >ª@ só ficara um velKo, bêbedo de ópio, caído a 
um canto como um fardo.”).

A codeína (Figura 10A) é um dos alcalóides principais do 
ópio (o látex seco obtido das cápsulas da papoila-dormidei-
ra, a Papaver somniferum), possuindo uma forte activida-
de anti-tússica. N’ A Ilustre Casa de Ramires encontra-se 
uma alusão sarcástica a um certo xarope peitoral de James: 
“Revelar Portugal, vulgarizar Portugal. Sim, amiguinho! 
Organizar, com estrondo, o reclamo de Portugal, de modo 
que todos o conheçam – ao menos como se conhece o Xa-
rope Peitoral de -ames, Kem" E que todos o adoptem - ao 
menos como se adoptou o sabmo do Congo, Kem"³. Trata-
-se de um xarope que, na época, era usado para a tosse e 
bronquites (repare-se no anúncio que uma antiga farmácia 
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de Lisboa fazia ao produto – Figura 11); deveria conter co-
deína e provavelmente seria o xarope de Miss Sarah.

A morfina (Figura 10B), outro alcalóide do ópio, possui 
intensa actividade analgésica, a qual pode ser acompa-
nhada da sensação de euforia e de bem-estar passageiros; 
igualmente origina sonolência (vide O Mandarim) e cria 
dependência [2]. 

N´A Tragédia da Rua das Flores, ao Marinho adoentado, 
o Carvalhosa recomenda: “E beladona, beladona!”. A be-
ladona (Atropa beladona) é uma herbácea existente em vá-
rias regiões do globo, incluindo Portugal, desde há muito 
conhecida pelos seus efeitos tóxicos. A toxicidade advém 
dos seus elevados teores em hiosciamina e escopolamina 
(Figura 10C). As moléculas destes dois alcalóides tropâni-
cos exibem isomerismo óptico, sendo o isómero levo-ro-
tatório (-) a forma biologicamente mais activa, ligando-se 
preferencialmente aos receptores de acetilcolina, inibindo 
a acção deste neuro-transmissor [3-5]. Podem, no entanto, 
ser usadas preparações galénicas das folhas da beladona, 
de forma a diminuir espasmos e cólicas gastrointestinais 
e biliares [2]. O medicamento actual Buscopan, um anti-
-espasmódico, é o derivado butilado da escopolamina [6]. 
N’ O Primo Basílio, o desmaio de Juliana (a criada de Luísa) 
– devido a uma síncope cardíaca, como explica Julião – é 
pouco duradouro: “mesmo antes que Joana atarantada, em 
cabelo, corresse à botica por um antiespasmódico, Juliana 
voltava a si, muito fraca.” O antiespasmódico seria, sem 
margem de dúvida, a beladona.

N’ O Primo Basílio podemos ainda encontrar outro alcalói-
de, o quinino que, conjuntamente com a digitalis, Juliana 
tomava para a insuficiência cardíaca: “Enfim, mesmo a en-
gomar roupa se pode tomar digitalis ou quinino; mas é que 
o verdadeiro tratamento é o repouso, é a absoluta exclusão 
da fadiga. Que ela um dia se zangue ou que tenha uma ma-
nhã de canseira, e pode ir-se!”, alertava Julião.

O quinino propriamente dito é o sulfato de quinina, sen-
do esta (Figura 10D) um alcalóide anti-malárico isolado 
da casca da &LQFKRQD� RI¾FLQDOLV, originalmente trazida 
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da América do Sul para a Europa pelos navegadores es-
panhóis. Os farmacêuticos franceses Pelletier e Caventou 
isolaram e identificaram o alcalóide em 1820 >2@.1

O quinino não seria um fármaco adequado à condição clí-
nica de Juliana, dado não ser de paludismo que sofria (“As 
feições miúdas, espremidas, tinham a amarelidão de tons 
baços das doenças do coração”). 

'LJLWDOLV é o género a que pertencem mais de vinte espécies 
de dedaleiras, planta ¿oral bem conKecida em Portugal. 6ó 
duas, no entanto, possuem interesse terapêutico, a 'LJLWDOLV�
purpurea e a 'LJLWDOLV�ODQDWD, devido aos vários glicosíde-
os cardiotónicos que contêm e que constituem um grupo de 
fármacos usados no tratamento de arritmia e insuficiência 
cardíacas; destes, a digoxina (Figura 10H) é um dos mais 
importantes [2]. Estes glicosídeos são fortes inibidores, e 
altamente específicos, da 1a+K+-ATPase. O uso terapêu-
tico da digitalis não constituía uma novidade para a época 
em que O Primo Basílio foi publicado (1878) pois já tinha 

1 O médico naval português Bernardino António Gomes (1768 – 1823) 
isolou a cinchonina, um outro alcalóide da casca da &LQFKRQD�RI¾FL-
nalis. Este seu trabalho, publicado em 1812, teve algum impacto na 
comunidade científica internacional. Apesar de Pelletier e Caventou 
terem confirmado, posteriormente, que a recristali]aomo da cincKonina 
pura realizada por Gomes constituía o isolamento do primeiro alcalóide 
puro, não deixaram de o criticar por não ter reconhecido a natureza 
básica deste composto. *omes, todavia, verificou que a cincKonina 
pode ser dissolvida em ácido sulfúrico diluído e re-precipitada a partir 
desta solução pela adição de carbonato de potássio [http://www.spq.pt/
docs�Biografias�BA*omesport.pdf@.

sido demonstrado em 1785, pelo médico britânico William 
Withering, que as folhas da 'LJLWDOLV� SXUSXUHD possuem 
propriedades cardio-estimuladoras [7].

N’ A Relíquia encontramos duas alusões à arnica, uma 
herbácea da família das Asteraceae à qual também per-
tence o girassol. Várias espécies, como a Arnica montana 
e a Arnica chamissonis, contêm helenalina (Figura 10F), 
uma lactona sesquiterpénica com propriedades anti-in¿a-
matórias que entra na composição de muitos preparados 
anti-in¿amatórios de uso externo, destinados sobretudo ao 
tratamento de contusões e à cicatrização de ferimentos su-
perficiais >8,9@.

Um dos momentos mais hilariantes d’ A Relíquia ocorre 
quando Raposão, que espreitava uma donzela pelo bura-

Figura 10 ° Estruturas da codeína (A)� morfina (B)� escopolamina e Kiosciamina (C)� quinina (D)� cknfora (E)� Kelenalina (F), linamarina (*)� digoxina (+)

Figura 11 – Anúncio ao xarope peitoral de James

Boletim Química n.º 131.indd   34 07-12-2013   23:22:40



35QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

ARTIGOS

ca da fechadura, é fortemente pontapeado pelo pai desta. 
O próprio Raposão descreve o que se passou a seguir: “E 
muito digno, coxeando, voltei ao quarto a fazer pacientes 
fricções de arnica. Assim eu passei a minha primeira noite 
em Sião.”. Anteriormente, já nos tinha informado que “ia 
prevenido com remédios para o caso de um contratempo 
intestinal nesses descampados bíblicos...”; “Até linhaça, até 
arnica!...”.

N’ O Primo Basílio é-nos dito que D. Felicidade “inundava-
-se de arnica”: “Tinha uma luxação simples; nos quartos 
da Silveira, com o pé em compressas de arnica, cheia de 
terror de perder a perna, passava o dia rodeada de amigas, 
chorando-se, saboreando os mexericos do recolhimento, e 
debicando petiscos.”. N’ O Crime do Padre Amaro, quando 
Amaro visitava o colega Natário, acamado com uma fractu-
ra, “enjoava-o o aspecto do quarto - impregnado dum cheiro 
de arnica e de suor, com uma profusão de trapos ensopados 
em malgas vidradas”. N’ Os Maias, o romance de Raquel 
Cohen com João da Ega termina com a sova que leva do 
marido, o mesmo que, de seguida, carinhosamente, lhe apli-
ca arnica: “levava a sova, deitava-se depois com o marido, e 
ele mesmo, decerto arrependido, chamando-lhe nomes do-
ces, a ajudava, em ceroulas, a fazer as aplicações de arnica! 
Aquilo acabava em arnica!”.

A linhaça que o Raposão levava na mala na viagem à Ter-
ra Santa, aparece também referida por diversas vezes nas 
lides farmacêuticas de Artur n’ A Capital. Linhaça é a de-
signação dada às sementes do linho (Linum usitatissimum). 
Na composição das sementes existem mucilagens com po-
der laxativo e emoliente, e óleo com propriedades igual-
mente emolientes e dermatológicas. A farinha das semen-
tes era aplicada sob a forma de cataplasma em furúnculos, 
abcessos ou adenites. Na linhaça existe ainda linamarina 
(Figura 10G), um glicosídeo cianogénico tóxico [2].

N’ A Tragédia da Rua das Flores é-nos dada a seguinte 
descrição do quarto em que o Marinho se encontrava ado-
entado: “a mesa-de-cabeceira coberta de garrafas do mé-
dico, ª 2 quarto cKeirava a cknforaª³. 1µ A Capital, a 
convalescença do Sr. Abílio Pimenta, sob “ameaças de do-
res reumáticas”, foi “À custa de muito álcool canforado... 
- explicou ele com bonomia. - Foi a minha senhora que me 
curou. Nada de médicos, dizia-me ela. Tens dores nas cru-
]es" Frico}es de álcool³. 2 odor a cknfora no 5amalKete 
desabitado é referido igualmente n´ Os Maias.

A cânfora é uma cetona terpénica (Figura 10E) existente 
na canforeira (Laurus camphora); é sólida à temperatura 
ambiente mas por sublimação liberta um forte aroma ca-
racterístico. Dissolvida em álcool etílico origina o álcool 
canforado, usado para inalações e fricções. A sua rápida 
evaporação sobre a pele deixa uma sensação de frescura, 
idêntica à do mentol [2].

N’ O Crime do Padre Amaro, encontra-se uma curiosa alu-
são a um produto que era utilizado na época para a produ-
ção de “vinho a martelo”. Tal acontece quando o Tio Osó-
rio, dono de uma casa de pasto em Leiria, diz que achava 

Gustavo, amigo de João Eduardo, “mais magrito... Havia de 
ser das más águas de Lisboa e do muito pau campeche nos 
vinhos...”. A mesma alusão ao pau-campeche é encontrada 
nas Crónicas de Londres, quando Eça nos relata as movi-
mentações militares da Rússia na Europa e na Ásia Menor. 
Não resistindo a abdicar da sua veia irónica, escreve: “Ou-
tros actos desagradáveis têm sido praticados no exército 
russo: assim o comissário-geral dos Fornecimentos acaba 
de ser fuzilado sem processo. Este funcionário estimável 
introduziu na farinha tal quantidade de cal – que realmente 
não era possível deixar de lhe meter algumas balas no peito. 
Uma certa quantidade de cal na farinha, como uma certa 
quantidade de pau campeche no vinho – são procedimentos 
razoáveis, que dão honra, grandes proveitos e ordinaria-
mente uma condecoração. Mas uma tal porção de cal que 
torna a farinha mais própria para pintar paredes que para 
fazer pão é realmente abusivo, e o Conselho de Guerra foi 
apenas justo dando àquele funcionário uma disponibilida-
de... na eternidade.”

O pau-campeche (Figura 12) é a madeira da árvore 
Haematoxylum campechianum, nativa do México e da 
América Central, da qual se obtém um corante vermelho 
vivo, a hemateína (Figura 13B), usado no passado em tin-
turaria, bem como na coloração de vinhos adulterados [10].

Outro corante vegetal que aparece em Eça é a hena, ao 
descrever-nos, n’ O Egipto - Notas de Viagem, o bazar das 
drogas do Cairo: “Frutas secas, pastéis, drogas, tudo ali se 
reúne em confusão. As coisas estão em montes, em cima 
de papéis ou dentro de caixas sem tampa ou de sacos aber-
tos; amontoa-se indiferentemente o henné, o antimónio, o 
pistache, o âmbar escuro2, o mastik, a noz moscada, as tâ-
maras, a canela! Tudo aquilo é imundo!”.

A hena (Lawsonia inermis) é um arbusto muito comum no 
Norte de África, no Médio Oriente e na Índia. A sua casca 

2 O âmbar escuro a que Eça se refere deverá ser o âmbar cinzento, ou 
ambergris, um material que tem origem no cachalote. Estes animais 
produzem no tracto gastrintestinal um triterpeno, a ambreína, que uma 
vez excretado no mar, sofre uma série de reacções de degradação por 
exposição ao sal, ar e luz solar, que acabam por originar uma mistura 
complexa de várias substâncias, conhecida por ambergris, com odor 
agradável. e um material gorduroso que pode ser encontrado ¿utuando 
no mar, acabando por vezes por dar à costa em agregados que chegam a 
atingir 100 kg. Foi utilizado em perfumaria desde tempos remotos mas 
actualmente, para esse fim, recorre-se a substitutos de síntese >C. 6. 6ell 
(ed.), “The Chemistry of Fragances – From Perfumer to Consumer”, 
RSC, Cambridge, 2006].

Figura 12 – Pau-campeche
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e as folhas secas são ricas em lawsona (Figura 13C), uma 
naftoquinona que em meio alcalino tem uma cor vermelho-
-alaranjada intensa. Para além de ser usada em cosmética, 
essencialmente para tingir o cabelo e para tatuagens da pele, 
a lawsona contém também propriedades antifúngicas que 
Mustificam a sua utili]aomo em doenoas dermatológicas >2@.

Finalmente referimos a tília (Tilia cordata, T. platyphyllus, 
T. vulgaris), cuMa in¿orescência possui ¿avonóides com 
propriedades ansiolíticas e sedativas [2,11] e que, em Eça, 
aparece n’ O Crime do Padre Amaro não só como elemento 
cenográfico (“uma fresca folKagem de tília que rooava o 
peitoril da janela”), como também através da alusão à res-
pectiva infusão: “Um chá de tília alivia-o às vezes... Mas 
por desgraça hoje nem tília tenho! Ai, Jesus! Amaro correu 
a casa a buscar tília”, para logo de seguida D. Josefa agra-
decer: “Muito agradecida, senhor pároco, dizia D. Josefa. 
Rica tília! É de muita caridade. Ele agora naturalmente cai 
em sonolência.”.

2.4. ÓLEOS, SOLVENTES E PRODUTOS RESINOSOS

No conjunto da narrativa queirosiana, para além do azeite, 
sobressaem as referências a dois outros óleos: o de amên-
doas doces e o de rícino. O óleo de amêndoas é obtido por 
prensagem das sementes maduras da amendoeira (Prunus 
dulcis), sendo constituído por uma variedade de ácidos 
gordos. Pode ser usado directamente nas in¿amao}es da 
pele e como protector solar sendo, por isso, muito comum 
na indústria cosmética [2]. N’ O Primo Basílio, Eça recorre 
a este óleo para o retrato físico de Joana, a cozinheira de 
Luísa e Jorge: “Era uma rapariga muito forte, com peitos 

Figura 13 ° Estruturas da ricinoleína (A)� Kemateína (B)� laZsona (C)� ĭ- e Ȕ-pineno (D)� Ǻ9-tetra-hidrocanabinol (E)

de ama, o cabelo como azeviche, todo lustroso do óleo de 
amêndoas doces”.

N’ O Primo Basílio surge também o óleo de rícino; em 
forma de comparação, Leopoldina menciona-o a Luísa: “É 
como quem toma óleo de rícino! — disse a outra com um 
gesto cínico. E acrescentou, vendo o horror de Luísa: - Que 
diabo! Onde é que está a desonra, em pedir dinheiro em-
prestado" Todo o mundo pedeª“. N’ O Conde d’ Abranhos, 
a alusão ao óleo de rícino é feita com o intuito de ridicula-
rizar um membro do governo: “o Ministro das Obras Pú-
blicas, batendo-se em duelo, não vomitara, mas tivera um 
tão vergonhoso contratempo intestinal, que fora necessário 
conduzi-lo a uma venda próxima, onde, durante horas, o 
prostrado estadista circulou lividamente de um banco da 
co]inKa para um recanto do pátio, como sob a in¿uência 
dissolvente de óleo de rícino tomado sem discernimento!”. 
N’ A Cidade e as Serras, este óleo é igualmente referido de 
forma metafórica: “Logo nessa manhã (com uma actividade 
em que eu reconheci a pressa enjoada de quem bebe óleo 
de rícino) escreveu ao Silvério mandando caiar, assoalhar, 
envidraçar o casarão”.

O óleo de rícino é obtido a partir das sementes da Ricinus 
communis, uma planta das regiões tropicais e subtropicais 
[8]. É fundamentalmente constituído por ricinoleína (Figu-
ra 13A), o éster glicérico do ácido ricinoleico. O efeito pur-
gativo do óleo de rícino é devido à acção irritante do ácido 
ricinoleico sobre a mucosa intestinal, sendo este produzido 
através da hidrólise enzimática da ricinoleína.

1o que respeita a solventes, existe na ficomo de Eoa uma 
variedade considerável: álcool, clorofórmio, éter, benzina, 

Boletim Química n.º 131.indd   36 07-12-2013   23:22:41



37QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

ARTIGOS

aguarrás, terebintinaª. 2 éter refere-se ao éter dietílico, 
solvente comum em Química Orgânica e utilizado como 
agente anti-séptico em hospitais. O éter dietílico foi, em 
1842, o primeiro agente anestésico a que a medicina re-
correu, afigurando-se, assim, algo duvidosa a escolKa deste 
solvente n’ O Primo Basílio para a reanimação de Luísa, 
após o desmaio provocado pela visão da carta de Basílio 
(“Feli]mente Kavia éter, fi]eram-lKo respirar� apenas abriu 
lentamente os olhos, Jorge precipitou-se sobre ela”) [12].

Em &LYLOL]DomR�e n’ A Cidade e as Serras, Eça dá ao éter um 
destino menos comum: a gastronomia em casa de Jacinto. 
Assim, em &LYLOL]DomR encontramos: “A sua sopa de alca-
cKofra e ovas de carpa� os seus filetes de veado macerados 
em velho Madeira com puré de nozes; as suas amoras gela-
das em éter”. Por seu lado, n’ A Cidade e as Serras aparece: 
“Depois saboreariam aqueles senKores um filete de veado, 
macerado em Xerez, com geleia de noz. E por sobremesa 
simplesmente laranjas geladas com éter” e ainda “moran-
gos gelados em CKampanKe e avivados dum fio de éter�³.
Nestas passagens, como notou Marie-Hélène Piwnik [13], o 
éter possui um significado duplo (“prato simbólico³), con-
tudo, como solvente, pode efectivamente arrefecer as frutas 
como consequência da sua grande volatilidade.

O clorofórmio é outro solvente comummente usado em 
Química Orgânica e que, apesar da sua toxicidade, que 
afecta sobretudo o fígado, foi também, a partir de 1848, 
utilizado como anestésico, uso esse que se estendeu até ao 
século XX [14]. N’ O Crime do Padre Amaro, a propósito do 
estado clínico de Amélia, a engomadeira Dionísia afirma ao 
abade Ferrão que “Estava indignada. O senhor doutor tinha 
torturado a criaturinha. Até lhe quisera administrar cloro-
fórmio...”. N’ O Primo Basílio, como se viu, o traído Jorge, 
num assomo de ódio para com Luísa, pensou “esganá-la, 
dar-lhe clorofórmio, fazer-lhe beber láudano!”.

A benzina, também designada por éter de petróleo, é um 
solvente obtido da destilação do petróleo, e corresponde 
a uma mistura de vários hidrocarbonetos. Dado o seu ele-
vado poder de dissolução de gorduras é, ainda hoje, usada 
para remover nódoas nas limpezas de roupa a seco. N’ O 
Conde d’ Abranhos, como vimos, a sua menção constitui 
um exercício da mais fina ironia: “Este governo nmo Ká-de 
cair – porque não é um edifício. Tem que sair com benzina 
– porque é uma nódoa!”.

Os produtos resinosos são exsudatos de secreções de plan-
tas, endurecidos por exposição ao ar, e que apresentam 
uma composição química complexa da qual os compostos 
terpénicos (ácidos resínicos, álcoois resínicos, resinóis e 
outros) são os mais representativos. Praticamente todos os 
produtos resinosos contêm óleos essenciais, podendo al-
guns deles conter gomas (designando-se nesse caso gomo-
-resinas). Se o exsudato resinoso contiver ácido benzóico ou 
ácido cinâmico, ou ésteres destes, designa-se por bálsamo.

Na obra de Eça, são abundantes as referências a vários 
destes produtos resinosos e aos seus derivados. Comece-
mos pela terebintina, um solvente obtido da destilação de 

óleo-resinas provenientes de árvores como a Pistacia te-
rebinthus ou o pinheiro-bravo e constituído por terpenos, 
dos quais se destacam o ĭ- e o Ȕ-pineno (Figura 13D) >2@. 

Em termos médico-farmacêuticos, a terebintina foi utiliza-
da desde tempos remotos, sobretudo para aplicação tópica, 
tanto para fricções como para combater parasitas do corpo; 
quando misturada com gordura animal podia constituir un-
guentos para o peito ou inaladores para problemas nasais 
e de garganta. Exibe propriedades ligeiramente anti-sép-
ticas e expectorantes, tendo sido usada no tratamento da 
bronquite crónica. No passado, a sua ingestão chegou a ser 
recomendada para combater parasitas intestinais. Alguns 
preparados farmacêuticos modernos contêm ainda terebin-
tina na sua formulação [8].

N’ Os Maias, após o regresso de Carlos de Paris, é-nos 
assim descrito o Ramalhete: “No salão nobre os móveis 
de brocado, cor de musgo, estavam embrulhados em len-
çóis de algodão, como amortalhados, exalando um cheiro 
de múmia a terebintina e cânfora”. N’ A Cidade e as Ser-
ras há também uma referência à terebintina a propósito de 
Jacinto que, apesar da sua vivência opulenta (ou devido a 
ela), acaba por soçobrar na mais profunda angústia: “Que 
maçada! E depois uma noite abominável, enrodilhada em 
sonhos... Tomei sulforal, chamei o Grilo para me esfregar 
com terebintina... Uma seca!”.

A aguarrás, também designada por essência de terebinti-
na, é uma mistura líquida de vários compostos alifáticos, 
obtida através da destilação da terebintina, e constitui um 
bom solvente para tintas, ceras e vernizes. N’ Os Maias, 
quando Ega se prepara para descrever os atributos físicos 
de Raquel Cohen, a amante, Carlos diz-lhe que não quer 
saber por Ega estar bêbedo, ao que este ironicamente retor-
quiu: “Bêbedo� Ele" 2ra essa�... Era coisa que nmo podia, 
era empiteirar-se. Tinha feito o possível, bebido tudo, até 
aguarrás”.

Os bálsamos são amplamente mencionados por Eça, prin-
cipalmente em sentido figurado, como por exemplo quan-
do n’ O Crime do Padre Amaro o secretário-geral em Leiria 
di] ao padre 1atário: “1o fim de tudo a fé é a mola real da 
sociedade. Tome uma chávena de chá... Ah! é um grande 
bálsamo!...”. Perante a recusa do chá acrescentou: “Mas 
nmo� 4uando digo um grande bálsamo refiro-me à fé, nmo 
ao cKá� AK� aK� e boa, nmo"³. Em sentido tout court encon-
tramos n’ O Suave Milagre as seguintes passagens: “atra-
vessando numa barca para a terra dos Gerassénios, onde 
começava a colheita do bálsamo” e “No Poço de Jacob 
repousava uma larga caravana, que conduzia para o Egip-
to mirra, especiarias e bálsamos de Gileade”. Este último 
excerto, curiosamente, estabelece uma forte intertextuali-
dade com o Génesis (37:25): “e eis que uma companhia 
de ismaelitas vinha de Gileade; e os seus camelos traziam 
especiarias e bálsamo e mirra, e iam levá-los ao Egipto.”.

O bálsamo de Gileade, produto gomo-resinoso também 
conhecido por bálsamo da Judeia ou bálsamo de Meca, 
é obtido da Commiphora gileadensis (Commiphora opo-
balsamum), planta nativa do sul da Arábia mas cultivada 
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nas terras de Israel desde a Antiguidade. No mundo gre-
co-romano o seu perfume era altamente apreciado sendo 
também o que atingia os preços mais elevados. Seria este o 
bálsamo que a Bíblia várias vezes refere [15].

Em Eça, no domínio dos produtos resinosos, há ainda a des-
tacar a mirra: “Porventura já algum grave rei do Oriente 
despertou, e olhou a estrela, e tomou a mirra nas suas mãos 
reais” (A Cidade e as Serras). N’ A Relíquia a mirra aparece 
em passagens como “daquela multidão saía um cheiro mor-
no de suor e de mirra”, “Topsius ainda parou entre as tendas 
dos perfumistas, (ª) mas logo fugimos ao ardente cKeiro 
que ali sufocava, vindo das resinas, das gomas dos países 
dos negros, dos molhos de plumas de avestruz, da mirra de 
Oronte, das ceras de Cirenaica, dos óleos rosados de Císico 
(ª)³ e “2 essénio entregou a um dos escravos a trouxa, e 
o cesto que estava cheio de mirra e de ervas aromáticas”.

N’ O Mandarim há uma referência a “uma caixa de frascos 
de «Opoponax»...”. O opoponax (ou opopanax) é obtido 
da seiva da Opopanax chironium, da família das Apiaceae, 
e a mirra provém da seiva de plantas do género Commi-
phora, pertencentes à família das Burseraceae. São am-
bos ricos em polissacarídeos e proteínas, bem como numa 
variedade de óleos essenciais voláteis que lhes conferem 
a sua fragância particular, de acordo com a paleta de este-
róides, esteróis e terpenos que apresentam. Por exemplo, a 
combustão do opoponax origina a libertação de um odor 
característico que faz lembrar o da alfazema [16]. Ao lon-
go dos tempos estas gomo-resinas têm sido usadas como 
agentes perfumadores, tanto na forma de incensos (Figura 
14) como de perfumes corporais, embora tenham também 
sido utili]adas para fins medicinais. Desde a Antiguidade 
que a mirra é um constituinte de incensos, embora o in-
censo propriamente dito seja o óleo-gomo-resina (contém 
teores mais elevados do óleo essencial) obtido de plantas 
como a Boswellia carterii, igualmente uma Burseraceae 
[17]. Estes produtos resinosos são actualmente usados em 
pastas dentífricas e na indústria da perfumaria. A mirra, de-
vido às suas propriedades antibacterianas e antifúngicas, 
está ainda inscrita na Farmacopeia Portuguesa [2].

As referências ao incenso são comuns na obra de Eça, 
sendo O Crime do Padre Amaro, por motivos óbvios, es-
pecialmente abundante nelas: “ramos bentos, palmas de 
mártires, cartuchinhos de incenso”; “o ar adensava-se já 
dos hálitos juntos e de um cheiro de incenso”; “Depois ele 
mesmo, de pé, no segundo degrau do altar, de mãos postas, 
foi incensado; o Pimenta vesgo fazia ranger galhardamente 

Figura 14 – Opoponax e vela aromática actual

as correntes de prata do turíbulo; um perfume de incenso 
derramava-se, como uma anunciação celeste”; “recebendo 
o cheiro que ela trazia da igreja nos vestidos, impregnados 
de incenso e salpicados de água benta”; “toda a casa chei-
rava a cera e a incenso”.

N’ A Relíquia, encontramos a inesquecível descrição de 
como o Raposão iludia a sua devota tia: “Por isso agora as 
minhas precauções eram tão apuradas que, para evitar me 
ficasse na roupa ou na pele o delicioso cKeiro da Adélia, 
eu trazia na algibeira bocados soltos de incenso. Antes de 
galgar a triste escadaria da casa, penetrava subtilmente na 
cavalariça deserta, ao fundo do pátio; queimava no tampo 
de uma barrica vazia um pedaço da devota resina; e ali me 
demorava, expondo ao aroma purificador as abas do Maque-
tão e as minhas barbas viris... Depois subia; e tinha a satis-
fação de ver logo a Titi farejar, regalada: - Jesus, que rico 
cheirinho a igreja!”. Nesta obra, podem ainda encontrar-se 
outras alusões a este produto associado ao divino, à evasão 
e ao misticismo: “os regalos de um altar, o incenso vivo das 
rosas” e “Queimai incensos e nardos”.

N’ A Ilustre Casa de Ramires, de forma metafórica, encon-
tramos a seguinte referência ao incenso: “E de entre as suas 
ameias, mais alto que da varanda, lhe parecia interessante 
respirar aquela rumorosa simpatia esparsa, que em torno, 
pelas freguesias rolava, subindo para ele, através da noite, 
como um incenso.”. N’ Os Maias pode também ler-se: “E 
Ega acendeu um pouco de incenso em dois perfumadores 
de bronze.”; “Pouco a pouco, o calor, o aroma do incen-
so, a exalaomo das ¿ores, foroaram o Baptista a abrir uma 
das janelas do terraço.”; “Ega, depois de beber um gole 
de café, voltara ao escritório, onde o cheiro de incenso es-
palhava uma melancolia de capela.” e “Ainda errava um 
vago cheiro de incenso e de fenol.”. N’ O Primo Basílio, o 
incenso é igualmente mencionado: “recamado de ouro, en-
tre instrumentações solenes e rolos de incenso!”, “sonhava 
com os incensos e os almíscares3 das ¿orestas aromáticas³ 
e “as asas do nariz dilatavam-se-lhe, como para respirar os 
incensos”. No conto A Perfeição, pode da mesma forma 
ler-se: “esta deserta imensidade do mar salgado em que se 
não encontram cidades de homens, nem templos cercados 
de bosques, nem sequer um pequenino santuário de onde 
suba o aroma do incenso”.

3 O almíscar é um perfume de odor quente e intenso, extraído de uma 
glândula anal de animais como o cervo-almiscarado mas que também 
pode ser encontrado nalgumas espécies vegetais. O cheiro do almíscar 
animal deve-se ao indol e escatol (pouco agradáveis), a que se adicio-
nam ainda a muscona e a civetona, conferindo-lhe o seu perfume ca-
racterístico, de notas doces e quentes. Tem sido usado na perfumaria 
desde tempos remotos mas actualmente é obtido por via sintética [C. 
S. Sell (ed.), “The Chemistry of Fragances – From Perfumer to Consu-
mer”, RSC, Cambridge, 2006]. Eça também menciona o almíscar n’ A 
Relíquia: “uma senhora, grande e branca, com um rumor forte de sedas 
claras, espalhando um aroma de almíscar” e “Mas tranquilizado, decer-
to, pela minha face jucunda e material, pelas minhas luvas almiscara-
das, pelo meu fútil raminho de violetas”. Aparece igualmente no conto 
Adão e Eva no Paraíso: “preguiçam pedregosos crocodilos, achatados 
sobre o ventre, que arfam molemente, escancarando as fundas goelas 
na tépida preguiça da tarde, embebendo todo o ar com um cheirinho de 
almíscar.”).
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O mástique, que faz parte do rol de produtos disponíveis 
no bazar das drogas do Cairo, tal como nos é relatado n’ O 
Egipto – Notas de Viagem, é uma gomo-resina de cor bran-
ca amarelada e semi-transparente (Figura 15), obtida da 
seiva da Pistacia lentiscus, árvore que é cultivada sobretu-
do na ilha grega de Quios. É utilizado em vernizes e como 
material de vedação em carpintaria. O seu sabor fresco a 
pinho e a cedro é muito apreciado nas doçarias da Grécia 
e da Turquia, em particular em gelados. Tem propriedades 
medicinais, nomeadamente no alívio dos sintomas de úlce-
ras gástricas e duodenais [18].

Ainda n’ O Egipto - Notas de Viagem, há uma curiosa re-
ferência ao haxixe: “Fomos uma única vez ao bazar das 
drogas: procurávamos hachisch. - Hachisch" ° disse-nos 
-onas Alli. ° 0as é proibido� - 0as deve-o Kaverª sobre-
tudo sendo proibido! - Em primeiro lugar – responde ele 
gravemente -, há três qualidades de hachisch: há hachisch 
em pastilKasª - Pois venKam as pastilKas� - +á hachisch 
em boloª - Pois venKam os bolos� - +á hachisch em ge-
leiaª - Entmo, venKa a geleia�.³

O haxixe (do árabe “hashish”) é o exsudato resinoso obtido 
a partir das brácteas (pequenas folhas) e das bractéolas das 
in¿orescências do cknKamo-indiano e de outras varieda-
des de Cannabis (caso da Cannabis sativa). São plantas 
ricas em canabinóides, sendo o Ǻ9-tetra-hidrocanabinol o 
constituinte mais psicoactivo (Figura 13E). As partes que 
smo fumadas (folKas e ¿ores), numa preparaomo idêntica 
à do tabaco, são geralmente designadas por marijuana ou 
liamba. 2 Ǻ9-tetra-hidrocanabinol tem acção analgésica e 
antiemética, sendo também usado como medicamento an-
tiglaucoma [19, 20].

N´A Cidade e as Serras há referência ao âmbar: “Desde o 
berço, onde a avó espalhava funcho e âmbar para afugentar 
a 6orte-5uim (ª)³ e “AK� 2 kmbar e o funcKo da 6r�. D. 
Angelina tinham escorraçado do seu destino, bem triun-
falmente e para sempre, a Sorte-Ruim!”. O âmbar é resina 
fossilizada e segundo as crenças populares tem o poder de 
atrair boa sorte, sendo por isso usado como amuleto. N´ A 
Relíquia encontramos a seguinte descrição: “e os tecidos 
bordados, os algod}es de *alácia, os finos linKos de cores 
que as cingiam, ensopados nas essências ardentes de âm-
bar, de malobatro e de bácaris, enchiam o ar de fragrância 
e de moleza a alma dos homens”. O malóbatro era um óleo 

Figura 15 – Mástique

aromático citado desde a Antiguidade e a partir do qual se 
preparavam unguentos; crê-se poder ter sido obtido da Cin-
namomum tamala, uma Laureaceae. O bácaris (Baccharis 
dracunculifolia) é um arbusto da família das Asteraceae, 
nativo da América do Sul e rico em óleos essenciais e ácido 
cafeico, a que são atribuídas propriedades antioxidantes e 
anti-in¿amatórias >21,22@.

2.5. OUTROS FÁRMACOS E PRODUTOS QUÍMICOS

O caso do “sulforal”, que Jacinto toma para a insónia n’ A 
Cidade e as Serras (“Tomei sulforal, chamei o Grilo para 
me esfregar com terebintina...”), é merecedor de alguma 
atenção. Com efeito, foi “sulforal” que saiu na primeira 
edição do romance, todavia existem algumas edições pos-
teriores em que a designação do fármaco consta, correcta-
mente, como “sulfonal”. O Sulfonal (Figura 16) foi efec-
tivamente um fármaco que, pelas suas propriedades hip-
nóticas, foi adoptado em 1888 como indutor do sono [23].

Por sua vez, o Sulforal é um antibiótico actual, de aplica-
ção veterinária, que obviamente não existia no tempo de 
Eça (trata-se de uma sulfonamida, categoria de compostos 
que só apareceu a partir de 1932 [24]). Admite-se, assim, 
que Eça transcreveu mal a designação do fármaco, o que 
não deixa de ser compreensível, dada a similaridade fono-
lógica de “sulforal” com “sulfuroso” e “sulfúrico”.

Os cheiros que, n’ Os Maias, Eça atribui ao Ramalhete, são 
variados. Carlos notou o aroma da terebintina e da cânfo-
ra mas Ega, ao recordar com nostalgia as felicidades ali 
passadas, notou que no ar “Ainda errava um vago cheiro 
de incenso e de fenol.” O fenol (ácido carbólico) foi ori-
ginalmente obtido em 1834 pelo alemão Friedlieb Ferdi-
nand Runge, a partir da destilação do alcatrão da queima 
da hulha. Em 1867, o médico britânico Joseph Lister foi 
pioneiro na utilização do fenol como agente anti-séptico 
nos procedimentos cirúrgicos e no pós-operatório, reduzin-
do drasticamente as mortes por infecção. A hulha (carvão 
mineral) foi usada em Londres desde 1814 para obtenção 
do gás da iluminação pública, que era constituído essen-
cialmente por hidrogénio, metano e monóxido de carbono 
[24]. Posteriormente, a “novidade” também acabaria por 
chegar a Portugal, sendo o gás de iluminação objecto de 
vastas referências na obra de Eça. 

Figura 16 – Sulfonal
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O nitrato de prata, outro produto químico patente na prosa 
queirosiana, é um sal que, sendo cáustico, era utilizado em 
Medicina como cauterizador para eliminação de verrugas 
e outras pequenas tumorações da pele e, por isso, também 
conhecido por “pedra infernal”. N’ A Capital é referido de 
forma metafórica: “como tratamento externo, cautério de 
nitrato de prata” e “Portugal não deve ser reformado, como 
diz o Damião, deve ser queimado a nitrato de prata!...”.

N’ O Mistério da Estrada de Sintra, após a enunciação de 
um rol de sintomas de fraqueza do narrador (“empalide-
ceste”, “beiços brancos”, “vertigens”, “abuso de tabaco nas 
funo}es do coraomo³, “debilidade resultante da fome³, ª.), 
encontramos: “Agora estás afogueado e vermelho como la-
cre: toma ferro e brometo.”. Com efeito, os brometos fo-
ram durante o séc. XIX usados como sedativos, em especial 
o brometo de potássio. No início do séc. XX usou-se, para o 
mesmo fim, o brometo de lítio, prática que foi abandonada 
na década de 40 devido ao considerável número de vítimas 
mortais que fatalmente o confundiam com o sal da cozi-
nha. Os brometos, todavia, são ainda hoje usados em me-
dicina veterinária. O ferro, por via oral, intramuscular ou 
endovenosa, é desde o séc. XIX utilizado para tratamento 
da anemia. A carência deste elemento químico pode provo-
car também distúrbios como anorexia, sensibilidade óssea, 
problemas digestivos, tontura (“vertigens” n’ O Mistério 
da Estrada de Sintra ) e fadiga [25].

Os ácidos encontrados na obra de Eça são o oxálico e o 
prússico/cianídrico. Com uma dissolução do primeiro, 
limpava o sacerdote o seu candeeiro de latão n’ O Conde 
d’Abranhos. Com efeito, o ácido oxálico é um composto 
bastante venenoso mas que, entre outras aplicações, é usa-
do como produto anti-tártaro e na limpeza de metais e na 
remoção de ferrugem. As suas funções devem-se ao eleva-
do poder quelante do ião oxalato. A sua toxicidade deve-se, 
consequentemente, à enorme tendência para complexar o 
imo cálcio, podendo baixar a concentraomo fisiológica deste 
ião para níveis críticos [26]. O ácido prússico é altamente 
venenoso pois corresponde a uma solução aquosa de ciane-
to de hidrogénio. A toxicidade do ião cianeto é provocada 
pela sua ligação à citocromo a-a3 oxidase, inibindo a acti-
vidade en]imática desta. Como resultado, as células ficam 
privadas do uso de oxigénio e a produção de trifosfato de 
adenosina diminui drasticamente [5].

N’ O Mistério da Estrada de Sintra já tinha sido encontra-
da a referência ao vinho “destemperado com ácido prússi-
co” e n’ O Crime do Padre Amaro, o Carlos da botica, num 
rancor “farmacêutico” contra os republicanos, que logo se 
transforma num rancor “legalista³, afirma-se da seguinte 
forma: “Eu sou um Komem pacífico, aqui a Amparo]inKo 
conhece-me bem; pois se eu tivesse de aviar uma receita 
para um republicano declarado, não tinha dúvida, em lugar 
de lKe dar uma dessas composio}es benéficas que smo o 
orgulho da nossa ciência, de lhe mandar uma dose de ácido 
prússico... Não, não direi que lhe mandasse ácido prússi-
co... mas se estivesse no banco dos jurados, havia de lhe 
fazer cair em cima todo o peso da lei!”. N’ A Cidade a as 
Serras existem duas alusões ao ácido cianídrico: a primeira 
é a propósito do tédio parisiense de Jacinto (“Incessante-
mente aludia à morte como a uma libertação. Uma tarde 

mesmo, no melancólico crepúsculo da Biblioteca, antes de 
refulgirem as luzes, consideravelmente me aterrou, falando 
num tom regelado de mortes rápidas, sem dor, pelo choque 
de uma vasta pilha eléctrica ou pela violência compassiva 
do ácido cianídrico.”), a outra é para contextualizar a im-
paciência de =é Fernandes que, por fim, desafiará -acinto 
para partirem para Tormes (“Aturaria eu ainda aquele Prín-
cipe palpando amargamente a caveira, e, quando o crepús-
culo entristecia a Biblioteca, aludindo, num tom rouco, à 
doçura das mortes rápidas pela violência misericordiosa do 
ácido cianídrico"³).

É interessante notar algum cuidado na actualização da no-
menclatura química empregue. Assim, enquanto n’ O Mis-
tério da Estrada de Sintra e n’ O Crime do Padre Amaro há 
referência ao ácido prússico, n’ A Cidade e as Serras (obra 
póstuma e não totalmente revista pelo autor), já o mesmo 
composto é designado pelo nome que ainda hoje perdura: 
ácido cianídrico (uma actuali]aomo de outrem").

3. CONSIDERAÇÕES FINAIS

Os abundantes aspectos químico-farmacêuticos patentes 
na obra de Eça de Queirós – enquadrados no retrato literá-
rio da sociedade contemporânea, na linha dos modelos de 
Gustave Flaubert e Émile Zola, onde nem sempre a “nu-
dez forte da verdade” se encobre sob o ”manto diáfano da 
fantasia³ - podem perfilar com (ou mesmo dominar sobre) 
os detalhes narrativos inerentes a outros domínios do sa-
ber científico-natural (Botknica, Física, +ereditariedade) 
também encontrados na obra do autor. É de referir que nas 
suas Notas Contemporâneas (no texto Almanaques), Eça 
chegou a delinear um ensaio sobre a História da Ciência.

Por um lado, este manancial de saber, que resulta do dina-
mismo das Ciências Naturais, e da Química em particular, 
em finais de 2itocentos, credibili]a, pela verosimilKanoa, 
o retrato fidedigno da vida trivial e da domesticidade, em 
sintonia com os códigos estético-literários defendidos em 
1871 na 4.ª Conferência do Casino de Lisboa (“[O Rea-
lismo]�e�D�DQiOLVH�FRP�R�¾WR�QD�YHUGDGH�DEVROXWD”). Por 
outro, dada a celeridade com que a Química progredia na 
época, Eça, esse cidadão culto e multifacetado, demonstra-
va ser um homem ao corrente do “melhor” que a FLYLOL]D-
ção tinha para oferecer ao mundo, e a Portugal.

Assim, pelo rigor do traço realista, pelo pragmatismo 
dos esboços sociais, pelo cosmopolitismo do seu ideário 
estético-literário e pelo universalismo do saber científico, 
Eça garante a canonicidade da sua obra, ombreando com 
os mais destacados vultos da Literatura do seu tempo no 
espaço mítico que Goethe designou de Weltliteratur.
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A complexação entre biomoléculas é um tópico importante em vários campos, desde a Bioquímica, às indústrias 
farmacêutica, alimentar e de cosméticos. A capacidade de descrever e controlar os mecanismos responsáveis por esses 
processos, em termos de uma descriomo molecular, é um desafio para muitas aplicao}es práticas. Através da modelaomo 
molecular e simulações Monte Carlo, descrevemos aqui um mecanismo peculiar: a regulação de cargas em função 
do equilíbrio ácido-base. Tal fenómeno é responsável por forças mesoscópicas atractivas em sistemas (bio)coloidais, 
capazes de explicar a complexação de macropartículas com carga do mesmo sinal. Tal é aqui demonstrado através dos 
complexos lactoferrina-pectina e pectinametilesterase de cenoura-pectina, os quais ilustram este mecanismo geral que 
pode ser observado em vários outros sistemas coloidais. 

PECULIARIDADES NOS MECANISMOS MOLECULARES DE PROTEÍNAS 
EM SOLUÇÃO AQUOSA: EXEMPLO DA IMPORTÂNCIA DO EQUILÍBRIO ÁCIDO-BASE 

PARA APLICAÇÕES EM BIOTECNOLOGIA

1. INTRODUÇÃO

O comportamento de proteínas e de misturas de biopolí-
meros em solução é de considerável importância, tanto nas 
Ciências da Vida (praticamente todas as funções biológi-
cas dependem da interacção entre proteínas), como em tec-
nologia (por exemplo em formulações farmacêuticas, em 
tecnologia dos alimentos, na imobilização de enzimas, na 
separação de proteínas e na tecnologia de (bio)processos 
em geral) [1-5]. Ao mesmo tempo, este tema oferece uma 
rique]a de informao}es e de desafios para o desenvolvi-
mento das ciências exactas, revelando, por exemplo, pecu-
liaridades das interacções físicas fundamentais [6-8].

Um caso particular de equilíbrio químico é o que envolve 
a protonação de grupos ionizáveis, o que leva ao apareci-
mento (e variação) da carga eléctrica de macromoléculas 
em solução aquosa. Como apresentaremos neste trabalho, 
a ¿utuaomo das cargas dos aminoácidos (aa) em funomo do 
equilíbrio ácido-base dos grupos ionizáveis resulta num 
mecanismo molecular bastante sui generis capaz de expli-
car a atracção de proteínas com cargas eléctricas do mesmo 
sinal, contrariando o senso comum. Discutiremos aqui as 
interacções fundamentais envolvendo complexos de pro-
teínas nestas situações, as quais, recentemente, começaram 
a ser teoreticamente desvendadas [6-8]. Tomaremos para 
estudo sistemas que incluem vastas classes de misturas re-
levantes: os complexos proteína-polissacarídeo. Estes en-
contram aplicações numa grande diversidade de problemas 
que extrapolam o contexto biológico, tais como as aplica-
ções em nanoescala, por exemplo, na engenharia de veícu-
los de transporte através do encapsulamento de ingredien-
tes activos (farmacêuticos, alimentares, etc.), na protecção 
de proteínas adsorvidas, como estabilizantes na tecnologia 
de alimentos (gelados, bebidas lácteas de frutas, etc.), em 
(bio)separações, e muitos outros campos (incluindo as 
condições ideais para a cristalização de proteínas) [1-9].
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Controlar sistemas e processos como estes, de maneira 
completa, requer a TXDQWL¾FDomR das interacções físicas 
fundamentais e o entendimento dos parâmetros físico-
-químicos envolvidos. A força física mais importante, a 
nível molecular, responsável pela complexação, é de ori-
gem electrostática, como indicada pela forte dependência 
da força iónica e do pH. Apesar da quantidade considerável 
de trabalhos experimentais, tanto aplicados, como em sis-
temas modelo, ainda existe relativamente pouco trabalho 
teórico e de modelação, principalmente que utilizem mo-
delos que apresentem custos computacionais acessíveis e 
que, ao mesmo tempo, seMam suficientemente detalKados 
para poderem contribuir para o entendimento físico-quími-
co e para o planeamento de sistemas de uso prático e tecno-
lógico. Assim, tem-se aqui uma oportunidade de combinar 
ciência básica e aplicada, valendo-se de conceitos típicos 
dos livros básicos de Química. 

Exploraremos aqui sistemas envolvendo a lactoferri-
na (LF) bovina [10] e a pectinametilesterase de cenoura 
(PME) [11]. As proteínas do leite (caseínas, albuminas, 
/F, Ȕ-lactoglobulina, etc.) >10@ smo sistemas que apresen-
tam uma riqueza de propriedades físico-químicas (muitas 
destas proteínas são óptimos “protótipos” de biomoléculas 
envolvidas no metabolismo, em mecanismos de activação 
de enzimas, como modelos para o enovelamento proteico 
e para outros estudos bioquímicos), em conjunto com uma 
importância prática e directa (por exemplo, na estabiliza-
ção de iogurtes de frutas e do seu alto valor biológico (as 
proteínas do leite possuem peptídeos bioactivos que actu-
am como agentes anti-Kipertensivos, anti-in¿amatórios, 
anti-cancerígenos, antimicrobianos, reguladores da respos-
ta imune, entre outros), para a qual há um grande volu-
me de dados experimentais a necessitarem de uma melhor 
interpretação sob o ponto de vista físico. Já a PME é uma 
enzima que catalisa a pectina e apresenta características in-
teressantes para uma comparação com a LF. 
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2. INTERACÇÕES ELECTROSTÁTICAS EM SOLUÇÃO AQUOSA

De acordo com a classificaomo tradicional das foroas da 
natureza (gravitacionais, electromagnéticas, nucleares 
fortes e nucleares fracas), as forças intermoleculares são 
descritas como interacções de origem electromagnética. 
A energia de interacção entre dois átomos resulta das for-
ças eléctricas entre as entidades carregadas de que estes 
átomos são feitos. Por simplicidade, e balizando a nossa 
discussão de forma clássica, assumiremos que a origem 
da carga eléctrica destes átomos provém dos electrões e 
dos protões. Consequentemente, são possíveis diferentes 
forças eléctricas: interacção entre multipólos permanentes, 
indução, dispersão, repulsão electrostática e transferência 
de carga [12].

Quando se aborda o tema “interacções electrostáticas 
em e entre biomoléculas”, na literatura a linguagem não 
é sempre precisa. Normalmente, tem-se em mente apenas 
as interaco}es entre cargas fixas (interaco}es de Coulomb), 
mesmo que todas as interacções assinaladas acima sejam 
por natureza electrostáticas e estejam presentes nas bio-
moléculas. É importante então esclarecer que, no caso em 
estudo, se consideram interacções de Coulomb, não sendo 
consideradas as distorções nas nuvens electrónicas e/ou 
transferência de carga.

A combinação das características dos sistemas (bio)co-
loidais com o pH, electrólitos e temperatura resulta numa 
diversidade complexa e rica de mecanismos peculiares as-
sociados à lei de Coulomb. Aparecem forças mesoscópicas 
de importância elevada para a organização e função mole-
cular de sistemas biológicos e de interesse industrial [7-8]. 

Apesar das aplicações em diferentes áreas (das proteínas 
ao cimento!), diversidade de formas geométricas dos siste-
mas e interesses científicos, os principais “actores³ desses 
mecanismos são sempre as cargas e os tamanhos iónicos. 
Alguns sistemas também podem apresentar efeitos iónicos 
específicos, conKecidos como “efeito +ofmeister³ >13@.

Centrando-nos na carga e no tamanho iónico, os fenóme-
nos electrostáticos smo usualmente classificados de acor-
do com o chamado “regime de acoplamento electrostáti-
co” [14]: (a) fraco (raf), onde os iões livres (contra-iões 
e sal adicionado) são partículas monovalentes (ex. Na+), 
as quais blindam as interacções electrostáticas, e o sistema 
é caracterizado por forças repulsivas, como descrito pela 
teoria de DVLO [15]), e (b) forte (raF), onde iões mul-
tivalentes (ex. Ca2+) dão origem a forças atractivas devi-
do a correlação (de carga e tamanho) ião-ião (correlações 
iónicas) [16]. Estas correlações também são responsáveis 
pelo fenómeno conhecido como “sobrecarga” (overchar-
ging) [17,18]. O parâmetro de acoplamento electrostático é 
dado por:  , onde  é a valência do contra-ião, 

 é o comprimento de Bjerrum [ =e2��ʋį0įsKT], onde os 
termos e, į0�� įs, K e T são, respectivamente, a carga ele-
mentar (e = 1,602×10-19 C), a permissividade do vácuo (į0 
= 8,854×10-12 C2/Nm2), a constante dieléctrica do solvente, 
a constante de Boltzmann (K = 1,3807×10-23 J·mol-1·K-1) e 
a temperatura (expressa em kelvin), i.e., uma medida da 

distância na qual duas cargas elementares, num dado sol-
vente, interagem com uma unidade de energia térmica (KT) 
[14]. Pode ser observado directamente que o aumento de  
dos contra-iões aumenta . Para >> 1, os contra-iões são 
atraídos fortemente pela superfície carregada e verifica-se 
uma tendência para o sistema sofrer atracção. No entan-
to, esta é uma descriomo simplificada da realidade. 0esmo 
no raf, podem ser observados comportamentos anómalos 
(i.e. atracção) devido a outros fenómenos: (a) blindagem 
electrostática devido a concentração do macroião [19] e 
(b) mecanismo de regulação de cargas (reg) [6-8,20]. Neste 
trabalKo, abordamos especificamente os efeitos relaciona-
dos com a reg. 

As proteínas são entidades ionizáveis cuja carga líquida 
pode variar de positiva a negativa em função do aumento do 
p+, definindo a sua estabilidade e funomo >21-23@. Depen-
dendo da quantidade de grupos tituláveis (ĭ-carboxílico, 
fenol, imida]ol, į-amino, guanidina, carboxílico aspártico, 
carboxílico glutkmico, ĭ-amino e tiol) >22-23@, da sua lo-
cali]aomo na sequência primária, da configuraomo tridimen-
sional e do pH, algumas proteínas são altamente carrega-
das. Outras moléculas biológicas como o DNA e o RNA 
comportam-se de maneira semelhante [22]. O ambiente 
biológico também contém iões salinos com valências va-
riadas, os quais podem modular as interaco}es e, fisiologi-
camente, regular as macromoléculas [24].

A regulação de cargas é o mecanismo particular gerado 
pela ¿utuaomo da carga dos aa em funomo do equilíbrio quí-
mico num determinado pH, o que resulta em forças atracti-
vas para a complexação macromolecular mesmo no regime 
de baixo acoplamento electrostático (quando < 1). Esta 
¿utuaomo é medida pela capacitkncia (C) da proteína, de-
finida como <Z2> - <Z>2, onde Z é a valência da proteína 
numa dada configuraomo para um determinado p+ >6-8, 
25@. 2s �! indicam valores médios e re¿ectem o facto dos 
aa estarem protonados ou não. Experimentalmente, C pode 
ser determinada de acordo com  [7].

Em termos históricos, as abordagens teóricas para o pro-
blema da complexação remetem-nos para o trabalhos pio-
neiros do holandês J.T.G. Overbeek no que respeita ao de-
senvolvimento das primeiras teorias para a complexação de 
biopolímeros carregados com carga oposta (especialmente 
no contexto de coacervados) [31]. Alguns estudos [2-3] 
vieram, no entanto, colocar  em questão as teorias desta na-
tureza, por terem revelado um aparente paradoxo: a forma-
ção de complexos moleculares em condições de pH onde 
as cargas “líquidas” das duas macromoléculas envolvidas 
têm o mesmo sinal, na presença de baixa concentração de 
contra-iões monovalentes, de modo a que as correlações 
iónicas não sejam expressivas. O termo complexação “no 
sentido errado³ passou entmo a ser usado, significando que 
o polianião forma um complexo com a proteína a um valor 
de pH acima do seu ponto isoeléctrico (pI) [3]. A interpre-
tação concentrou-se na explicação baseada na existência de 
“patamares de carga”, regiões localizadas com alta comple-
mentaridade de densidade de carga na superfície proteica 
[3]. Seguindo este raciocínio, um monómero do polianião 
deveria ligar-se a uma região com elevada concentração 
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de cargas positivas da outra macromolécula, e vice-versa. 
O mesmo tipo de argumento é usado quando se discute a 
interacção de duas proteínas no seu ponto isoeléctrico (pH 
¦ p,). 8ma alternativa mais formal seria em termos de uma 
expansão multipolar, isto é: para dois macroiões neutros, 
os termos dominantes seriam as interacções dipolo-dipolo, 
dipolo-quadripolo, etc. [6-8].

Kirkwood e Shumaker (KS) [32], em 1952, previram ana-
liticamente que as ¿utuao}es nas cargas dos aa (decorren-
tes do equilíbrio ácido-base e no sentido da variação da 
carga fixa de um monopólio elétrico, e nmo da ¿utuaomo 
da densidade electrónica de um átomo) de duas proteínas 
podem resultar em forças electrostáticas atractivas. Para 
a condiomo de p+ ¦ p, >6-8@, demonstramos para vários 
complexos que a atracção é possível em termos puramente 
electrostáticos, podendo ser de várias unidades de energia 
térmica (KT). Em termos analíticos, a energia livre de inte-
racção [A(R)] para duas macromoléculas A e B, separadas 
pela distância R pode ser calculada de acordo com:

 
(Eq. 1)

onde o segundo termo corresponde à regulação de cargas, 
e é sempre atractivo. 

3. MODELOS

8tili]ando modelos simplificados, o nosso obMectivo, neste 
trabalho, é ilustrar o mecanismo da regulação de cargas. 
Pela evidência dos efeitos de sal e de pH, é sabido que as 
interacções electrostáticas devem ter um papel de desta-
que. Por isso, essa interacção será a principal componente 
do modelo. Invocando um número mínimo de parâmetros, 
têm sido concebidos e resolvidos por simulações Monte 
Carlo (MC) vários modelos contínuos mais mesoscópicos, 
conhecidos como coarse graining models [6-8, 25, 26]. 
Os modelos verdadeiramente atomísticos, incluindo mo-
léculas de água explícitas, ainda não conseguem atingir 
as escalas de tempo e de tamanho de forma a explorar a 
complexação de proteínas-proteínas a diferentes valores de 
pH e de força iónica, e, menos ainda, de proteínas-polis-
sacarídeos através de simulações computacionais. O custo 
computacional (tempo de processamento e exigência de 
supercomputadores, por exemplo) torna-se proibitivo nesta 
classe de modelo. Por outro lado, os modelos simplificados 
que ainda são frequentemente usados em polímeros e em 
ciência coloidal (como os modelos de esferas ligadas para 
representar um polímero, ou modelos esféricos para repre-
sentar uma proteína) dificilmente podem ser aplicados a 
sistemas reais quando a heterogeneidade química é crucial. 
Esta situação foi resolvida desenvolvendo modelos inter-
médios, em termos de detalhe, onde podemos acomodar os 
detalhes mais relevantes da heterogeneidade química das 
proteínas. Isso inclui, por exemplo, a descrição da forma 
da proteína ao nível de modelação dos seus aa, com a des-
crição da localização de cada carga eléctrica ao nível dos 
grupos químicos individuais [6-8, 25]. Podemos também 
incluir detalhes da associação/dissociação de OH- e de H+, 
os quais são cruciais para a complexação [6-8, 20] mas que 

são, normalmente, ignorados, mesmo nas simulações ditas 
de detalhe atomístico. É importante notar que uma compa-
raomo recente entre uma simulaomo atomística com ¿exi-
bilidade proteica e água explícita usada para caracterizar 
interacções efectivas entre moléculas de lisozima mostrou 
as mesmas características principais que modelos simplifi-
cados [27]. Em todas as simulações MC, a temperatura foi 
mantida constante em 298 K e as espécies carregadas fo-
ram confinadas dentro de um célula esférica electricamente 
neutra, cujo raio Rcelula é determinado pela concentração de 
proteína (cP). Isto corresponde ao chamado “modelo da cé-
lula” [28]. A motivação física deste modelo é equivalente 
a dividir a solução electrolítica em células, onde cada uma 
contém uma macromolécula (ou um par de macromolécu-
las) com os seus electrólitos (contra-iões e o sal adicio-
nado). É assumido que não existem interacções entre as 
diferentes células do sistema real. A única maneira em que 
são consideradas as interações entre as células é indirecta-
mente através da definiomo de cP.

As cargas iónicas livres são descritas pelo modelo primi-
tivo restrito. Cada ião móvel k com valência ]k é tratado 
explicitamente como uma esfera-rígida de raio Rk, enquan-
to o solvente é tratado por um meio dieléctrico sem estru-
tura caracteri]ado pela sua constante dieléctrica estática įs. 
Suportado por estudos anteriores [6,19], não é introduzida 
no modelo qualquer descontinuidade dieléctrica. A mesma 
constante dieléctrica įs é assumida para modelar o solvente 
e o interior de todas as espécies. A macromolécula é tratada 
como um corpo rígido fixo no centro da célula de simula-
omo. A Mustificaomo para se adoptar um modelo sem graus 
internos de liberdade está no facto de estarmos interessa-
dos em caracterizar propriedades termodinâmicas como as 
derivadas da energia livre, as quais são função da distância 
de separação entre as espécies (p. ex. o potencial de força 
média).

Os sistemas a simular consistem tipicamente numa pro-
teína, ou numa proteína e uma cadeia de polissacarídeo, 
imersa numa solução electrolítica, estando todo o sistema 
confinado nesta “caixa de simulaomo³ esférica e neutra ° 
como se ilustra na Figura 1. As coordenadas dos átomos 
proteicos foram obtidas da base de dados de proteínas 
(http://www.pdb.org), cujos códigos para referências são 
1BLF (LF) e 1GQ8 (PME).

Figura 1 – Representação esquemática do modelo da célula, onde 
uma macromolécula biológica é modelada considerando todos os seus 
átomos e a solução electrolítica (contra-iões e sal adicionado) é descrita 
pela modelo primitivo restrito. (a) Na ausência do polielectrólito; (b) Na 
presença do polielectrólito

(a) (b)

protão protãoRcélula Rcélula
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A Hamiltoniana efectiva consiste essencialmente num ter-
mo de curto alcance do tipo esfera-rígida, e num termo de 
longo alcance. É também incluído um termo restritivo para 
manter todas as partículas confinadas no interior da célula. 
Esta estratégia permite o tratamento exacto das interacções 
electrostáticas, inclui integralmente o efeito de força ióni-
ca, reduz o custo computacional para obtenção da energia 
livre, e evita ainda os inconvenientes de escolha dos cam-
pos de força, “truncagem” das interacções de longo alcan-
ce e incompatibilidade das escalas de tempo entre os valo-
res reais do evento biológico e o passível de ser simulado. 

Desta forma, dois sítios i e j (tanto uma carga de um aa 
da proteína, um ião livre, ou ainda um monómero do poli- 
electrólito) separados espacialmente por uma distância rij 
> Ri + Rj contribuem com a energia potencial electrostática 
[Uele(rij)] simplesmente pelo potencial de Coulomb clássico:

  (Eq. 2)

onde ]i e�]M denotam a valência das cargas i e j, respecti-
vamente. Quando rij� ��5i + Rj, é necessária a prevenção 
do colapso Coulombico entre as cargas e a modelação da 
repulsão característica entre as nuvens electrónicas dos 
átomos. Isto é feito através da introdução do potencial de 
esfera-rígida [Uer(rij)]:

      (Eq. 3)

Este potencial de interacção também modela a exclusão 
do volume dos macroiões. Para manter todas as espécies 
confinadas dentro da célula, é incluído um campo externo 
[Uext(ri)]:  

  (Eq. 4)

A energia configuracional total do sistema >U({rk})@ é defi-
nida pela combinação das Eqs. (2)-(4):

 (Eq. 5)

onde Nc e Ns correspondem aos números do contra-iões 
e iões de sal adicionados ao sistema, respectivamente. O 
número total de cargas é dado por N = Nc + Ns + NP, o 
que inclui também o número de átomos carregados da pro-
teína (NP). Nas simulações envolvendo o polielectrólito, é 
adicionado, na Eq. 5, o termo de potencial de interacção 
de ligação (uligação). Assumimos uma cadeia altamente ¿e-
xível, formada por Nmon esferas rígidas de raio Rmon com 
carga eléctrica (Zmone) e ligadas pelo potencial harmónico 
de interacção. O uligação entre dois monómeros vizinhos é 
calculado como:

     (Eq. 6) 

onde ri,i+1 é a distância entre o monómero i e o monómero 
i+1, rmin é a distância de separação correspondente ao míni-
mo de energia para um dímero. Em todas as simulações com 
polielectrólitos, adoptamos Nmon = 21 monómeros, Rmon = 2 

Å, Zmon= -1 e rmin = 4 Å (isso corresponde a uma separação 
monómero-monómero de aproximadamente 7.4 Å). A car-
ga dos monómeros do polielectrólito é mantida constante.

Um reservatório de protão é acoplado à célula para esta-
belecer um pH constante no sistema. Após algumas tenta-
tivas de mover as cargas móveis, é feita uma tentativa de 
remover/inserir protões nos grupos tituláveis da proteína. 
1a verdade, a protonaomo de um grupo ácido significa que 
um ácido foi adicionado à solução. Então, na simulação, a 
protonação é balanceada pela inserção de uma carga nega-
tiva móvel para manter a electroneutralidade do sistema. A 
aceitação/rejeição de uma tentativa para mudar o estado de 
ionização de um resíduo é baseada na variação de energia:

          (Eq. 7)

onde §8ele é a correspondente variação na energia Cou-
lombica, e pK0 é a constante de dissociação do composto 
modelo. Esses valores são retirados de resultados experi-
mentais da literatura [22]. 

Diversas quantidades características (e que podem ser di-
rectamente comparadas com dados experimentais) podem 
ser medidas em simulações como as aqui reportadas (p.ex. 
propriedades termodinâmicas e microscópicas tais como 
energia livre de complexaomo, segundo coeficiente do virial, 
estequiometria da ligação, constante de ligação, etc.). Aqui, 
apresentaremos curvas de titulação (Z vs. pH), curvas de 
capacitância (C vs. pH) e potenciais de força média [w(r)].

As curvas de titulação e de capacitância foram determina-
das a partir da valência da proteína em função do pH ao 
longo da fase de produção das simulações MC. O w(r) foi 
determinado através do uso de histogramas, i.e. de funções 
de distribuição radial [g(r)] determinadas através de his-
togramas de largura 0,5Å, e depois convertidas em w(r) 
[= - KT ln g(r)]. 

4. TITULAÇÃO DAS PROTEÍNAS

A primeira etapa no estudo de qualquer processo envol-
vendo interacções electrostáticas é sempre a caracterização 
das proteínas individuais (sem a presença da segunda ma-
cromolécula) em solução electrolítica. Além da importân-
cia per si, isso permite a escolha das janelas de pH mais 
prováveis para a complexação. Durante as simulações em 
diferentes valores de pH, são medidas propriedades como 
as valências (ou cargas) médias e suas ¿utuao}es, e, desta 
maneira, quantificada a grande]a que se convencionou >6-
8, 25] chamar de capacitância da proteína. As Figuras 2 e 3 
mostram estas curvas para as proteínas LF e PME, obtidas 
após 107 ciclos de MC na fase de produção. Esses dados 
descrevem o comportamento resultante de cada um dos 
grupos tituláveis na presença de todos os demais que estão 
presentes na estrutura enovelada para cada um desses poli-
peptídeos, re¿ectindo ainda os efeitos das cargas eléctricas 
livres (contra-iões e sal) da solução electrolítica. 

Através das curvas de titulação, pode determinar-se os va-
lores de pH em que estas proteínas estão carregadas posi-
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tiva e negativamente, assim como os seus pIs. Para a LF e 
PME, os valores de pI são 9,7 e 9,6, respectivamente. Na 
literatura, são reportados valores experimentais de 6,8-9,0 
para a LF [29] e >9,3, para a PME [11]. Estas diferenças 
smo esperadas em funomo das dificuldades em precisar as 
quantidades reais de iões presentes em experiências labo-
ratoriais (os quais contribuem com a blindagem electros-
tática), as características e precisão das técnicas experi-
mentais, etc. Isso pode ser notado pelo grande intervalo de 
valores reportados experimentalmente. Outro aspecto a ser 
considerado é o facto de utilizarmos nas simulações estru-
turas cristalográficas, as quais estmo suMeitas a artefactos, 
e ainda serem mantidas rígidas. É interessante notar que 
outros trabalhos teóricos fornecem o valor de 9,4 para o 
pI da LF [30]. Embora os pIs destas proteínas apresentem 
valores semelhantes, a carga da LF é sempre mais positiva 
e negativa, respectivamente, nos regimes de pH ácido e bá-
sico, o que acentua as interacções nesses extremos de pH. 

As ¿utuao}es de carga smo maiores quando o p+ está pró-
ximo do pI de um determinado aminoácido. Por exemplo, 
uma proteína rica em lisosima tende a ter um pico no pH 
10,4 (pKalis=10,4 [22]). Destas proteínas, a LF é a molé-
cula com mais lisinas (53), em comparação com a PME, 
que possui 15. No pH 10,4, as suas capacitâncias são, res-
pectivamente, 6,7 e 3,1. A proporção não é exactamente a 
mesma do número de resíduos, pois, outros aa presentes 
na estrutura afectam a ionização destas lisinas, assim com 
a estrutura tridimensional particular de cada proteína. Por 
estas curvas de capacitância se percebe a semelhança qua-
litativa entre a LF e a PME, o que se tornará particular-
mente interessante nas discussões abaixo sobre a reg, visto 
ser este um parâmetro importante para o mecanismo. Por 

esta análise, já é possível prever que a LF tende a formar 
complexos mais estáveis do que a PME. Note-se como os 
picos são bem mais elevados nos pHs mais básicos da LF 
e PME, em comparação com os valores calculados no pI.

5. COMPLEXAÇÃO

Estudamos aqui o efeito do pH, analisando os complexos 
LF-pectina e PME-pectina. Para garantir que os efeitos de 
correlação ião-ião acima discutidos possam ser desconsi-
derados, as simulações foram executadas apenas com iões 
monovalentes (1:1). Foram considerados detalhes ató-
micos das proteínas no nosso modelo. Todos os átomos 
presentes nas estruturas tridimensionais são descritos por 
esferas rígidas de raio Ra = 2 Å e valência Za, os quais 
não podem mover-se durante as simulações. A proteína é 
colocada no centro da caixa de simulação. As cargas são 
atribuídas e variadas em função do pH. O protocolo para a 
titulação é o discutido acima (Secção 3) e o polielectrólito 
é introduzido como espécie real na célula de simulação 
junto com a proteína e demais iões – como se ilustra na Fi-
gura 1B. O polímero pode movimentar-se livremente por 
toda a célula respeitando o critério de Metropolis. 

Estas simulações foram realizadas no ensemble semi-
-canónico usando o algoritmo padrão de Metropolis MC 
[26], com os deslocamentos aleatórios das espécies mó-
veis (contra-iões, iões do sal e monómeros do polianião) 
dentro da célula de Rcélula = 220 Å. Foram necessários 109, 
1010 e 1011 ciclos de MC para as fases de pré-equilíbrio, 
equilíbrio e produção, respectivamente.

Na Figura 4 apresentamos os resultados de w(r) a diferen-
tes valores de pH (os quais foram escolhidos na vizinhan-
ça do pI de cada proteína, capturando regimes de atrac-
ção e de repulsão). Para ambos os sistemas observamos 
que a atracção ocorre em condições onde as cargas das 
moléculas têm o mesmo sinal. Esta atracção observada é 
fortemente dependente do pH e é resultado de uma pro-
priedade físico-química intrínseca das proteínas: a sua 
habilidade em regular a sua carga [6-8, 20]. Isso pode ser 
comprovado através da observação de que quanto maior 
a capacitância da proteína (C), maior o poço de potencial 
encontrado. Tal facto está de acordo com o previsto pela 
Eq. 1, onde, mantendo-se todos os termos constantes, um 
aumento no valor de C provoca um crescimento signifi-
cativo na componente atractiva da energia livre. Para a 
PME, por exemplo, no intervalo de pH entre 8 e 10, a C 
desta proteína aumenta de 0,7 a 2,8. De forma consisten-
te, os dados das simulações MC, mostrados na Figura 4B, 
indicam que o sistema deixa de ser repulsivo (em pH 8 
com C=0,7) e torna-se atractivo (em pH 10 com C=2,8). 
Das duas proteínas aqui estudadas, a LF é a molécula que 
possui as capacitâncias mais elevadas e, por consequên-
cia, exibe mínimos bastante pronunciáveis em w(r). Nas 
três curvas de w(r) mostradas na Figura 4A, as atracções 
observadas na derivada da energia livre têm mínimos su-
periores a -15KT. Esse é um sistema que apresenta elevada 
tendência de complexação.       

Figura 3 – Curvas de capacitância obtidas em simulações Monte Carlo, 
em baixa concentração salina e proteica, para as proteínas (a) LF e (b) 
PME. Restantes condições como descrito na Figura 2

(a) (b)

Figura 2 – Curvas de titulação obtidas em simulações Monte Carlo, em 
baixa concentração salina e proteica, para as proteínas (a) LF e (b) PME. 
A concentração de sal é 0,025 M numa caixa esférica de raio Rcélula = 200 Å

(a) (b)

Boletim Química n.º 131.indd   47 07-12-2013   23:22:44



48 QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

ARTIGOS

6. CONCLUSÃO

Através de simulações Monte Carlo, demonstramos um 
mecanismo molecular peculiar, importante e geral obser-
vado no domínio (bio)coloidal. A regulação de cargas re-
sulta em forças mesoscópicas atractivas de origem pura-
mente electrostática, as quais revelam as limitações da te-
oria de DVLO, um dos landmarks da ciência dos colóides. 
Tal mecanismo evidencia a riqueza e a complexidade da 
combinação das características dos sistemas (bio)coloidais 
com o pH, electrólitos e temperatura, os quais abrem novos 
horizontes para o entendimento e a manipulação racional 
da organização e da função molecular de sistemas biológi-
cos e dos sistemas de interesse industrial.
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Figura 4 – Potencial de força média [w(r)] 
em função da distância de separação do 
centro da proteína e do centro de massa do 
polianimo (carga ì21e) a diferentes valores de 
pH. A concentração de sal é baixa (7,5mM) e 
a de proteína é de 0,4 mM. Dados obtidos em 
simulações Monte Carlo. (a) pectina-LF (PDB 
id 1BLF). (b) pectina-PME (PDB id 1GQ8)
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Neste trabalho descreve-se a utilização do modelo da esfera rígida, em folha de cálculo, para determinação de geome-
trias moleculares de repulsão mínima, com o propósito de demonstrar a possibilidade de utilização de meios informáti-
cos ubíquos, em conjunto com modelos teóricos simples, para a realização de modelações úteis em Química. Como re-
sultado são descritas as geometrias ideais mais estáveis segundo este modelo, para moléculas do tipo ABn , com n = 4 a 9.

O MODELO DA ESFERA RÍGIDA EM FOLHA DE CÁLCULO: GEOMETRIAS 
DE REPULSÃO MÍNIMA DA TETRA À NONACOORDENAÇÃO

Mário Valente
Colégio D. Duarte, Porto
madmage1@yahoo.com

INTRODUÇÃO

Numa época em que a modelação computacional apresenta 
um interesse crescente nos mais variados campos, consti-
tuiu para nós um desafio pedagógico interessante a elabo-
ração de uma aplicação informática que fosse simultanea-
mente um exemplo de modelação computacional aplicada 
à 4uímica e fi]esse uso de conceitos de 0atemática e Fí-
sica suficientemente simples para poderem ser entendidos 
por alunos dos últimos anos do ensino secundário. Nos 
programas da disciplina de Física e Química A (níveis 1 
e 2) [1] mencionam-se, na sua componente de Química, 
geometrias moleculares simples, bem como na sua com-
ponente de Física, campo eléctrico e atracção / repulsão 
electrostática: a base teórica deste modelo.

Como ferramenta de trabalho considerou-se a utilização de 
uma folha de cálculo, já que este instrumento é hoje aces-
sível de forma praticamente ubíqua.

Neste artigo relatam-se os resultados obtidos para a deter-
minação das geometrias de repulsão mínima até à nona- 
coordenação, portanto bem além do limite da hexacoorde-
nação considerado ao nível da disciplina opcional de Quí-
mica do 12.º ano, e mais além ainda do limite da tetracoor-
denação, considerado na disciplina de Física e Química A.

É importante notar que para espécies moleculares nas quais 
um átomo central está rodeado por quatro a seis átomos 
periféricos, cada n~mero de coordenaomo específico apre-
senta geralmente uma ou duas geometrias bastante mais 
frequentes do que outras possíveis. Para números de coor-
denação superiores a seis aumenta o número de geometrias 
de repulsão mínima já que as diferenças energéticas entre 
várias geometrias possíveis se esbatem, permitindo que, à 
temperatura ambiente, as referidas espécies moleculares 
assumam uma de várias geometrias possíveis ou até que 
apresentem geometrias ¿uxionais >2@.

DESCRIÇÃO DO MODELO

Como base teórica usou-se o Modelo da Esfera Rígida 
que se baseia na distribuição de um dado número de cargas 

pontuais (representando os átomos periféricos) à superfície 
de uma esfera em cujo centro se encontra o átomo central. 
De seguida a posição das cargas à superfície da esfera é 
variada por forma a minimizar a repulsão total entre elas.

Usando uma folha de cálculo (Microsoft® 2I¾FH� ([FHO 
2003) criou-se uma tabela contendo as coordenadas es-
féricas angulares (θ, φ) de cada uma das cargas pontuais 
distribuídas numa geometria de coordenação próxima da 
deseMada. e evidente que se torna desnecessário definir es-
pecificamente a coordenada esférica r, já que o seu valor 
é fixo (aqui tomado como unitário) e igual para todas as 
cargas pontuais - desta aproximação deriva o nome do mo-
delo utilizado.

Numa outra tabela as coordenadas esféricas angulares fo-
ram convertidas em coordenadas cartesianas (X, Y, Z), se-
gundo:

�VHQ�θ�ÁFRV�φ���VHQ�θ�ÁVHQ�φ���FRV�θ���Ĺ��;��<��=�    (Eq. 1)

O cálculo da repulsão para cada par de cargas pontuais, 
Ra,b, foi efectuado segundo:

 
(Eq. 2)

em que (x1, y1��]1) e (x2, y2��]2) são as coordenadas cartesia-
nas das cargas pontuais 1 e 2, respectivamente. Em vez do 
expoente -2 (para uma repulsão puramente electrostática) 
usou-se o expoente -6 por ser considerado consensualmen-
te [3-6] como o que apresenta resultados mais próximos 
dos experimentais.

A repulsão total, RT, foi calculada como a soma de todas as 
repulsões entre os pares de um total de n cargas pontuais:

. (Eq. 3)

As geometrias moleculares de repulsão mínima, assumidas 
como sendo as mais estáveis, foram então determinadas 
fazendo variar gradualmente as coordenadas angulares de 
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cada uma das cargas pontuais (isoladamente ou em grupo) 
até se atingir um mínimo local do valor de RT (ver Nota 1).

A visualização das geometrias resultantes dos cálculos foi 
realizada usando a versão experimental (gratuita) do pro-
grama ChemCraft [7]. Bastando para tal copiar as coor-
denadas cartesianas dos átomos para o Bloco de Notas do 
Windows (Microsoft®) e construir com elas um ficKeiro em 
que cada linha corresponde a um átomo (o central ou um 
dos periféricos) e contém o número atómico do átomo se-
guido das suas coordenadas X, Y e Z. Cada valor numérico 
deve ser separado dos outros por um espaço (ver Nota 2). 
Depois de construído, o ficKeiro deve ser gravado com a 
terminação .xyz por forma a ser aceite pelo programa de 
visuali]aomo como um ficKeiro de coordenadas cartesianas.

Apesar de o procedimento adotado fornecer resultados pe-
dagogicamente interessantes considera-se fundamental sal-
vaguardar que o modelo usado é muito simplista e que, na 
realidade, a adopção, por parte de uma molécula, de uma 
dada geometria resulta da conjugação de vários factores de 
complexidade consideravelmente elevada e, sob o ponto de 
vista teórico, muito além do que é possível abordar ao nível 
do ensino secundário.

GEOMETRIAS IDEAIS PARA TETRACOORDENAÇÃO

Para este número de coordenação as geometrias estudadas 
foram a tetraédrica (simetria Td, Figura 1A), de menor 
valor de RT (Tabela 1), e a quadrada plana (simetria '4h, 
Figura 1B).

GEOMETRIAS IDEAIS PARA PENTACOORDENAÇÃO

No caso da pentacoordenação as geometrias moleculares 
estudadas foram a bipiramidal trigonal (simetria '2h, Fi-

Figura 1 – Duas geometrias de menor valor de RT para espécies do tipo 
AB4

Td '4h

RT 0,01669 0,06299
θ φ θ φ

1 0º 0º 90º 0º
2 109,5º 0º 90º 90º
3 109,5º 120º 90º 180º
4 109,5º 240º 90º 270º

Tabela 1 – Valores de RT e coordenadas angulares usadas para os átomos 
periféricos referentes às duas geometrias mais estáveis para espécies do 
tipo AB4

gura 2A), de valor de RT ligeiramente mais baixo (Tabela 
2), e a piramidal quadrada (simetria C4v, Figura 2B).

GEOMETRIA IDEAL PARA HEXACOORDENAÇÃO

A geometria molecular de menor valor de RT (0,1188) para 
a hexacoordenação é a octaédrica (simetria Oh, Figura 3).

Figura 2 –  Duas geometrias de menor valor de RT para espécies do tipo 
AB5

'3h C4v

RT 0,09811 0,09921

θ θ θ φ

1 0º 0º 98,8º 0º

2 180º 180º 98,8º 0º

3 90º 90º 98,8º 90º

4 90º 90º 98,8º 180º

5 90º 90º 98,8º 270º

Tabela 2 – Valores de RT e coordenadas angulares usadas para os átomos 
periféricos referentes às duas geometrias mais estáveis para espécies do 
tipo AB5

Figura 3 – A geometria de menor valor de RT para espécies do tipo AB�

Oh

RT 0,1882
θ φ

1 0º 0º
2 180º 0º
3 90º 0º
4 90º 90º
5 90º 180º
6 90º 270º

Tabela 3 – Valores de RT e coordenadas angulares usadas para os átomos 
periféricos referentes à geometria mais estável para espécies do tipo AB�

Boletim Química n.º 131.indd   50 07-12-2013   23:22:45



51QUÍMICA 131  -  OUT-DEZ 13

QUÍMICA E ENSINO

GEOMETRIAS IDEAIS PARA HEPTACOORDENAÇÃO

Verificou-se que a geometria molecular ideal com valor 
de RT mais baixo (Tabela 4) é a octaédrica de face “en -
capada“ (simetria C3v, figura 4 A). Contudo, duas outras 
geometrias moleculares ideais apresentam valores muito 
próximos do mínimo: a prismática de face “encapada” 
(simetria C2v, Figura 4B) e a bipiramidal pentagonal (si-
metria D5h, Figura 4 C).

GEOMETRIAS IDEAIS PARA OCTACOORDENAÇÃO

Para espécies com oito átomos periféricos a geometria mo-
lecular ideal com valor de RT mais baixo (Tabela 5) e a anti 
prismática quadrada (simetria D4d Figura 5 A). Existem 
outras duas geometrias moleculares ideais com valores de 
RT próximos: a dodecaédrica (simetria D2d, Figura 5 B) e a 
cúbica (simetria Oh, Figura 5 C).

Figura 4 – Três geometrias de menor valor de RT para espécies do tipo 
AB7

Tabela 4 – Valores de RT e coordenadas angulares usadas para os átomos 
periféricos referentes às três geometrias mais estáveis para espécies do 
tipo AB7

C3v C2v D5h

RT 3,2300 3,2305 3,2656

θ φ θ φ θ φ

1 0º 0º 0º 0º 0º 0º

2 74,6º 0º 143,3º 0º 180º 0º

3 74,6º 120º 143,3º 180º 90º 0º

4 74,6º 240º 79,4º 48,7º 90º 72º

5 130,2º 60º 79,4º 131,3º 90º 144º

6 130,2º 180º 79,4º 228,7º 90º 216º

7 130,2º 300º 79,4º 311,3º 90º 288º

Figura 5 – Três geometrias de menor valor de RT para espécies do tipo 
AB8

GEOMETRIAS IDEAIS PARA NONACOORDENAÇÃO

Para espécies com nove átomos periféricos a geometria 
molecular ideal com valor de RT mais baixo (Tabela 6) é 
a prismática triangular de três faces “encapadas” (sime-
tria D3h Figura 6 A). Existe outra geometria molecular ideal 
com um valor de RT próximo: a anti prismática quadrada 
de topo “encapado” (simetria C4v, Figura 6 B).

D4d D2d Oh

RT 5,1846 5,2453 5,7579

θ φ θ φ θ φ

1 57,1º 0º 37,3º 0º 54,7º 0º

2 57,1º 90º 37,3º 180º 54,7º 90º

3 57,1º 180º 71,4º 90º 54,7º 180º

4 57,1º 270º 71,4º 270º 54,7º 270º

5 122,9º 45º 108,6º 0º 125,3º 0º

6 122,9º 135º 108,6º 180º 125,3º 90º

7 122,9º 225º 142,7º 90º 125,3º 180º

8 122,9º 315º 142,7º 270º 125,3º 270º

Tabela 5 – Valores de RT e coordenadas angulares usadas para os átomos 
periféricos referentes às três geometrias mais estáveis, para espécies do 
tipo AB8

Figura 6 – Duas geometrias de menor valor de RT para espécies do tipo 
AB9

Tabela 6 – Valores de RT e coordenadas angulares usadas para os átomos 
periféricos referentes às duas geometrias mais estáveis para espécies do 
tipo AB9

D3h C4v

RT 8,1055 8,1175

θ φ θ φ

1 44,7º 0º 0º 0º

2 44,7º 120º 68,9º 0º

3 44,7º 240º 68,9º 90º

4 90º 60º 68,9º 180º

5 90º 180º 68,9º 270º

6 90º 300º 127º 45º

7 135,3º 0º 127º 135º

8 135,3º 120º 127º 225º

9 135,3º 240º 127º 315º
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CONCLUSÃO

Os resultados obtidos estão de acordo com os publicados 
para as estruturas ideais [8], demonstrando-se assim, de 
forma prática e efica], que a utili]aomo de meios informá-
ticos facilmente acessíveis, bem como um conhecimento 
básico de Matemática e de Física permitem a obtenção de 
dados com interesse em Química.

NOTAS

Nota 1: e possível obter um ficKeiro Excel já preparado para 
utilização, em http://www.spq.pt/boletim/suplementos.

Nota 2: Exemplo da constituiomo do ficKeiro referente à geo-
metria bipiramidal pentagonal, usando como átomo central 
o iodo e como átomos periféricos o hidrogénio, para uma 
hipotética molécula IF7:
53  0  0  0
9  0,0000  0,0000  1,0000
9  0,0000  0,0000  -1,0000
9  1,0000  0,0000  0,0000
9  0,3090  0,9511  0,0000
9  -0,8090  0,5878  0,0000
9  -0,8090  -0,5878  0,0000
9  0,3090  -0,9511  0,0000
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A CONTENDA LIEBIG-WÖHLER E O CONCEITO DE ISOMERISMO

A revoluomo da 4uímica nos finais do séc. XVIII e princí-
pios do séc. XIX foi marcada por rupturas significativas. 
6mo disso exemplos o abandono da teoria do ¿ogisto e a 
introdução da teória atómica de Dalton. Simultaneamente, 
com a criação de revistas especializadas e de academias, os 
resultados científicos passaram a ser divulgados de forma 
mais rápida e alargada o que, se por um lado, fomentou a 
troca de ideias, por outro, possibilitou também os desen-
tendimentos públicos. 

Nas primeiras décadas do séc. XIX, os químicos Justus Lie-
big (1803-1873) e Friedrich Wöhler (1800-1882) foram 
protagonistas de um famoso diferendo que haveria, no en-
tanto, de ter um final feli] >1@.

Liebig, de origens modestas, começou como aprendiz de 
farmácia vindo a estudar Química nas Universidades de 
Bona e de Erlangen. Os bons resultados que obteve vale-

ANTIGUIDADES CIENTÍFICAS

Justus Liebig (esquerda) e Friedrich Wöhler (direita)

ram-lhe uma bolsa de estudo para Paris, onde frequentou 
as aulas de prestigiados professores como Louis Jacques 
Thénard (1777-1857) e Louis Joseph Gay-Lussac (1778- 
-1850). Foi no laboratório deste que se dedicou à análise 
orgânica, dispondo para o efeito das mais modernas técni-
cas da época. Interessou-se em particular pelo estudo dos 
derivados do ácido fulmínico (H-C=N-O), com os quais, 
em tempos – quando era um jovem aprendiz de farmácia 
– tinha provocado uma explosão [1]. Em 1824 chegou à 
fórmula do fulminato de prata, que publicou conjuntamen-
te com Gay-Lussac [2]. 

Wöhler licenciou-se em Medicina em Heidelberg em 1823, 
apesar de a sua inclinação ser para a Química. Nesta dis-
ciplina teve Leopold Gmelin (1778-1853) como professor. 
Foi este que conseguiu que Wöhler fosse aceite no labora-
tório de Jacob Berzelius (1779-1848), em Estocolmo. Tal 
como Liebig em Paris, Wöhler pôde adquirir em Estocol-
mo uma vasta experiência em Química Analítica. No labo-
ratório de Berzelius analisou o cianato de prata, concluindo 
que se tratava de um sal de um ácido desconhecido, o ácido 
ciknico (+-2-Cŀ1). 2s resultados desta análise quantita-
tiva eram surpreendentemente idênticos aos que Liebig ti-
nha obtido para o fulminato de prata [3]. 

Liebig, pessoa honesta e bem formada, era todavia deten-
tor de um temperamento algo agressivo e impetuoso que o 
levou de imediato a acusar Wöhler de não saber fazer aná-
lises. Liebig acabaria por analisar uma amostra de cianato 
de prata que o próprio Wöhler lhe enviou. Os resultados 
obtidos não deixaram então margem para dúvida: eram 
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iguais aos de Wöhler [4]. Deste modo, Liebig viu-se obri-
gado a admitir publicamente a incorrecção de ter posto em 
causa as capacidades do colega como químico analítico. 
Foi nestas circunstâncias que acabou por nascer entre os 
dois químicos uma ami]ade que duraria até ao fim das suas 
vidas, bem como uma frutuosa colaboraomo científica >6@.

Os achados de Wöhler e de Liebig criaram um embaraço 
à época, pois era entendimento geral que dois compostos 
com propriedades distintas deveriam possuir composições 
químicas diferentes. A solução para o problema veio de 
Berzelius, o mestre sueco de Wöhler e um dos maiores quí-
micos do século [6]. De resto, outros factos contribuíram 
para a racionalização do problema. Em 1825, ao investigar 
o material oleoso que se obtinha da queima da gordura de 
baleia para obtenção do gás de iluminação, Michael Faraday 
(1791-1867), isolou dois produtos: um líquido, o benzeno, 
e o outro gasoso, com uma composição percentual idênti-
ca à do JiV�ROHL¾FDQWH (etileno, C2H4), apesar da diferen-
te densidade. Hoje sabe-se que esse gás é o isobutileno 
(C4H8). Em 1822, Berzelius já tinha observado existirem 
dois óxidos de estanho diferentes com a mesma compo-
sição e, em 1828, a ureia que Wöhler sintetizou mostrou 
ter a mesma composição do cianato de amónio. Em 1823, 
Eilhard Mitscherlich (1794-1863) observou que os cristais 
de enxofre apresentavam formas (monoclínica ou rômbica) 
que variavam de acordo com o modo de preparação. Tam-
bém se sabia que a aragonite e a calcite eram duas formas 
cristalinas do carbonato de cálcio e que tanto a pirite como 
a marcassite eram FeS2. Sabia-se também que o diamante 
e a grafite eram ambos carbono e por volta de 1826 foi 
o próprio Berzelius quem descobriu que o ácido tartárico 
e o ácido racémico (racemato do ácido tartárico) tinham 
a mesma composição, apesar da diferença nalgumas das 
suas propriedades [1,6]. Assim, em 1831, Berzelius propôs 
o conceito de isomerismo (da palavra grega que significa 
“partes iguais”), de acordo com o qual compostos isomé-
ricos teriam a mesma composição, contendo igual número 
absoluto e relativo de átomos mas apresentando proprie-
dades distintas [7]. Disso eram exemplos o fulminato de 
prata e o cianato de prata. Por sua ve], o gás oleificante e o 
isobutileno não seriam isómeros já que possuíam o mesmo 
número relativo de átomos.

Para Berzelius, o isomerismo provinha da possibilidade de 
os átomos poderem ligar-se de diferentes modos para for-
mar moléculas, o que era perfeitamente concebível à luz da 
teoria atómica de Dalton. Esta explicação foi bem aceite 
e - apesar de na época o conceito de massa molar ser ainda 
vago - o termo isómero adquiriu gradualmente o seu signi-
ficado actual. Em 1841 Ber]elius Kaveria também de intro-
duzir o conceito de alotropia para as diferentes variedades 
de um elemento, enquanto que o conceito de SROLPRU¾VPR 
era aplicado a compostos que ocorrem em mais do que uma 
forma cristalina [8].

Como observaomo final assinale-se que *a\-/ussac tinKa 
já notado em 1814 que a composição percentual do ácido 
acético e da celulose são idênticas e que “o arranjo dos áto-
mos num composto tem a maior in¿uência no seu carácter 
neutro, ácido ou alcalino”, abrindo assim, implicitamente, 
o caminho para a descoberta do isomerismo [9,10].

NOTAS COMPLEMENTARES

Wöhler destacou-se inicialmente em estudos da quinona e 
da hidroquinona, importantes para o desenvolvimento da 
Química Orgânica, mas a partir de 1839 centrou-se funda-
mentalmente na Química Inorgânica. Nesta área deu, entre 
outros, contributos relevantes para o conhecimento da quí-
mica do boro, do silício e do fósforo, tendo ainda isolado 
o berílio e o alumínio [1]. A sua longa carreira académi-
ca iniciou-se em 1825 na Escola Politécnica de Berlim, 
mudando-se posteriormente para a Universidade de Göt-
tingen, onde permaneceu até à morte. Em 1834 foi elei-
to membro da Academia Real Sueca das Ciências. O seu 
nome ficou para sempre associado à descoberta da síntese 
da ureia (1828) pela contribuição decisiva que esta teve 
para a rejeição da doutrina do vitalismo [11,12].

Leibig teve igualmente uma carreira académica brilhante, 
iniciada em 1824 na Universidade de Giessen (sob reco-
mendação do famoso navegador Alexander von Humbolt), 
onde fundou uma escola de ensino e de investigação de 
grande reputação. Vinte e oito anos depois aceitou um lu-
gar na 8niversidade de 0unique, que ocupou até ao fim 
da vida. É considerado o “pai” da Química Agrícola, tendo 
efectuado, entre outros, estudos sobre o nitrogénio como 
elemento nutriente das plantas e de desenvolvimento de 
fertili]antes artificiais. Destacou-se também na 4uímica 
Biológica com a criação de um método de produção de ex-
tracto de carne, o qual foi comercializado a partir de 1865. 
Foi editor da revista Annalen der Chemie und Pharmacie e 
em 1845 recebeu o título de barão. O seu congenial “mau-
-feitio” fê-lo incompatibilizar-se com vários colegas, entre 
os quais Louis Pasteur e Jacob Berzelius. 

Da grande ami]ade e da colaboraomo científica entre -ustus 
/eibig e FriedricK :|Kler ficou um legado de mais de mil 
cartas que trocaram entre si [1]. 
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6. Transferir a mistura para o molde pressionando para que fique bem firme.  

 

 

 

7. Após 24 horas retirar, com muito cuidado, os sais de banho do molde.  

8. Experimentar colocando um cubo de sais dentro de água e observar o que acontece.  

 

 

 

 

 

Explicação:  

Quando se coloca o cubo com os sais dentro de água liberta‐se um gás ‐ o dióxido de carbono, que 

resulta da reacção entre o ácido cítrico que é uma substância ácida, e o bicarbonato de sódio que é 

uma  substância  básica  (ver  QUÍMICA  nº  121,  pág.  70‐71).  Uma  vez  dentro  de  água,  os  sólidos 

começaram a dissolver‐se e entraram em contacto um com o outro, dando‐se então uma reacção, 

que se diz de neutralização. Forma‐se água e dióxido de carbono, este último como é um gás começa 

a borbulhar dentro da água, o que ajuda também a espalhar a fragância. 

O  sulfato  de magnésio  tem  um  efeito  relaxante,  e  o  amido  de milho 

ajuda  a  dar  forma  aos  sais,  a  modelar.  Estes  sais  de  banho  são 

efervescentes  e  devem  ser  acondicionados  num  recipiente  hermético, 

para evitar que fiquem com humidade. Pode usar‐se óleo de amêndoas 

doces e fragrâncias ou óleos essenciais de qualidade alimentar, embora 

já se encontrem disponíveis alguns produtos específicos para este efeito. 
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25/09/2013. 

2 Adaptado de JCE Classroom Activity (#58): Bath bubblers, Harris, M. E.; Walker, B. J. Chem. Educ. 
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DESTAQUES

10ª Conferência de Química Inorgânica da SPQ
11 – 12 Abril 2014 na Costa da Caparica

A Divisão de Química Inorgânica da Sociedade Portugue-
sa de Química vai realizar a 10.ª Conferência de Química 
Inorgânica da SPQ que irá decorrer na Costa da Caparica, 
nos dias 11 e 12 de Abril de 2014. 

O programa constará de lições plenárias, comunicações 
orais, comunicações breves (5 min) e de posters sobre to-
dos os temas de Química Inorgânica. Serão premiados o 
melhor poster e a melhor apresentação breve.

Terá lugar a atribuição do 2.º Prémio Alberto Romão Dias, 
instituído pela SPQ em 2009, e atribuído durante a con-
ferência da Divisão de Química Inorgânica. Este prémio 
é concedido a um químico que, pela obra científica pro-
du]ida em Portugal, tenKa contribuído significativamente 
para o avanço da Química Inorgânica e Organometálica, 
em qualquer das suas áreas.

conf.inorganica@chemistry.pt
http://www.10cqi.eventos.chemistry.pt

Simpósio SPQ-Analítica-2014
14 – 15 Abril 2014 em Coimbra

O Simpósio SPQ-Analítica-2014 decorrerá entre 14 e de 
15 abril de 2014, no Departamento de Química da Univer-
sidade de Coimbra. A organização é da Divisão de Química 
Analítica da Sociedade Portuguesa de Química.

O Simpósio SPQ-Analítica-2014 inclui uma ampla varie-
dade de abordagens académicas que conduzem a uma me-
lhor compreensão de todos os aspectos da área altamente 
interdisciplinar da Química Analítica. Os temas abordados 
incluem: metodologias analíticas modernas; electroanálise; 
validação de métodos; biossensores e bioelectrónica; aná-
lise em ¿uxo� quimiometria� aplicao}es biotecnológicas.

2 programa científico constará de lio}es plenárias, key-
notes convidadas, comunicações orais e em painel sobre 
todos os temas de Química Analítica moderna, com espe-
cial ênfase em novos materiais para sensores e detectores e 
novas técnicas de análise de dados complexos. 

2s desafios tra]idos pelas novas metodologias analíticas 
para aplicações ambientais, bem como o desenvolvimento 
de sensores e novas estratégias de miniaturização em análi-
ses alimentares e clínicas serão objecto de discussão.

brett@ci.uc.pt
http://www.analytical2014.eventos.chemistry.pt

4th Portuguese Young Chemists Meeting (4PYCheM)
29 Abril – 1 Maio 2014 em Coimbra

O Grupo de Jovens Químicos da Sociedade Portuguesa de 
Química (SPQ) e o Departamento de Química da Facul-
dade de Ciências e Tecnologia da Universidade de Coim-
bra organizam o 4th Portuguese Young Chemists Meeting 
(4PYCheM) que irá decorrer em Coimbra entre os dias 29 
de Abril e 1 de Maio de 2014.

O 4PYCheM tem como objectivo principal a difusão do 
trabalKo científico em 4uímica de Movens investigadores 
em Portugal ou no estrangeiro. Pretende-se também enfati-
]ar a ligaomo entre a investigaomo científica fundamental e 
a sua aplicabilidade na prática industrial, apontando novas 
oportunidades profissionais e motivando o espírito empre-
endedor dos participantes. Para além de procurar projectar 
e aprofundar o interesse pela Química na sociedade, este 
congresso visa reforçar o desenvolvimento de redes de 
contacto entre os jovens investigadores, promovendo as 
suas capacidades de comunicação e de trabalho. Na confe-
rência estarão presentes Aaron Ciechanover, Prémio Nobel 
da Química em 2004 e Ada Yonath, Prémio Nobel da Quí-
mica em 2009.

4pychem@chemistry.pt
http://www.4pychem.eventos.chemistry.pt/

20th International Symposium on Surfactants in Solution (SIS)
22 – 27 Junho 2014 em Coimbra

Após o simpósio anterior que decorreu em Edmonton 
(2012), o 20th International Symposium on Surfactants in 
Solution (SIS) irá ser realizado em Coimbra entre 22 e 27 
de Junho de 2014. A conferência SIS irá fornecer o fórum 
ideal para estimular ideias e estabelecer colaborações, bem 
como para iniciar discussões frutíferas sobre os mais di-
versos temas sobre surfactantes e ciência coloidal, que vão 
desde biocolóides a interfaces nanoestruturadas e de mate-
riais auto-organizados a formulações.

Alguns dos temas a abordar incluem: Adsorção em in-
terfaces; Fenómenos de capilaridade; Tensão interfacial, 
Reologia interfacial e forças interfaciais; Monocamadas e 
filmes de /angmuir-Blodgett� Fenómenos electroestáticos 
e electrocinética; Termodinâmica e cinética de sistemas 
baseados em surfactante; Solubilização e reactividade em 
sistemas auto-organizados; Micelas, emulsões e microe-
mulsões; Surfactantes nas ciências da vida, meio ambiente, 
nano e microtecnologia.

sis2014@qui.uc.pt
http://www.uc.pt/fctuc/dquimica/sis2014
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DESTAQUES

Conferência EUCHEM 2014
6 – 11 Julho em Tallin, Estónia

Em 1966, a primeira Conferência EUCHEM em sais fun-
didos teve lugar na Noruega e a série de conferências con-
tinuou a ter lugar nos anos pares até 2004, altura em que 
se verificou uma mudanoa no modelo destas conferências. 
Em 2006, as comunidades de sais fundidos e líquidos ióni-
cos uniram forças pela primeira vez, e a Conferência EU-
CHEM em sais fundidos foi relançada como Conferência 
EUCHEM em sais fundidos e líquidos iónicos. Desta for-
ma a EUCHEM 2014 é a 5.ª Conferência em sais fundidos 
e líquidos iônicos, mas é a 25.ª conferência na série original 
de reuniões EUCHEM sobre sais fundidos. A conferência 
decorre entre 6 e 11 de Julho de 2014 em Tallin na Estónia.

A Conferência EUCHEM 2014 em sais fundidos e líquidos 
iónicos tem como objectivo proporcionar um fórum para 
discutir o estado da arte da investigação em sais fundidos 
e líquidos iónicos, e como transferir métodos e técnicas 
entre os diferentes regimes de temperatura. A conferência 
também se vai debruçar sobre as perspectivas futuras dos 
meios iónicos utili]ados para fins académicos e industriais.

euchem2014@ttu.ee
hppt://www.euchem2014.ttu.ee

5th European Chemistry Congress (5th EuCheMS)
31 Agosto – 4 Setembro 2014 em Istambul, Turquia

No 5th EuCheMS Chemistry Congress os tópicos considerados 
serão: Recursos e ambiente (Contaminantes ambientais de 
preocupação emergente; Qualidade da água e produção de ali-
mentos; Recursos naturais e mineração; Processos oxidativos 
avançados para tratamento de água; Qualidade do ar); Quími-
ca e sociedade (Química no contexto cultural - a salvaguarda 
do passado com responsabilidade para com o futuro; Química 
no contexto europeu multinacional - educação e comunica-
ção); Materiais (Propriedades, estrutura e síntese de materiais 
em condições extremas; Nanoquímica; Materiais funcionais; 
Materiais de Energia; Sólidos macios e polímeros); Síntese e 
Catálise; Avanços em síntese inorgânica; Síntese de compos-
tos funcionais para aplicações em bioimagem e aplicações 
relacionadas; Avanços em síntese orgânica; Química para 
e nas Ciências da Vida (Imaginologia nas ciências da vida; 
Química biológica e descoberta de fármacos; Os avanços na 
Química de biomacromoléculas); Compreender a matéria e 
as reacções (Da biómica à metabolómica e à funcionómica; 
Bioanalítica para as ciências da vida; Materiais naturais e ar-
tificiais nanoestruturados� Avanoos em métodos analíticos).

tkd@turchemsoc.org
http://www.euchems2014.org

AGREGADOS DE NANOPARTÍCULAS DE OURO NA TERAPIA DO CANCRO

Um grupo de cientistas chineses criou nanopartículas de ouro que respondem às mudanças no pH, agregando-se em 
condições ácidas. O grupo espera que o seu trabalho contribua para o processo de entrega directa dos fármacos anti-
cancerígenos nos tumores, os quais são mais ácidos que os tecidos sãos, com a vantagem das nanopartículas desen-
volvidas permanecerem nas células cancerosas durante mais tempo que outras nanopartículas sensíveis ao pH. Os 
cientistas da Universidade de Zhejiang, China, prepararam nanopartículas de ouro (AuNPs, 16 nm) revestidas com 
monocamadas zwiteriónicas auto-montadas que se apresentaram estáveis nas condições de pH do sangue e tecidos sãos 
mas que se agregaram instantaneamente em resposta ao meio extracelular ácido dos tumores. As AuNPs zwiteriónicas 
revelaram uma rápida, ultra-sensível e reversível resposta a variações de pH de 7,4 até 6,5. A pH 7,4 mostraram estar 
bem dispersas e com excelente capacidade de resistir ao ataque por macrófagos. No entanto, a pH 6,5 sofreram rápida 
agregação sendo absorvidas rapidamente por células cancerosas. Testes in vivo mostraram que ao fim de 24 K a quan-
tidade de AuNPs que permanecia no tumor era cerca do dobro da quantidade observada para outras AuNPs revestidas 
já estudadas por outros grupos. Uma avaliação preliminar da ablação tumoral fototérmica sugere que a agregação de 
AuNPs pode ser aplicada na terapia fototérmica do cancro. Estes resultados sugerem que a agregação controlada de 
nanopartículas sensíveis ao microambiente tumoral pode servir como uma estratégia universal para melhorar a retenção 
e a absoromo celular de nanopartículas inorgknicas em tumores. A modificaomo das nanopartículas com uma superfície 
zwiteriónica pode proporcionar uma maneira fácil para potenciar essas propriedades de retenção e absorção celular. 
De acordo com o autor Ji Jian, a sensibilidade das nanopartículas ao pH também abre várias outras possibilidades de 
investigação uma vez que a existência de um gradiente de pH é uma característica comum quer em tecidos cancerosos 
quer em tecidos com outras enfermidades ou organelos celulares. Raphaël Lévy, um investigador da Universidade de 
Liverpool, Reino Unido, referiu que foi notável os autores terem conseguido testes positivos in vivo e não apenas testes 
positivos in vitro, que outros grupos haviam já reportado. No entanto, Lévy expressa alguma preocupação uma vez 
que o facto da retenção ser baseada num processo de agregação, serão necessárias doses elevadas de NPs para que o 
mecanismo possa funcionar em seres humanos.

(adaptado de “Stealthy nanoparticles gather to take on tumours”, ACS Nano, 2013, DOI: 10.1021/nn402201w; 
http://www.rsc.org/chemistryworld/2013/07/nanoparticles-cancer-tumour-ph-delivery)

Paulo Mendes
(pjgm@uevora.pt)

ACTUALIDADES CIENTÍFICAS
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FOTOLUMINESCÊNCIA DE NANOPARTÍCULAS DE OURO-COBRE

Tanto as nanopartículas de ouro como as nanopartícu-
las de cobre estão já consideravelmente bem caracteri-
zadas e as suas aplicações são muito vastas, desde as 
industriais (como catalisadores) às farmacêuticas (como 
transportadores de fármacos no organismo). No entanto, 
as nanopartículas bimetálicas de ouro e cobre não se en-
contram ainda tão bem estudadas.
As nanopartículas discretas de ouro com diâmetros entre 
2 e 3 nm apresentam propriedades notáveis que incluem 
melhor comportamento catalítico e fotoluminescência. 
No entanto, o ajuste destas propriedades é limitado pelo 
estreito intervalo em que são observadas. Num trabalho 
de Andolina et al. (2013) foi apresentada a síntese de 
nanopartículas bimetálicas de uma liga de ouro-cobre 
(diâmetro de aproximadamente 2-3 nm) que apresen-
tam fotoluminescência que pode ser ajustada alterando a 
composição da liga. Através de Microscopia Electrónica 
de varrimento, espectroscopia fotoelectrónica de raios 
X, espectrometria de massa ICP-MS e RMN de protão, 
concluíram que as nanopartículas produzidas eram ho-
mogéneas, discretas e cristalinas. Variando a razão mo-
lar de cobre nas nanopartículas, entre 0 e 100�, verifi-
caram que o máximo de fotoluminescência passava dos 
947 para os 1067 nm, com excitação a 360 nm.
2s valores de brilKo (coeficiente de extinomo molar ; 
rendimento quântico) apresentaram valores superio-
res por mais de uma ordem de grandeza, relativamente 
aos complexos de lantanídeos mais brilhantes no in-
fravermelho próximo, ou a pequenas moléculas-sonda 
testadas nas mesmas condições. Para os autores, estas 
nanopartículas oferecem uma nova plataforma para in-
vestigação das origens estruturais da fotoluminescência 
de nanopartículas metálicas. Na prática, a observação 
destes fenómenos revela uma classe promissora de na-
nopartículas, estáveis e reguláveis no infravermelho 
próximo, para aplicação como sondas biológicas.

(adaptado de http://www.sciencedaily.com/
releases�2013�05�130514122803.Ktm"utmB

source=feedburner&utm_medium=email&utm_camp
aign=Feed%3A+sciencedaily+%28ScienceDaily%3A
+Latest+Science+News%29> e de J. Am. Chem. Soc., 

2013; 135, 5266; DOI: 10.1021/ja400569u)

António J.G. Mendonça 
(mendonca@ubi.pt)
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AGENDA

12  – 17 Janeiro 2014 em Bangalore, Índia
27th International Carbohydrate Symposium (ICS 2014)
icas@orgchem.iisc.ernet.in
http://www.ics2014bangalore.in

11 – 12 Abril 2014 na Costa da Caparica
10.ª Conferência de Química Inorgânica da SPQ
conf.inorganica@chemistry.pt
http://www.10cqi.eventos.chemistry.pt

13 – 16 Abril 2014 em Atenas, Grécia
XII Conference on Optical Chemical Sensors & 
Biosensors (EUROPT(R)ODE XII)
secretariat@europtrode2014.eu
http://www.europtrode2014.eu

14 – 15 Abril 2014 em Coimbra
Simpósio SPQ-Analítica 2014
brett@ci.uc.pt
http://www.analytical2014.eventos.chemistry.pt

29 Abril – 1 Maio 2014 em Coimbra
4th Portuguese Young Chemists Meeting (4PYCheM)
4pychem@chemistry.pt
http://www.4pychem.eventos.chemistry.pt/

10 – 13 Junho 2014 em Timisiora, Roménia
15th International Conference on Polymers and Organic 
Chemistry (POC-2014)
corneliu.davidescu@chim.upt.ro

11 – 15 Junho 2014 em Malmö, Suécia
15th International Conference on Electroanalysis (ESEAC)
david@chemsoc.se
http://www.eseac2014.com

22 – 27 Junho 2014 em Coimbra
20th International Symposium on Surfactants in Solution 
(SIS)
sis2014@qui.uc.pt
http://www.uc.pt/fctuc/dquimica/sis2014

23 – 28 Junho 2014 em Upsala, Suécia
18th International Symposium on Bioluminescence and 
Chemiluminescence (ISBC 2014)
isbc2014@akademikonferens.uu.se
http://www.conference.slu.se/isbc2014/

26 – 30 Junho 2014 em Kharkiv, Ucrânia
Modern Physical Chemistry for Advanced Materials – 
2014 (MPC’ 2014)
beketov2014@karazin.ua
http://www-chemo.univer.kharkov.ua/beketov2014/

6 – 11 Julho 2014 em Tallin, Estónia
EUCHEM 2014
euchem2014@ttu.ee
http://www.euchem2014.ttu.ee

6 – 11 Julho 2014 em Trenčianske Teplice, Eslováquia
11th International Conference on Solid State (SSC 2014)

uachmdra@savba.sk
http://www.ssc2014.sav.sk

13 – 18 Julho 2014 em Toronto, Canadá
23rd International Conference on Chemistry Education 
(ICCE-23)
icce2014@chem.utoronto.ca 
http://www.icce2014.org 

13 – 18 Julho 2014 em Bordéus, França
XXVth IUPAC Symposium on Photochemistry
d.bassani@ism.u-bordeaux1.fr
http://www.photoiupac2014.fr

13 – 18 Julho 2014 em Sapporo, Japão
XXVIth International Conference on Organomettalic 
Chemistry (ICOMC 2014)
tamotsu@cat.hokudai.ac.jp
http://www.ec-pro.co.jp/icomc2014/

10 – 14 Agosto 2014 em S. Francisco, EUA
13th IUPAC International Congress of Pesticide Chemistry
kracke@dow.com 
http://www.iupac2014.org

10 – 15 Agosto 2014 em Otava, Canadá
22nd International Conference on Physical Organic 
Chemistry (ICPOC-22)
pmmayer@uottawa.ca
http://www.events.sciences.uottawa/ICPOC22/welcome.
html

24 – 28 Agosto 2014 em Praga, República Checa
XVth International Meeting on Boron Chemistry (IME 
Boron XV)
gruner@iic.cas.cz
http://www.imeboronxv.cz

31 Agosto – 4 Setembro 2014 em Istambul, Turquia
5th EuCheMS Chemistry Congress
tkd@turchemsoc.org
http://www.euchems2014.org

7 – 11 Setembro 2014 em Lisboa
EFMC-ISMC 2014 - 23rd International Symposium on 
Medicinal Chemistry
info@LDOrganisation.com 
http://www.ldorganisation.com/v2/produits.
pKp"langue englisK	cleBmenus 1238915495

14 – 17 Outubro 2014 em Lima, Perú
31.º Congreso Latinoamericano de Química (CLAQ- 
-2014) / XXVII Congreso Peruano de Química
claq2014@gmail.com
http://www.claq2014.blogspot.pt

9 – 14 Agosto 2015 em Busan, Coreia
IUPAC 2015 45th World Chemistry Congress
office#iupac2015.org
http://www.iupac2015.org/
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O QUÍMICA, Boletim da Sociedade Portuguesa de Química, versa to-
dos os assuntos relacionados com a Química, e em particular os que 
dizem respeito à Química em Portugal.
Neste Boletim publicam-se entrevistas, reportagens, artigos solicitados 
e propostos, noticiário, recensões de livros e outras publicações e cor-
respondência dos leitores. É incentivada a submissão voluntária de ma-
nuscritos de carácter relativamente geral e escritos de modo a despertar 
interesse a um vasto leque de leitores.
O QUÍMICA, embora nmo sendo especiali]ado na +istória e Filosofia 
da Química, encoraja a submissão de contribuições nesta área, podendo 
também incluir artigos de autores especialmente convidados para publi-
carem sobre temas específicos deste domínio.

NORMAS DE COLABORAÇÃO E INSTRUÇÕES PARA OS AUTORES

 CONTACTOS:
Editor do Química - Boletim da Sociedade Portuguesa de Química: João Paulo andré
Departamento de Química - Universidade do Minho - 4710-057  Braga
Tel.: 253 604 385  -  E-mail: bquimica@quimica.uminho.pt

1.  Os manuscritos devem ser enviados por correio electrónico, para o endereço bquimica@quimica.uminho.pt, dirigidos 
ao Editor do QUÍMICA. O material submetido deverá conter o seguinte: 
a.  Um arquivo MS Word com as figuras e tabelas incorporadas. 2 texto deve ser escrito com espaoamento duplo. 

Tabelas, gráficos e ilustrao}es devem ser numerados e incorporados com as respectivas legendas descrevendo 
sumariamente o seu conte~do. As citao}es longas devem ficar destacadas no texto� as curtas devem ser colocadas 
entre aspas.

b.  8m arquivo adicional devidamente identificado, por cada gráfico ou ilustraomo, em formato JPEG ou TIFF, com 
a resoluomo adequada a uma boa reproduomo gráfica no tamanKo original.

2.  Os manuscritos devem conter um resumo de 50 a 200 palavras com a descrição do respectivo conteúdo. Salvo casos 
excepcionais, os textos nmo devem exceder cerca de 30 000 caracteres (5 a 6 páginas da revista, incluindo as figuras).

3.  Os manuscritos devem seguir, tanto quanto possível, as recomendações da IUPAC quanto à nomenclatura e unidades.
4.  As referências devem ser numeradas sequencialmente à medida que sejam citadas ao longo do texto e indicadas por 

um número colocado entre parênteses rectos (por exemplo: [1] ou [2,3] ou [4-8]). As referências devem ser compila-
das no fim do texto, obedecendo aos seguintes formatos:

Livros:
[1]  S.J. Formosinho, “Fundamentos de Cinética Química”, Fundação Calouste Gulbenkian, Lisboa, 1982
[2]  R.S. Turner, 8QLYHUVLW\�5HIRUPHUV�DQG�3URIHVVLRQDO�6FKRODUVKLS�LQ�*HUPDQ\�����������, in L. Stone (ed.), “The Uni-

versity in Society”, Princeton University Press, Princeton, 1974, 495-531
[3]  R.S. Turner, op. cit., 496-497
Publicações Periódicas:
[4]  G. Krager, Nachr. Chem. 53 (2005) 136-138
[5]  A.N.L. Lopes, J.G. Ferreira, Anal. Biochem. 342 (2005) 195-197
Fontes Manuscritas:
As fontes manuscritas devem conter todas as informações necessárias que permitam a sua localização; referências poste-
riores devem citar nome, data e abreviatura da fonte, caixa, número da página ou fólio:
[6]  Carta de Adolphe Wurtz a Jean-Baptiste Dumas, 15 de Fevereiro de 1864, Paris, Archives de l’Académie des Sciences, 

Dossier Wurtz.
Endereços Electrónicos:
A utili]aomo de endereoos electrónicos deve ser evitada e limitada a fontes institucionais fidedignas� deve conter o ende-
reço completo, de modo a permitir a localização da fonte, e a data de acesso.
[7]  SDBS Web: http://www.aist.go.jp/RIODDB/SDBS (National Institute of Advanced Industrial Science and Techno-

logy, acedido em 01-01-2006).

5.  2s agradecimentos devem ser colocados no fim dos artigos, antes das referências.
6.  O corpo editorial acusará a recepção das colaborações propostas e os textos serão apreciados por um ou mais avalia-

dores. Com base nas apreciações obtidas, será decidida a aceitação, a recusa ou eventualmente a revisão dos textos 
pelos autores antes de ser tomada uma decismo definitiva.

7.  Em casos especiais, sujeitos à concordância da Comissão Editorial do QUÍMICA, as contribuições poderão ser publi-
cadas em inglês, ou noutra língua estrangeira, devendo então conter um resumo suplementar em português.

8.  Os manuscritos submetidos para publicação no QUÍMICA não podem ser submetidos a outras revistas. A reprodução 
de figuras Má publicadas carece da devida autori]aomo pelo detentor dos direitos. A autori]aomo para reprodu]ir imagens 
é inteiramente da responsabilidade do autor, o que deverá ser referido nos casos em que se aplique.

9.  Os direitos de autor dos artigos publicados são propriedade da Sociedade Portuguesa de Química, não se autorizando a 
sua reprodução total ou parcial, mesmo sob a forma de tradução numa língua diferente, salvo com autorização escrita 
da Comissão Editorial.

10. No caso dos autores desejarem corrigir as provas dos textos aceites para publicação, deverão indicá-lo expressamente 
aquando da submissão do manuscrito.

11. As provas tipográficas dos artigos em co-autoria, bem como as separatas, sermo enviadas para o autor responsável, a 
menos que o Editor seja informado do contrário.

12. A inobservância de qualquer das normas de colaboração poderá levar à devolução do texto recebido. 

Boletim Química n.º 131.indd   64 07-12-2013   23:23:04




