226

original, ird favorecer a reagao de formacdo do respectivo
hidreto metélico, garantindo maior quantidade de &tomos
do metaloide na altura de observagao da chama, pois mui-
tas vezes a energia fornecida pela chama néo é suficiente
para promover uma eficiente atomizagao. Os resultados
obtidos pelos métodos desenvolvidos serdo comparados
com aqueles obtidos diretamente por GF AAS.
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Este projeto tem como objetivo a implementag¢do de
uma nova linha de pesquisa em quimica orgénica, com-
pondo uma das a¢des que vém sendo tomadas pela fa-
culdade visando ao apoio dos novos cursos de quimica e
engenharia ambiental que foram implementados hd trés
anos. Pretende-se iniciar uma linha de pesquisa na drea
de quimica orgénica envolvendo sintese e caracterizagao
estrutural de novos compostos orgéanicos a partir da uti-
lizagao do di6éxido de carbono como material de partida.
O desenvolvimento de tecnologias para utilizagao do CO,
tem na atualidade uma relevante importancia visando a
dois objetivos fundamentais; a diminuigao do CO, emi-
tido para atmosfera, o que tem uma conota¢do ambien-
tal devido ao efeito estufa, e a substitui¢do de tecnologias
que utilizam reagentes altamente téxicos como o fosgénio
(considerado arma quimica) para preparagao de compos-
tos orgdnicos usados como pesticidas, firmacos, e em ou-
tras aplicacoes industriais, como é o caso dos carbamatos
(poliuretanos) e carbonatos orginicos (carbonatos cicli-
cos e policarbonatos). O uso do CO, em sintese requer a
ativagao da molécula de CO,, que pode ser realizada com
bases orgénicas. Para tal fim, deve-se fazer um estudo ex-
perimental e tedrico das bases propostas (amidinas, gua-
nidinas e aminas em geral, alcdxidos, fen6xidos etc.) que
gere conhecimento sobre os fatores que governam a reati-
vidade dessas bases frente a molécula de CO,, permitindo
a otimizagdo dos processos de ativagdo. Nesse sentido, se-
rao estudadas a formagao dos complexos [Base orgénica
— CO,] e as possiveis correlagdes da reatividade das bases
com parametros fisico-quimicos destas, determinados por
meio da utilizagdo de programas de computagdo utiliza-
dos em quimica tedrica. Um aspecto de particular impor-
tancia é a seletividade da reagdo da base com a molécu-
la de CO,, ainda na presenga de outros 4cidos de Lewis,
assim como o comportamento preferencial dessas bases
como nucledfilos quando estao na presenga do CO,. Para
este estudo, serdo determinadas as energias dos orbitais

de fronteira para as moléculas na suas conformagdes de
minima energia. Com esses resultados, pode-se aplicar o
principio Hard-Sof Acid and Bases (HSAB) de Pearson e
comparar as durezas relativas das bases para determinar a
sua reatividade frente a molécula de CO,. Esses resultados
tedricos serdo correlacionados com a reatividade determi-
nada experimentalmente e com a atividade de transferén-
cia da molécula de CO, frente a outras bases nucleofilicas.
Assim, serd determinado o cardter reversivel da fixacao de
CO, pelas bases experimentadas e as condigoes para a sa-
ida do CO,. Esse aspecto estd relacionado com a atividade
mimética da anidrase carbonica e pode conduzir a estu-
dos interessantes de cardter farmacoldgico. Serd estudada
a viabilidade da utilizagao do CO, em condigdes de alta
pressdo (estado supercritico) para a substituigao de sol-
ventes organicos nas reagdes com as bases.
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Este projeto destina-se a implanta¢do de uma linha
de pesquisa em simula¢des computacionais de biomem-
branas, a ser desenvolvida junto ao grupo de biomembra-
nas, do Departamento de Bioquimica — Instituto de Biolo-
gia da Unicamp. O projeto propde a utilizacdo de técnicas
de simula¢do computacional para investigar, com detalhe
microscopico, a interagdo de anestésicos locais com mem-
branas bioldgicas. O estudo serd focalizado nas proprie-
dades estruturais e dindmicas de bicamadas e lipossomas
de fosfolipidios (na escala de tempo dos nanossegundos),
nas fases biologicamente relevantes.
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Hidrocarbonetos policiclicos aromaticos (HPAs) re-
presentam uma importante classe de carcinégenos quimi-
cos formados durante a combustao incompleta de material
orgénico. Desde que o potencial carcinogénico dos HPAs foi
comprovado, principalmente em relagao ao benzo(a)pireno,



