Licenciatura em Quimica

TEMAS E RESUMOS DOS PROJECTOS

Ano Lectivo 2009 / 2010

Temas de Projecto

Orientador

Area

alunos

1*

Uso de técnicas de preparagao de amostras (extracgbes assisti-
das por membranas, extracc¢ao de fase solida e outras) na analise
de compostos presentes em diversas matrizes alimentares

Neste trabalho pretende-se desenvolver e validar metodologias analiticas
para o controlo analitico da qualidade de alimentos. O processo analitico
envolvera a optimizagdo de estratégias de preparacdo de amostras, de
medicdo instrumental e de tratamento e interpretagdo de resultados.
Técnicas a Utilizar: Técnicas de extracgdo assistidas por membranas;
Técnicas de extracgdo de fase solida; Cromatografia liquida com detecgao
UV (HPLC/UV); Voltametria; Cromatografia gasosa com deteccdo por
espectrometria de massa (GC-MS)

A. Barros
J. A. Rodrigues
P. Almeida

QA

3*

Incorporagdo e libertagdo controlada por extracgdo de headspace
dinamico e estatico de aromas em materiais sélidos porosos.

C. Moura

QA

Sintese e caracterizagdo de nanoparticulas com caracteristicas
antimicrobianas : prata, ouro e 6xido de zinco

C. Melo Pereira

QA

2/3

Preparacdo e avaliagdo de novas fibras de microextragao em fase
solidae

Determinagdo do fungicida metalaxil-M e ferro numa planta com
potencial de remediacdo ambiental (Solanum Nigrum)

M. Azenha

QA

Indicadores de acido base: estudos de equilibrio por
espectrofotometria

A dissociagao de electrolitos fracos € um dos fendmenos fundamentais
observado em solugéo. Estudos envolvendo as constantes de dissociagao
de &cidos e bases fracos séo indispensaveis para qualquer discussao de
equilibrio homogéneo. O objectivo do tema proposto € a analise do
comportamento de indicadores na presenga de solugdes aquosas com
diversos valores de pH. A técnica de espectrofotometria de UV/Vis sera
utilizada para determinar a constante de dissociacdo de cada um dos
indicadores estudados. Os espectros de absorvancia tragados para os
diversos indicadores serao usados para determinar os respectivos pontos
isobésticos.

M. D. Ribeiro
da Silva

QF




Estudo condutimétrico da micelizagdo de misturas binarias de
tensioactivos de interesse pratico

Os tensioactivos séo compostos anfifilicos que em meio aquoso se auto-
associam para formar agregados moleculares de dimensdo coloidal,
designados por micelas, a partir de uma dada concentragdo em solugdo
(concentragdo micelar critica, cmc). Os estudos de micelizagdo de
misturas de tensioactivos tém grande interesse fundamental e importancia
pratica, dado que as misturas ocorrem naturalmente (por ex., em
membranas biolégicas) e sdo amplamente usados em produtos
comerciais, tais como produtos de limpeza, emulsdes alimentares e
farmacos.

A condutimetria € uma técnica extremamente Util para a determinagéo da
cmc de tensioactivos iénicos, ou de misturas em que estes estejam
presentes, permitindo ainda o calculo do grau de ionizagdo micelar.
Pretende-se com este projecto determinar a cmc e outras grandezas
interfaciais de varias misturas binarias do tipo tensioactivo ionico/ndo-
idnico. Poder-se-a assim comparar os parametros de interacgdo molecular
e o diferente grau de sinergismo interfacial das misturas. Usar-se-a0
compostos comuns comerciais e novos tensioactivos derivados de amino
4cidos, de maior biocompatibilidade e de grande interesse actual,
disponiveis no nosso grupo.

E. Marques

QF

Determinacao laboratorial de pressdes de vapor de liquidos
puros, a diferentes temperaturas, sem utilizagdo de manémetros
Uma das fontes de erro na determinagdo laboratorial de pressdes de
vapor, prende-se com a determinagdo da pressdo ambiente a que
decorrem as medigdes que, classicamente, é determinada através de
mandmetros de mercurio e de um barémetro.

Este projecto pretende avaliar, experimentalmente, as vantagens da
utilizagéo de valores conhecidos de pressdes de vapor de substancias de
referéncia, como medida da pressao ambiente, relativamente as medicdes
manomeétricas, na determinagdo de pressdes de vapor de liquidos puros.

M. J. Monte

QF

Arrefecimento de reactores a escala industrial. Montagem e Teste
de um Sistema de Demonstragédo a Escala Laboratorial.

Por razdes ambientais e econdmicas os sistemas de arrefecimento de
reactores a escala industrial sdo em geral torres de arrefecimento
baseadas no fenémeno de autoarrefecimento resultante da evaporagéo de
agua resultante do fluxo de ar seco que cirgula em contra corrente na torre
de arrefecimento.

Este projecto tem por objectivo construir um sistema demonstrativo deste
fendomeno a escala laboratorial que serd posteriormente usado no
Departamento de Quimica em acgdes de formagéo e demonstrag&o.

Este projecto é orientado para 3 alunos que fardo em alguns casos tarefas
independentes e que tera como principal objectivo o ensaio e teste do
sistema de demonstragdo do arrefecimento de reactores a escala
laboratorial que contribuird para a formagdo do grupo de trabalho nas
seguintes  &reas: Quimica-Fisica Aplicada; Automacdo e controlo;
Termodindmica industrial..

Este projecto esta subdividido nas seguintes Tarefas principais:
T1-Montagem do sistema (reactor + torre de arrefecimento); T2-Ensaio e
optimizagéo do sistema monitorizaco baseado sistema de aquisicao de
dados ADAM-5000; T3-Ensaios de funcionamento do Reactor com
diferentes poténcias; T4-Ensaios de funcionamento da torre de
arrefecimento; T5-Medicdo de perfis de temperatura para diferentes
modes de funcionamento; T6-Desenho do instrumento e periféricos;
T7-Elaboragdo de manual de utilizagdo; T8-Desenho de pagina WWW
para apresentacéo e divulgacao do instrumento;

L. Belchior

QF




9*

Preparagéo e caracterizagdo de materiais nanoestruturados

Este projecto contém duas vertentes: (i) preparagdo, caracterizagdo e
funcionalizagdo de nanoparticulas de 6xidos magnéticos e (ii) fabricagao
de filmes finos hibridos preparados pela técnica de auto-montagem layer -
-by-layer, usando como componentes polielectrdlitos organicos, comple-
xos de metais de transigdo e nanoparticulas de 6xidos magnéticos. Na
caracterizagao dos diversos compostos e materiais utilizar-se-ao desde as
técnicas classicas de caracterizagdo de compostos moleculares, as
técnicas utilizadas na caracterizagéo de filmes e nanomateriais.

A. C. Freire

Ql

3*

10

Analise filtros solares e dos seus produtos de degradagdo nas
aguas das piscinas

A sensibilidade da populagéo para a utilizagcao de protectores solares tem
aumentado. Por outro lado tem também aumentado a investigagao sobre
a presenga em sistema ambientais aquosos onde a sua presenga (em
particular o filtro solar) é prejudicial ao ambiente e um potencial factor de
risco ambiental para a salde humana. Uma area de investigagéo ainda na
sua fase muito inicial é o estudo da presenga de filtros solares nas aguas
das piscinas e dos produtos que se formam quando reagem com o cloro
usado como desinfectante e sob o efeito da radiagdo solar. Neste projecto
sera desenvolvida uma metodologia de analise quimica quantitativa para o
filtro solar 4-metoxicinamato de 2-etil-hexilo e dos seus produtos de
reaccdo com cloro e foto-degradacdo. Desenvolver-se-d0 técnicas
baseadas em LC-MS e GC-MS assim como técnicas de pré-concentragéo
do tipo SPE e micro-extracgao liquido-liquido.

J.E. Silva

Ql

11

Validagao de sistemas em Analise por Injecgdo em Fluxo

L. M. Alvares
Ribeiro

Ql




12

Desenvolvimento de novos antioxidantes tendo como base
modelos naturais

O desenvolvimento de novos antioxidantes de natureza fendlica, de
origem natural ou sintética, é actualmente um relevante tema de
investigacdo na &rea das Saude e Alimentar.

De facto, tém sido levados a cabo varios estudos com vista a obtencdo de
novos antioxidantes para serem usados na prevengdo/minimizacdo de
processos oxidativos. Os derivados fenélicos, como os &cidos benzoico e
cinamico ou flavondides, tém sido frequentemente usados como modelos
para o desenvolvimento deste tipo de compostos. Estudos recentes sobre
a actividade biolégica de acidos fendlicos de origem natural permitiram
concluir que os &cidos sinapico, ferllico e cafeico, tal como os seus
analogos s&o agentes antioxidantes promissores.

O presente projecto visa a sintese de varios acidos cinamicos, e derivados
e a determinagéo das suas propriedades fisico-quimicas e antioxidantes.

A estratégia serd guiada através de um estudo de relagdo estrutura-
propriedade-actividade.

As principais técnicas deste projecto envolvem sintese, métodos de
purificacdo e métodos espectrofotométricos.

F. Borges

Qo

13

Sintese de tensioactivos biocompativeis derivados da lisina com
cadeias alquilicas de tamanhos diferentes

O projecto consta da sintese de tensioactivos aniénicos derivados do (-
aminoacido proteinogénico lisina por condensagdo com acidos gordos
naturais. Afravés de uma sequéncia de reacg¢des de condensagéo,
hidrogenagao catalitica e de saponificagdo, serdo obtidos derivados da
lisina com os seus dois grupos amino ligados a cadeias acilicas que
possuam um numero diferente de grupos metileno (C8 a C16).

A sintese dos tensioactivos engloba vérios passos reaccionais. Em
primeiro lugar, faz-se reagir o lisinato de metilo, protegido no seu grupo
amino da cadeia lateral com o grupo benziloxicarbonilo, com um acido
gordo natural, na presenca de um agente acoplante (TBTU) e de uma
base organica (DIEA). Em seguida, efectua-se a desprotec¢do do grupo
amino por hidrogenacao catalitica. Efectua-se entdo a introdugdo, no
grupo amino livre, da segunda cadeia alquilica, por reacgdo com um acido
gordo natural cuja cadeia hidrocarbonada seja diferente da do primeiro
acido gordo introduzido. Por Ultimo, procede-se a saponificagdo do éster
metilico com solugéo aquosa de hidréxido de sddio ou de potassio.

O decurso de todas as reacgdes sera acompanhado recorrendo a técnica
de cromatografia em camada fina e todos os intermediérios e produtos
serdo caracterizados estruturalmente, através das técnicas de
espectrometria de massa, ressonancia magnética nuclear.

M. J. Araljo

Qo

2/3




14

Sintese de tensioactivos cationicos/anionicos derivados da serina
como potenciais veiculadores de farmacos

A obtengao dos tensioactivos (monoméricos e do tipo gemini) derivados
da serina envolve varias etapas sintéticas. Dependendo do tensioactivo
pretendido, ter-se-a que estabelecer a melhor sequéncia reaccional. De
entre as reacgdes a realizar podem destacar-se as seguintes:

- Aminac&o redutiva de aldeidos “gordos” (C12, C14, C16 e C18, obtidos
por oxidagao prévia dos correspondentes alcoois) com a serina.

- Aminagao redutiva de formaldeido com a serina / derivados da serina.

- Introducéo de espacadores por aminagéo redutiva de dialdeidos com os
aminoacidos N-alquilados obtidos previamente.

- Introdug&o de espagadores por reacgdo de condensagéo peptidica entre
os aminoacidos N-alquilados / N-protegidos e diaminas [H2N-(CH2)n-
NH2].

- Metilagao exaustiva com iodometano.

Sera efectuada a purificagdo e caracterizagdo estrutural de todos os
compostos sintetizados.

M. L. Vale

Qo

15

Sintese em fase sdlida de péptidos bioactivos

Este projecto visa a sintese quimica de um pequeno conjunto de péptidos
bioactivos, através da aplicagéo de metodologias de sintese peptidica em
fase solida. Os péptidos serdo construidos passo a passo sobre um
polimero insoluvel ("resina") e, uma vez completa a sua sequéncia de
aminodcidos, serdo clivados desse polimero através de processos
acidoliticos que resultam na obten¢do do péptido bruto em solugéo,
descartando-se o polimero. A solugéo peptidica sera depois tratada com
vista ao isolamento do péptido e sua analise por cromatografia liquida de
alta eficiéncia com detecgéo por diodos (HPLC-DAD) e por espectrometria
de massa com ionizagdo por electrospray e detecgdo por armadilha de
ides (ESI-IT MS). Utilizar-se-0 as técnicas de espectrofotometria de UV-
Vis ou Analise de Aminoacidos para a quantificacdo dos produtos
peptidicos e, caso seja necessario, estes serdo purificados por
cromatografia liquida de média pressao (MPLC). Os péptidos-alvo tém
actividade como agentes antibiéticos efou regeneradores de tecido 6sseo,
destinando-se a concepgdo de novos Biomateriais no ambito de um
projecto multi-disciplinar que envolve trés instituicdes da UPorto: FCUP,
IBMC e INEB.

P. Gomes

Qo




16

Reacgdo de aza-Diels-Alder entre oximas de glioxilatos O-
funcionalizados e dienos: Contribui¢do a sintese de heterociclos
bioactivos

O estudo experimental das metodologias de sintese adequadas para a
preparacdo de diversos derivados pirrolidinicos efou piperidinicos (aza-
sugars) enantiomericamente puros e potencialmente anti-viricos ef/ou
antineoplasicos, a partir de aductos originados de reacgdes de aza-Diels-
Alder, tem vindo a ser muito explorada nos Ultimos tempos. Este trabalho
tem por finalidade o estudo da reaccdo de Diels-Alder entre oximas de
glioxilatos O-funcionalizadas (com grupos benzilo, acilo e sulfonilo) e
dienos (ciclopentadieno e dieno de Danishefsky), como contributo ao
desenvolvimento de novos precursores sintéticos de derivados
pirrolidinicos de interesse bioldgico.

Reacgéo de Aza-Diels-Alder. Estudo da diastereosselectividade.
Usar-se-do alcoois quirais derivados do 8-feniimentol para preparar os
correspondentes acrilatos quirais, os quais, por cisdo oxidativa, dardo
origem aos glioxilatos quirais. Os glioxilatos, por reaccdo com N-
hidroxilamina, serdo transformados nas correspondentes oximas quirais,
as quais poderdo ser funcionalizadas (benzilagao, acilagdo ou sulfonagao)
e utilizadas como diendfilos quirais frente ao ciclopentadieno e/ou dieno
de Danishefsky para permitir a obtengdo de aductos diasteredmeros
susceptiveis de separagdo cromatografica.

Técnicas experimentais: RMN (1H e 13C), IR, MS e técnicas
cromatogréficas.

E. Borges

Qo

2/3

Ana Catarina gomes Oliveira
Carlos Eduardo Vinhas Fernandes
Carolina Azevedo Ferreira Alves
Mariana Raquel Maia da Rocha
Nuno Miguel Ferreira Lino Faustino
Rui Miguel de Castro e Ramos

Assim, os temas 1 e 9 ja estdo destinados e nao poderao ser escolhidos.

O trabalho correspondente aos temas 1 e 9 vai ser realizado por 6 alunos que obtiveram bolsas de
iniciagdo a investigagao (BIl) para o ano lectivo 2009-2010:

A atribuicao dos temas sera realizada no dia 9 de Fevereiro de 2010,
as 14.30h, no anfiteatro A2.

Porto, 2 de Fevereiro de 2010

Pel’ A Comisséao Cientifica da Licenciatura em Quimica

Maria Luisa Ferrao




