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velmente com os grupos funcionais dos polissacarideos
por meio de interagdes eletrostaticas ou de pontes de hi-
drogénio, promovendo assim a formag¢iao de monocama-
das estdveis. A cinética e as isotermas de adsor¢do serdo
obtidas in situ por elipsometria. A influéncia da massa
molar e forga i6nica do meio sobre o comportamento de
adsorgao dos polissacarideos serd investigada. A adsor¢ao
competitiva entre polissacarideos de diferentes massas
molares, graus de substituicdo e constitui¢des quimicas
também devera ser estudada. As massas molares médias
dos polissacarideos serdo estimadas por medidas de vis-
cosimetria capilar. Medidas de angulo de contato serdo
feitas a fim de se obter informagdes qualitativas sobre a
rugosidade, a homogeneidade e o carater hidrofilico ou
hidrofébico das superficies. A imobiliza¢ao de albumina,
fibrinogénio, imunoglobulina G e lipase sobre os substra-
tos sélidos (antes e depois do recobrimento com polis-
sacarideos) serd investigada mediante medidas elipsomé-
tricas. A atividade catalitica das lipases imobilizadas serd
testada por meio de reagdes de esterificagdao. Deseja-se
com este projeto estudar polissacarideos que sirvam para
o desenvolvimento de materiais biocompativeis e croma-
tograficos e biossensores.

Determinacao eletroquimica de metais
pesados em aguas naturais com
ultramicroeletrodos

Sonia Maria da Silva
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Vigéncia: 1/3/1998 a 31/10/1999

O desenvolvimento de técnicas eletroanaliticas com
uso de ultramicroeletrodos possibilita andlises de metais
pesados em diversas matrizes de interesse ambiental, in-
cluindo dguas naturais, nas quais se pretende determinar
simultaneamente chumbo, cddmio, cobre e mercurio. A
metodologia envolve a aplicagao da voltametria de redis-
solucdo anddica, com o uso de um amplificador de cor-
rente, acoplado a um microcomputador, e ultramicroe-
letrodos de fibra de carbono, ouro e platina. As amostras
deverao ser analisadas com e sem tratamento prévio (di-
gestao dcida), na presenga ou ndo de eletrélito suporte, vi-
sando-se atingir limites de detec¢ao inferiores a 10 ugl-!.
Os resultados serdo avaliados por testes de recuperagdo ou
comparados com os obtidos por técnicas convencionais
como espectroscopia de absor¢ao atomica, para interva-
los maiores de concentracio.

Modelos tedricos em reacdes
de transferéncia de carga

Vitor Barbanti Pereira Leite

Instituto de Biociéncias, Letras e Ciéncias Exatas
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Vigéncia: 1/9/1998 a 30/9/2002

O projeto desenvolverd, por meio de modelos sim-
ples, o estudo de trés topicos associados a reagoes de
transferéncia de carga. O primeiro tépico consiste em
utilizar modelos de vidro de spin (spin glass) para o es-
tudo de dinidmica de solventes em reagdes de transfe-
réncia de carga. A dindmica de solvente ocorre em uma
superficie de potencial multidimensional e essa super-
ficie apresenta um grande nimero de minimos locais.
O problema critico, que serd tratato neste trabalho, ¢
compreender as condi¢des sob as quais a dinamica do
solvente pode ser representada por uma dnica coorde-
nada coletiva de rea¢ao. Um outro aspecto dessas rea-
¢oes envolve o célculo do elemento de matriz de aco-
plamento entre estados doador e aceitador eletrénicos.
No segundo tdpico, estudaremos a dependéncia desses
elementos de matriz quando os doadores e aceitadores
estiverem intercalados ao longo de uma hélice de DNA.
Nesse caso, a reagdo de transferéncia de elétrons ocorre a
grandes distancias entre doador e aceitador, e o acopla-
mento entre os estados é fraco (regime nao adiabatico).
O tltimo assunto estd relacionado ao desenvolvimento
de modelos de transferéncia de prétons. Neste formalis-
mo, a transferéncia de préton é mediada por uma trans-
feréncia de elétrons, que ocorre de maneira simultanea
em um regime no qual o acoplamento eletrénico é forte
(regime adiabdtico). Aplicam-se estes modelos no estu-
do da condutancia em filmes de Langmuir.

Desenvolvimento de metodologia de alta
eficiéncia (SPE/SFE/HRGC) para
determinacdo de pesticidas organoclorados
em amostras ambientais (agua e solo)
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A proposta deste trabalho é desenvolver uma meto-
dologia para anélise de alguns pesticidas organoclorados
em amostras reais de solo e 4gua de mananciais, utilizada
no abastecimento de dgua potavel da regido de Bauru, SP,
por técnicas convencionais de extra¢ao (extracao liquido-
liquido e sélido liquido) e também por técnicas contem-
pordneas (extracdo em fase sélida (SPE) e extragdo com
fluido supercritico (SFE)). Serdo desenvolvidas as meto-
dologias de clean-up por cromatografia liquida prepara-
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tiva em colunas utilizando adsorventes ou por parti¢ao
liquido-liquido. A determinagao desses compostos serd reali-
zada por cromatografia gasosa de alta resolu¢do acoplada
a um detector de captura de elétrons (HRGC-ECD). Os
resultados obtidos fornecerdo subsidios para avaliacdo de
impacto ambiental dos pesticidas organoclorados na regiao
estudada, propiciando para um possivel controle ou me-
lhoria do tratamento de dgua de abastecimento ptblico.

Desenvolvimento e estudo
de materiais eletroédicos e baterias
de litio tipo celas de concentracao

José Mauricio Rosolen
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Vigéncia: 1/9/1997 a 30/4/2001

Neste projeto, é proposto o desenvolvimento e o
estudo de dispositivos de baterias de fons de litio tipos
celas de concentragdo e de compostos de intercalagdo
(LiNiO.SCoO.SOZ, FeS, e avanc¢ados), usando técnicas
eletroquimicas (galvanostdticas a potenciostdticas) e es-
truturais (difracdo de raio X, IR e absor¢do de raio X). O
objetivo do projeto é o desenvolvimento de baterias des-
tinadas a aplicagdes eletronicas (telefones celulares etc.) e
motores de veiculos elétricos.

Estudo tedrico da espectroscopia
e da ligacao quimica de moléculas

Francisco Bolivar Correto Machado
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Este projeto de pesquisa consiste essencialmente no
estudo espectroscépico e da ligagao quimica de moléculas,
utilizando métodos da quimica quintica molecular. As li-
nhas de pesquisa a serem desenvolvidas abrangem basica-
mente os tépicos: a) estudo espectroscopico de moléculas
diatdémicas; b) estudo conformacional e espectroscopico
de moléculas poliatdmicas; c) estudo conformacional e
da ligagao quimica de complexos inorgéanicos; e d) estudo
tedrico da adsor¢dao de moléculas organicas e inorganicas
em superficies metélicas. Como instrumento de calculo,
esses problemas serdo atacados utilizando-se métodos
semiempiricos, ab initio a nivel Hartree-Fock (HF-SCF),
interagdo de configuracdes e suas variantes e métodos
perturbativos. Além da pesquisa a ser desenvolvida, os
recursos solicitados serdo essenciais para a formagao de

pessoal, com dois alunos de iniciagdo cientifica envolvi-
dos em duas das linhas de pesquisa a serem desenvolvidas.
Os recursos solicitados consistem essencialmente de uma
estagao de trabalho, de um microcomputador, de uma
impressora e de um software (Gaussian 94).

Desenvolvimento de materiais condutores
ionicos sdlidos hibridos organico-inorganicos
para dispositivos eletroquimicos

Karim Dahmouche
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Vigéncia: 1/9/1996 a 31/5/2001

O objetivo deste projeto é o desenvolvimento de no-
vos condutores idnicos s6lidos hibridos silica-polietile-
noglicol e silica-polipropilenoglicol, dopadas com sal de
litio ou sédio. Além da sintese desses materiais, deve-se
analisar a condutividade idnica, os mecanismos de con-
dugdo, a estrutura, a textura e as propriedades mecénicas
dos materiais, visando a utilizagdo em dispositivos eletro-
quimicos (janelas eletrocrémicas, espelhos inteligentes,
baterias recarregdveis), pois esses dispositivos tem grande
importancia para um pais tropical como o Brasil.

Oxidacao de metanol sobre
catalisadores e eletrocatalisadores
obtidos pelo processo sol-gel
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Este trabalho tem por objetivo preparar e desenvolver,
pelo método sol-gel, catalisadores metalicos (Ni, Pt, Pd,
Ru) suportados sobre ceramica (CeO,)0,8(SmO1,5)0,2.
Os materiais desenvolvidos serdo utilizados para as rea-
¢oes de hidrorreforma de metanol e metano, visando a
aplica¢do como eletrodos tipo reforma-interna nas célu-
las a combustivel de 6xidos (Sofc — Solid Oxide Fuel Cell),
e reacao de desidrogenac¢do de metanol para obtencdo de
formiato de metila. A atividade, seletividade e estabilida-
de desses materiais frente as reagdes supracitadas serdo
determinadas por cromatografia em fase gasosa com de-
tecgdo por espectrometria de massa. A caracterizagao ele-
troquimica das reagdes no anodo serd realizada mediante
curvas de polarizacao e espectroscopia de impedancia e a
caracterizagao fisica serd realizada por determinagao de
drea BET, redu¢ao e/ou oxida¢do a temperatura progra-
mada (TPD/TPR), difratometria de raios X (XRD), mi-



