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| PROJETO DE PESQUISA

HOUVE ALTERAGOES NOS OBJETIVOS E/OU METAS PROPOSTOS?
(X)SIM ()NAO

Neste periodo inicial da Fase Il do Instituto Nacional de Ciéncias e Tecnologias
Avancadas as ac¢fes se concentraram na redefinicdo do seu orcamento e das atividades
de pesquisa, ensino e extensdo em vista dos cortes orcamentarios sofridos em relacao a
proposta inicial apresentada a FAPESP e ao CNPqg. Os objetivos e metas previamente
propostos foram mantidos em seu escopo geral. Porém, houve, diante da reducédo
significativa de recursos, uma readequacdo de orgcamento e de objetivos especificos e
suas metas em curto prazo (1°. ano e parte do 2°. ano).

Estas decisdes foram tomadas apés a realizacdo de um Workshop que reuniu parte dos
pesquisadores do INCTAA em Brasilia — DF em novembro de 2017. Infelizmente, desta
vez, devido aos cortes orgcamentarios, nem todos os pesquisadores do INCTAA puderam
ser convidados a participar do workshop. Assim, somente 36 pesquisadores,
representantes de grupos e de temas de pesquisa abordados pelo INCTAA, foram
convidados e participaram deste evento.

Sob o ponto de vista orcamentario, o Comité Gestor do INCTAA decidiu readequar, em
relac@o a proposta original, a destinacdo de recursos de custeio privilegiando no momento
atual a manutencdo das atividades em andamento e alocando recursos de para aquisicdo
somente de novos equipamentos considerados imprescindiveis ao andamento do projeto.

Considerando a manutengdo das atividades, o Comité Gestor e os participantes do
workshop em Brasilia compreenderam que 0s recursos existentes deveriam privilegiar o
intercambio de alunos e pesquisadores em missdes de trabalho associadas aos projetos.

O evento foi bastante produtivo e gerou rapidamente a definicdo de projetos com objetivos
viaveis de serem atingidos com os recursos efetivamente aprovados pelas agéncias de
financiamento, FAPESP e CNPq. Estes projetos foram submetidos ao Comité Gestor do
INCTAA que os avaliou dentro da missdo do instituto e seus objetivos gerais, tendo
destinados a eles recursos capazes de iniciar ou manter as atividades necessérias a sua
execugao.
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Os projetos aprovados que tiveram seu inicio no periodo referente a este relatorio,
associados as diversas vertentes de acdo do INCTAA, seu desenvolvimento atual e
resultados no periodo sdo descritos a seguir.

I. TEMA DE PESQUISA INCTAA: QUIMICA AMBIENTAL

Este € um dos temas principais de atuacdo do INCTAA. Nesta fase do projeto o grupo de
pesquisadores que nele atuam definiram as seguintes acdes que coadunam com
problemas detectados nesta area que requerem abordagem analitica moderna para a
obtencdo de resultados de relevancia para a preservacdo do meio ambiente,
especialmente no que se refere aos recursos hidricos e seu reaproveitamento.

I.1. ESTACAO PILOTO DA ESTACAO PRODUTORA DE AGUA DE REUSO (EPAR-
CAPIVARI )

O objetivo desta proposta é centrado no desenvolvimento de pesquisas no intuito de
avaliar a qualidade do efluente tratado com a tecnologia de Biorreatores de Membranas
de Ultrafiltracdo (MBR) na Estacdo EPAR-Capivari Il, que atende a uma populacdo de
175.000 habitantes, operando com uma vazao média diaria de 300 L/s. Tal avaliacdo visa
verificar a potencialidade de se empregar o efluente tratado como agua de reuso, para fins
nao potaveis o que indubitavelmente é de grande relevancia considerando as crises
hidricas que o Estado de S&o Paulo tem enfrentado nos ultimos anos. Ndo menos
importante € a consideracdo de que o efluente tratado por essa tecnologia ir4 impactar
com menor intensidade o corpo receptor minimizando os efeitos deletérios do langamento,
com relacdo a qualidade da vida aquética e saude publica. Adicionalmente, o reuso do
efluente tratado para fins ndo potaveis, poderia atender a diferentes finalidades, tais como:
urbanos (irrigagéo paisagistica, lavagem de logradouros publicos e veiculos, desobstrugéo
de tubulacdes, construcdo civil, edificagbes, combate a incéndio), produgdo agricola e
florestais, industriais e aquicultura (criagdo de animais ou cultivo de vegetais aquaticos),
mediantes avaliagfes especificas, tanto do ponto de vista quimico quanto ecotoxicoldgico.

Durante o periodo referente a este relatério, foram iniciadas discussdes entre os
participantes para estabelecer a forma de conduzir os trabalhos em rede. Em dezembro,
foi realizada uma visita ao CIRRA, na Escola Politécnica da USP, para convidar o
Professor José Carlos Mierzwa a integrar a equipe, colaborando ndo apenas, mas
principalmente nos aspectos relacionados aos parametros de engenharia aplicados a
operacdo da planta piloto de reuso, no que fomos atendidos, com a sinalizacdo de uma
possivel colaboracédo proficua, onde o grupo do INCTAA, buscaria atender a principal
demanda atual da SANASA nesta estacdo, que € referente a adequada realizagcdo de
analises quimicas e bioldgicas, tais como: determinacdes de contaminantes emergentes,
virus, N-nitrosodimetilamina, condugdo de testes de mutagenicidade, toxicidade aguda e
crbnica e testes para hormdnios, tépicos nos quais 0s pesquisadores desta rede tém a
expertise necessaria e infraestrutura adequada para conduzir os trabalhos.

Foi também realizado um levantamento dos contaminantes de preocupacdo emergente
com 0s quais 0s pesquisadores do grupo estéo trabalhando, a fim de elencar compostos
de interesse em comum e que possam ser monitorados no ambiente pela rede. Ao total
sdo 139 contaminantes de preocupacdo emergente, abrangendo desde compostos em
produtos de higiene pessoal (cinza e verde), farmacos de uso humano e veterinario
(vermelho) e agrotoxicos (azul) (Figura 1). Esses compostos foram priorizados
previamente em cada grupo de pesquisa.
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Numero de Contaminantes de Preocupagdo Emergentes por classe
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Figura 1. Numero de contaminantes de preocupacdo emergente (separados por finalidade
de uso0) nos grupos de pesquisa.

.2. DIAGNOSTICAR A INFLUENCIA DE FONTES INDUSTRIAIS NA CONTAMINAGAO
DE AGUAS POR FARMACOS NO BRASIL

Esta acdo do INCTAA e seu Grupo de Quimica Ambiental busca diagnosticar a influéncia
de fontes industriais na contaminacao de aguas por farmacos no Brasil. Seu trabalho
envolvera o estudo das aguas do Distrito Agro-Industrial de Goias (DAIA), em Anpolis-
GO, o segundo maior polo farmoquimico do Brasil, sendo o DAIA consolidado como o
maior poélo farmacéutico de genéricos da América Latina. Varios padrbes analiticos
regulares e deuterados ja foram adquiridos, tais como ibuprofeno, ibuprofeno-d3,
acetaminofeno, acetaminofeno-d4, cafeina, cafeina-d9, naproxeno, carbamazepina,
bupropiona, acido mefenamico, dapsona, gemfibrozil, sulfametoxazol, nortriptilina,
atenolol, amitriptilina, venlafaxina, diclofenaco sodico, hidroclorotiazida, ciprofloxacina,
cefalexina, bezafibrato, amoxicilina, eritromicina e &cido clofibrico. Outras substancias
deuteradas ainda ndo foram adquiridas, mas encontram-se em fase de cotagéo.

Neste momento, parametros de aquisicdo em equipamento LC-MS/MS, tais como fonte de
ionizagao eletrospray, selecdo de ions precursores e produtos, otimizagdo de energias de
colisdo e transmissao de ions, entre outros estdo sob investigagao.

1.3. ESTIMATIVA DO CONSUMO DE COCAINA E OUTRAS DROGAS ILICITAS EM
CIDADES BRASILEIRAS POR MEIO DA ANALISE DE AGUAS RESIDUARIAS

Devido ao uso nas sociedades urbanas, drogas ilicitas tém sido encontradas em aguas
residudrias o que tem permitido estimar seu consumo de modo empirico em tempo real.
Esta estratégia, denominada WBE (Wastewater Based Epidemiology), permitiu, com apoio
do INCTAA, mapear o consumo de cocaina no Distrito Federal (DOI: 10.1590/S0103-
50532012000500011 e 10.21577/0103-5053.20170063) e estabelecer estratégias de
preservacdo de amostras (Drug Test. Anal.: under review) de modo a ampliar o mapa de
consumo pelo Brasil. Ao contar novamente com o INCTAA, esta proposta busca levar a
WBE para outras regifes, expandindo a estimativa do consumo de drogas para um
ambiente nacional, fortalecendo o funcionamento em rede do INCTAA.

Etapas realizadas
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Atualmente, h& dois estudantes envolvidos a epidemiologia de esgoto. A estudante
Katyeny Manuela da Silva defenderd sua dissertagdo de mestrado em agosto 2018 e o
estudante Diogo de Jesus Soares Freire ingressou do mestrado no inicio do ano e,
consequentemente, sera responsavel por executar as analises inerentes ao presente
projeto de pesquisa. O estudante Diogo finalizou treinamento em equipamento LC-MS/MS
alocado na Faculdade de Tecnologia da UnB (Sciex 3200 acoplado a HPLC com injecéo
manual) e ja se encontra apto a operar equipamento alocado no Instituto Nacional de
Criminalistica da Policia Federal (Sciex 3200 acoplado a UPLC Agilent 1290), destinado a
receber e analisar as amostras do presente projeto.

Esta em fase de elaboragdo uma carta-convite a ser enviada para todos os membros do
INCTAA de modo que seja possivel construir a rede de monitoramento. Ao aceitar o
convite, pesquisadores e suas equipes deverdo gerenciar coletas, enviar amostras para o
Distrito Federal e compilar dados essenciais para a implantagcdo WBE, tais como indice de
tratamento de esgoto, populacéo atendida pelas estacoes de tratamento e vazao afluente
do esgoto. A carta-convite estd sendo elaborada de maneira que respostas subjetivas
sejam evitadas favorecendo respostas assertivas e pautadas em dados numéricos e em
informac8es passiveis de rastreamento, tais como localizacdo de estacBes de tratamento
de esgoto, anuéncia formal da concessiondria de esgoto em fornecer acesso as suas
dependéncias, amostras compostas e acumuladas (24 h) e dados sobre a vazao afluente
do esgoto. Considerando que estas informacdes sdo essenciais, também preparamos
uma carta de intencdes a ser utilizada pelo pesquisador para estabelecer parceria com a
concessionaria de esgoto de sua cidade.

1.4. NANpPARTiCULAS MAGNISTICAS E NANOFIBRAS POLIMERICAS PARA A
EXTRACAO/PRE-CONCENTRAGCAO/REMOGAO DE CONTAMINANTES EMERGENTES
DE AGUAS.

A presente acdo visa sintetizar e estudar nanoparticulas magnéticas funcionalizadas e
nanofibras poliméricas para a extracao/pré-concentragdo ou remoc¢do de contaminantes
emergentes de aguas, transcorre dentro do cronograma, como previsto.

Nanoparticulas magnéticas

Sucintamente, o trabalho envolve as etapas de i) sintese das nanoparticulas magnéticas,
i) funcionalizacdo destas nanoparticulas e i) testes de adsorcao/remocao/pré-
concentracao em amostras de aguas. Atualmente, o projeto encontra-se no inicio da etapa
ii, salientando que serdo inclusos mais dois agentes funcionalizantes além daquele
descrito no projeto original, ou seja, a pesquisa que seria realizada somente com o n-
hexadeciltrimetoxissilano, serd conduzida também com o perfluorooctiltrietoxissilano e o
viniltrietoxissilano, variando-se a proporcéo entre os trés agentes.

A rota de sintese empregada até o momento é capaz de produzir com sucesso as
particulas funcionalizadas. No entanto, esfor¢cos estdo sendo despendidos para tornar a
sintese mais direta e simples de ser executada. Nesse sentido, estdo sendo investigados
solventes menos nocivos e de menor custo, bem como a reducdo do nimero de etapas
como as de lavagem do material e de trocas de solvente.

Nanofibras poliméricas
Até o momento, foram sintetizadas as nanofibras de poliamida-6,poli(€- caprolactona), poli

(acido lactico) e poli (butilenoadipato co-tereftalato) por eletrofiacdo. O processo de
montagem do equipamento de eletrofiagdo encontra-se na fase inicial da realizacdo do

4
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orcamento para aquisi¢cdo das pecas necessarias.

Il. TEMA DE PESQUISA INCTAA: INSTRUMENTAGCAO ANALITICA

I.1. CONSTRUCAO DE UM ESPECTROFOTOMETRO RAMAN PARA OPERAR NA
REGIAO DE BAIXAS FREQUENCIAS

O espectrdbmetro Raman sera inicialmente aplicado para medidas espectroscopicas de
amostras solidas. No entanto, por ser um instrumento construido no laboratorio ter4 a
caracteristica de maior flexibilidade para realizagdo de experimentos diversos, com
possibilidades de medidas micro e macro de amostras solidas, mapeamento e imagem,
medidas em baixas temperaturas (sistema criogénico: temp. de até 7 K). Analise de
amostras liquidas por meio de cubetas, reatores e amostras gasosas pelo uso de cela de
gas ou guias de onda.

Além das amplas aplicacdes que a espectroscopia Raman classica proporciona (regiao
espectral de 200 a 2200 cm™?) esse espectrometro também tera a capacidade de adquirir
espectros na regido das baixas frequéncias vibracionais (10 — 200 cm™; 0.3 — 6 THz) (low
frequency Raman) devido ao uso de uma nova tecnologia de filtros notch com largura de
banda ultra fina. Essa regido espectral apresenta bandas referentes as vibracdes dos
modos fénons de cristais, das vibragbes das ligagbes intermoleculares tais como as
ligacdes de hidrogénio e interacdes de van-der-Waals, tanto em liqguidos como em sdlidos,
bem como o espectro rotacional de gases.

Devido a sensibilidade que a regido espectral das baixas frequéncias possui para
diferentes sistemas cristalinos, suas aplicacées também sdo amplas como no estudo de:

. Polimorfismo

. Crescimento de cristais

. Transformag6es de fase solido-soélido
. Cristalinidade

. Drogas

. Explosivos

. Mineralogia

. Forense

. Quimica Ambiental

Foi optado por construir o espectrdbmetro Raman, e ndo adquirir um instrumento comercial,
pois o projeto proposto para o espectrbmetro apresenta algumas carateristicas especiais
necessarias, que juntas ndo sao encontradas em nenhum instrumento comercial. Dentre
essas carateristicas estdo a aquisicdo de espectros na regido de baixas frequéncias
vibracionais como ja dito anteriormente, bem como a variagcdo do ponto iluminado pelo
LASER na amostra.

O sistema instrumental projetado é dividido em médulos. O primeiro deles é o sistema que
compOe o Laser de excitagdo, porta amostra e os filtros Raman, como mostrado na Figura
2a. O Laser emite no comprimento de onda de 785 nm. Para atender as caracteristicas
especiais do instrumento o LASER deve apresentar duas caracteristicas importantes que
séo a alta poténcia e banda espectral ultra fina (< 1 GHz ; single mode). A poténcia
precisa ser alta, pois uma vez que o feixe do Laser serd expandido para iluminar uma
grande regido da amostra (até 3 mm de diametro), é importante que a poténcia por area
iluminada ndo decres¢a muito ao ponto de ndo ser observado o espalhamento Raman.
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Antes de ser conduzido para a amostra, a radiacdo do Laser é submetida a uma filtragem
da Emissdo espontanea amplificada (ASE - Amplified Spontaneous Emission) que
consiste de bloquear a emissao que ocorre em comprimentos de onda muito proximos ao
do Laser e que podem encobrir o espalhamento Raman na regido das baixas frequéncias
vibracionais.

A radiagdo do laser, depois de filtrada, € incidida na amostra através de uma lente asférica
e a radiacdo retro-espalhada (espalhamento da luz & 180°) é coletada e conduzida para
os filtros notch que tém o papel de bloquear o espalhamento Rayleigh, para que assim
somente o espalhamento Raman seja detectado. Esses filtros notch também possuem
uma caracteristica especial que de possuir uma banda de bloqueio ultrafina para filtrar
somente o comprimento de onda do Laser (espalhamento elastico ou Rayleigh).

O préximo moédulo consiste do espectrémetro contendo o0 monocromador e a cémera CCD
para a deteccdo do espectro. A radiagdo, depois que passa pelos filtros notch, é coletada
por uma fibra Optica que a conduz para dentro do monocromador para ser detectado pela
camera CCD (Figura 2b).

DranciaFocal 500
Grade de difracao 800 finhas/mm
Samem coO

els
008 416 thnions

Figura 2. Desenho do espectrdbmetro Raman. a) Sistema Optico de excitacdo por Laser da
amostra para geracdo do espalhamento Raman. b) Espectrdmetro + Camera CCD para
deteccdo do espectro de espalhamento Raman. c¢) Esquema contendo o0s principais
dispositivos Opticos do espectrébmetro Raman.

Essa caracteristica de ser um espectrébmetro modulado, permite que o monocromador
junto com a camera CCD sejam utilizados para outros fins. Portanto, aplicagbes que
envolvam fotoluminescéncia, fluorescéncia e luminescéncia que estejam compreendidas
na faixa espectral de 200 a 950 nm, também podem serem contempladas. O sistema

6
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instrumental aqui descrito, ndo contém fontes de radiacdo para as finalidades de
luminescéncia e fluorescéncia. Uma montagem externa € necessaria. Atualmente este
sistema, que j4 estd em funcionamento no Laboratdrio, esta sendo utilizado para medidas
de emisséo de fluorescéncia. Um desenho esquemético do projeto do instrumento é
mostrado na Figura 2. Na Tabela 1 sdo mostradas as especificacdes do instrumento. Na
Figura 3 é mostrado uma foto do estado atual da montagem do sistema proposto.

Além disso, por se tratar de um espectrdbmetro montado modularmente, modificacdes
podem serem realizadas para aplicacdo da espectroscopia LIBS com o0s ajustes
necessarios da técnica uma vez que o GIA ja possui bastante experiéncia nessa técnica
instrumental. A camera CCD que sera usada neste sistema possui alta eficiéncia quantica
e, portanto, € muito sensivel as aplicacbes empregando LIBS. O monocromador permite
utilizar 3 grades de difracdo simultaneamente o que nos da a possibilidade de explorar
diferentes regibes e resolugdes espectrais.

Tabela 1. Especificacdes do instrumento.

Laser
Comprimento de onda 785 nm
Poténcia maxima 500 mW
Controle da poténcia Por meio de software
Modo Single Mode
Forma do feixe Eliptico (1.7 mm x 1.4 mm)

Compartimento de amostra

180° Retro-espalhamento (Backscattering)

Solidos Imagem ou espectroscépico

Liquido Cubetas de diversos tamanhos

Gases Cela de gases; Guia de onda

Radiagéo incidente Por meio de lentes ou Laser direto
Espectrometro

Distancia focal do monocromador Czerny-

Turner 200 mm

10 a 2200 cm? (Stokes)

-10 a -2200 cm? (Anti Stokes) evita
fluorescéncia

Faixa espectral para o Raman
(Filtros notch de banda ultra fina)

Faixa espectral para

Luminescéncia/Fluorescéncia 400 -950 nm
Entradas do monocromador Fibra 6ptica e Fenda
Grades de difracéo
600 I/mm (Raman)
Méaxima Resolucio 1.8 cm?/0.12 nm
Blaze 750 nm
Detector (Camera CCD)
Sensor 2000 x 256 pixel
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Figura 3: Foto do instrumento em seu estagio atual da montagem do espectrémetro
Raman.

lll. TEMA DE PESQUISA INCTAA: DESENVOLVIMENTO DE METODOS ANALITICOS

l.1. DESENVOLVIMENTO DE MEIODOS ANALITICOS SENSIVEIS BASEADOS EM
NANOPARTICULAS COM APLICACOES EM QUIMICA AMBIENTAL.

As nanoparticulas coloidais, como 0s semicondutores nanocristalinos com excesso de
vacancias, pontos quanticos (PQs) do tipo-p sdo materiais interessantes para aplicacdes
SEIRA (Espectroscopia de absorcao no infravermelho intensificada por superficie), uma
vez que essas nanoestruturas semicondutoras devem exibir ressonéncias plasmonicas de
superficie localizadas, do inglés localized surface plasmon resonances (LSPRs) com
tamanho e forma semelhante aos metais. A preparacao dos filmes metélicos finos ativos,
com intensificacdo significativa, caracteriza-se como uma etapa critica e desafiadora de
um experimento SEIRA bem-sucedido. No presente projeto, tem se investigado
conjuntamente o efeito dos pardmetros envolvidos na sintese desses PQs (sulfetos de
cobre), tais como: (i) temperatura, (i) pH, (i) atmosfera e (iv) razéo
precursor/estabilizante. Para tanto, inicialmente, foi realizado um planejamento fracionario
2_1lI(5-2) (Tabela 1) para avaliar a formac&o do PQs de cobre.

Tabela 1. Planejamento fracionario

Ensaios Temperatura pH Atmosfera Cu:MSA CSu .
3 25 10 Nao Inerte 1:2 11
7 25 10 Inerte 1:2 1:2
2 90 5 Na&o Inerte 1:2 11
5 25 5 Inerte 1:6 1:2
6 90 5 Inerte 1:2 1.2
8 90 10 Inerte 1:6 1:2
4 90 10 N&o Inerte 1:6 11
1 25 5  Nao Inerte 1:6 11
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Com base nos resultados obtidos até o momento, verificou-se que temperatura e pH séo
fatores significativos em relagdo ao excesso de vacéancias e tamanho de particulas.
Algumas condicbes de sintese produziram algumas particulas com baixa estabilidade
(devido ao alto indice de aglomeracdo) e, consequentemente, isso dificultaria sua
aplicacdo no futuro. Para contornar a aglomeracao entre as particulas, as amostras foram
sonicadas ap6s o término de cada sintese, o que diminuiu significativamente o grau de
aglomeracdo. Além disso, resultados semelhantes a sonicacdo foram obtidos com a
diluicdo de algumas amostras. Por fim, a quantidade de material produzido é pequena,
sendo necessario reproduzir entre 2 e 3 sinteses para se obter material suficiente para as
demais caracterizacdes (DRX, FT-IR, por exemplo).

As proximas atividades dessa atividade do projeto serdo: caracterizar morfologicamente o
material desenvolvido; combinar os PQs com a tecnologia de impressdo molecular; avaliar
as propriedades e o efeito sobre a amplificacdo do sinal analitico; aplicar analiticamente
0s materiais obtidos.

Outra atividade em desenvolvimento dentro desta acédo, consiste na formacéo de sistemas
de associagdo entre Metal-Organic Frameworks (MOFs) e 6xido de grafeno (GO) como
materiais adsorvedores de metais pesados. As nanoparticulas de GO foram sintetizadas
utilizando-se o método Hummers, com algumas modificacdes, e, posteriormente,
caracterizadas. Os hibridos desenvolvidos foram baseados nas redes de coordenacao
HKUST-1 e ZIF-8, e folhas de GO, utilizando método solvotérmico. Os compoésitos
MOF/GO foram preparados dispersando-se o pé de GO (para HKUST-1) em solucdo do
ligante H3BTC e na solu¢do do metal Zn2+ (para ZIF-8). As propriedades morfolégicas e
estruturais foram investigadas. O difratograma de raios X (DRX) de p6 das nanoparticulas
de carbono forneceu a prova conclusiva da obten¢do das folhas de GO, uma vez que o
Unico pico de difracdo apareceu em 20 = 10,78, indicando que o produto foi
completamente oxidado. Os compostos HKUST/GO mantiveram a cristalinidade e
estrutura da HKUST-1 individual, tal fato foi verificado tanto pelos difratogramas de DRX,
guanto pelo espectro de absorcdo na regiao do infravermelho (FTIR), respectivamente. Na
espectroscopia de Raman, foi possivel observar que, ao aumentar a quantidade de GO na
sintese da HKUST-1, apareceram bandas em 1335 cm-1 e 1580 cm-1 atribuidas aos
defeitos sp3 dentro da estrutura grafitica e a materiais de carbono hibrido sp2,
respectivamente, o que mostrou o0 sucesso das sinteses em integrar a HKUST-1 com as
folhas de GO. Com as imagens de microscopia eletrénica de varredura (MEV) foi possivel
observar uma mudanca consideravel na superficie dos cristais de HKUST-1 com o
aparecimento de folhas, evidenciando a presenca de GO. Para os compoésitos ZIF-8/GO,
observou-se também a preservacdo da estrutura cristalina da ZIF-8, bem como verificou-
se por Raman e MEV, a presen¢ca do material grafitico. Esse comportamento reforca,
portanto, a hipétese de que essa metodologia de integrar GO com dois tipos de MOFs foi
bem-sucedida e, que, esses materiais sdo candidatos interessantes para a utilizacdo na
remocao de metais pesados. Nesse sentido, os ensaios de remocéo dos ions Cd, Pb, Ar e
Ba a partir dos sistemas acima descritos j& estdo sendo planejados.

l.2. ANALISE DE POLIMORFOS HIDRATADOS DE FARMACOS POR
ESPECTROSCOPIA TERAHERTZ.

Praticamente todos os produtos farmacéuticos sélidos apresentam mais de uma fase
sélida definida pelo fenémeno de polimorfismo, dentre elas estima-se que um terco possa
formar hidratos onde a molécula de agua compde a estrutura cristalina. A fase hidratada
de um farmaco comumente pode ser formada pelo simples equilibrio quimico com a
umidade relativa do ambiente, mas também pode ser induzida durante as operacdes
unitarias do processo industrial farmacéutico, como os processos de moagem, granulacao
Umida, suspensdes entre outros.
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O controle de qualidade de produtos farmacéuticos quanto as suas formas polimoérficas é
de suma importancia, pois diferentes fases soélidas possuem diferentes propriedades
fisico-quimicas que interferem na dissolugéo do farmaco e portanto sua biodisponibilidade.
Também interfere na compressdo dos comprimidos uma vez que a fase hidratada
normalmente possui uma menor densidade dada pelos espacos criados pela presenca da
agua na célula unitéria.

Os polimorfos hidratados de farmacos, algumas vezes chamados de pseudo-polimorfos,
sdo divididos em trés categoriasl: (1) os hidratos onde as moléculas de agua ndo se
conectam uma com as outras ou seja, sao isoladas pelas moléculas do farmaco; (2) os
hidratos onde as moléculas de agua se conectam, via ligacdes de hidrogénio, umas com
as outras formado canais de agua ao longo do cristal. Neste caso existem trés
subclassificacfes de hidratos do tipo canal que sdo as estruturas apresentam canais
composto por uma fileira de moléculas de agua, outra onde o canal é formado por mais de
uma fileira de moléculas de agua e por ultimo outra onde é formado um canal planar entre
dois planos de farmacos; (3) Os hidratos formados pela interacdo ion metal coordenada
com a agua.

Dentre os farmacos que possuem formas polimorfos hidratadas existem a Teofilina e a

Cafeina. A suas férmulas quimicas sao mostradas na Figura 4. Ambos os farmacos
formam hidratos do tipo canais como pode ser visto nas Figuras 5a e 5b.

0 0
H Fhs
HsC N HsC N
XXy I
O ril N O ril N
CHs CHs
a) b)

Figura 4: Estrutura quimica da (a) teofilina e da (b) cafeina.

Figura 5. Estrutura cristalina dos polimorfos da Teofilina (a) monohidratada e (c) anidra e
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da Cafeina (b) hidratada e (d) anidra. Nas figuras a e b os atomos de hidrogénio foram
suprimidos para uma melhor compreensao da estrutura.

Os polimorfos hidratados do tipo canal podem perder a molécula de agua com mais
facilidade do que um polimorfo hidratado do tipo isolado, pois 0s canais sdo 0s caminhos
de saida da agua na desidratacdo. Por esses motivos, os polimorfos hidratados do tipo
isolados apresentam bandas estreitas nos eventos de perda de agua nas andlises
térmicas (DSC a TGA) assim como uma banda estreita referente ao estiramento OH no
espectro de infravermelho que comumente se apresenta como uma banda larga.

TEOFILINA

A teofilina monohidratada possui canais formados por somente uma fileira de moléculas
de agua. Também apresenta uma camada onde é formado um dimero da molécula de
teofilina que possui duas ligacdes de hidrogénio entre as ligacdes N-H----O=C (Figura 5a).
Ja a forma anidra (Forma Il; Figura 5c) estavel a temperatura ambiente, as ligacdes de
hidrogénio sdo formadas pelas ligacbes N-H----N e portanto ndo sdo formados dimeros
como na forma monohidratada.

Airaksinen et al. (S. Airaksinen, M. Karjalainen, E. Rasanen, J. Rantanen, J. Yliruusi,
International Journal of Pharmaceutics 276 (2004) 129-141), acompanhou por difracéo de
raios x a desitratacdo da teofilina monohidratada durante seu aquecimento até observar
sua transformacao para a teofilina Forma Il. Durante o aquecimento a teofilina apresentou
um padréo de difracdo diferente do padrdo da Forma Il e da forma monohidratada o qual
foi denominado de um meta-estado (Forma*) instavel, pois ele s6 é observado nas
temperaturas entre 30°C e 50°C.

Zeitler et al. (J. A. Zeitler, K. Kogermann, J. Rantanen, T. Rades, P. F. Taday, M. Pepper,
J. Aaltonen, C. J. Strachan, International Journal of Pharmaceutics 334 (2007) 78-84),
estudou a mesma transformacdo da teofilina ou seja, sob aquecimento, utilizando
espectros medidos na regido do terahertz. Mais uma vez a transformacgéo para a forma |l
foi observada, mas neste caso ndo foi observado a presenca do meta-estado na durante a
transicdo de fase. Os autores propdem a hipotese de que durante a transicdo, a
concentracdo deste meta-estado é muito baixa para ser observada pelo THz. Além disso,
durante o aquecimento sdo observados picos finos que sdo decorrentes do espectro
rotacional do vapor de agua. O vapor de agua neste caso veio da evaporacao da agua do
cristal.

Sakamoto et al. ( T. Sakamoto, T. Sasaki, N. Katori, Y. Goda, Journal of Infrared Millimeter
and Terahertz Waves (2016) 37:1007-1020) acompanhou, empregando espectroscopia
THz, a transformacdo da teofilina monohidratada para a forma Il sob aquecimento.
Também foi acompanhado, por THz, a desidratacdo da teofilina monohidratada sob vacuo
sem aquecimento. Neste Ultimo caso as bandas THz da forma monohidratada
desaparecem com a desidratacdo e os autores sugerem que a teofilina é levada ao estado
amorfo.

Na figura 6a sdo mostrados os espectros THz dos polimorfos, forma Il (FIl) e forma
monohidratada (FM), da teofilina obtidos no laboratério. Na figura 6c, sdo mostrados
espectros da FM medidos no tempo (curvas pretas de “a” até “k”) onde a amostra em
guestao (pastilha contendo 100 mg de Polietileno + 50 mg de teofilina FM) permaneceu na
camara do THz purgada com nitrogénio seco. Pode-se observar que as bandas em 54 e
94 cm-1 decaem com o tempo indicando um processo de desidratacdo do cristal. No
entanto a banda larga em 140 cm-1 permanece durante todo o processo. Nado é

observado nenhum indicio de que houve uma transformacdo da FM na Fll, pois ndo é
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observado o aparecimento das bandas caracteristicas da FIl no THz. Depois do processo
de desidratacdo a pastilha foi submetida & um ambiente himido durante um dia e
novamente foi medido seu espectro que apresentou o mesmo perfil do espectro da FM
indicando que o polimorfo monohidratado foi reconstituido.

a) 5)

Absorbance
Absorbance
P

Theophylline Anhydrate
Theophylline Monohydrate

Caffeine Anhydrate
Caffeine Hydrate

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
Wavenumber (cm-1) Wavenumber (cm-1)

Absorbance
- o

‘Wavenumber (cm-1)

Figura 6. a) Espectros Terahertz de poliformos de teofilina e b) de polimorfos da cafeina.
Processo de desidratacdo por um periodo de 5 horas (a — k) a temperature ambiente e
sob atmosfera de nitrogénio gasoso sem umidade c) Teofilina and d) Cafeina. O espectro
em vermelho em ¢) and d) foram obtidos apds o processo de hidratacdo em sistema
fechado com humidade controlada de 60% por 24 h.

A hipétese em avaliagéo, visto estes resultados e os da literatura, é que a teofilina FM,
guando submetida a desidratacdo a temperatura ambiente, perde sua agua mas as
moléculas da teofilina se mantém imoveis devido aos dimeros formados entre elas. Uma
vez que esta desidratacdo ocorre a temperatura ambiente, a molécula ndo tem energia
suficiente para quebrar o dimero para rotacionar e formar a Fll que é o polimorfo anidro
estavel a 25°C. Um calculo tedrico quéantico pode ajudar a comprovar essa hipotese
prevendo se a banda em 140 cm™ é uma vibracéo do dimero provando que essa estrutura
se mantem intacta o que permite a reconstituicdo do cristal hidratado.

No caso da desidrata¢do sob aquecimento descrito na literatura a energia térmica permite
gue a molécula rotacione para tomar a posicao da FlI.

Outra questao é que a agua deve ter um papel importante na vibracdo dos modos fénons
uma vez que as bandas em 54 e 94 cm? diminuem suas intensidades conforme a
desidratacdo. A 4gua deve coordenar a vibracdo do modo fénon o qual deve estar fora de
compasso na sua auséncia, como num sistema de trés engrenagens onde a molécula
agua seria a engrenagem do meio e sem ela as outras duas ndo se movimentam
coordenadas.

Um ensaio necessario para provar a hipotese é o acompanhamento da difracdo de raios x
durante a desidratacao isotérmica a 25°C. Para tanto, sera desenvolvido uma camara que
sera purgada com N, com um fluxo continuo.
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CAFEINA

Este projeto terd andamento com a investigacdo sobre o comportamento da cafeina e
seus polimorfos.

l.3. ESTUDO COMPARATIVO DAS ESPECTROSCOPIAS NIR E RAMAN PARA
IDENTIFICACAO DE ADULTERACAO DE CAFE SOMBREADO TORRADO E MOIDO.

Planejamento das determina¢fes dos parametros fisico quimicos de café:

Foi confeccionado um manual com as metodologias de determinacbes analiticas dos
parametros fisico-quimicos das amostras de café (em anexo). Esse material foi produzido
retirando partes do manual “Métodos fisico-quimicos para analises de alimentos” do
Instituto Adolfo Lutz, 2008.

Os parametros Umidade, Cinzas, Cinzas insolaveis em acido cloridrico, Cafeina, Extrato
aquoso e Extrato etéreo foram selecionados para caracterizacao fisico-quimica do café
torrado e moido, com objetivo de realizar estudo comparativo destes parametros entre
amostras de café sombreado, amostras de café produzido ao sol comercializados em
supermercados e amostras de misturas de café sombreado e café produzido ao sol, com
diferentes porcentagens de misturas.

As determinacdes serdo realizadas no laboratério de quimica analitica da Universidade da
Integracéo da Lusofonia Afro-Brasileira. A massa das amostras para as 6 determinacdes,
em triplicata, deve ser no minimo de 50 gramas. Para que possa ter a seguranca de
guantidade da amostra para algum possivel erro experimental, planejou-se coletar e
embalar 100 gramas de cada amostra analitica estudada.

Coleta das amostras de café sombreado

A coleta das amostras de café sombreado foi realizada nas cidades de producédo de café
organico, sob cultivo agroflorestal, na regido do Macico de Baturité/Ceara. Na Figura 7 sao
mostradas algumas amostras embaladas e identificadas pelo produtor do café e espécies
da plantas coletas nas cidades de cidades de Guaramiranga, Baturité e Mulungu.

Figura 7. Amostras de café organico sob cultivo agroflorestal na regido do Macico de
Baturité.

Essas amostras apresentadas na Figura 7 foram coletas em Fevereiro de 2017, antes do
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planejamento das determinacdes analiticas e planejamento das misturas do café
sombreado com café cultivado ao sol. Agora em Junho de 2018 novas coletas das
amostras estdo sendo realizadas com massa superior a 500g para que possa ser feito o
planejamento de misturas com o café cultivado ao sol, em diferentes propor¢Bes de
misturas para simulacdo de adulteracéo.

Café sob cultivo ao sol comercializado na cidade de Fortaleza

As amostras de café cultivado ao sol foram adquiridas em supermercados em
Fortaleza/Ceara. A colecdo de café ao sol € composta de 10 marcas e sabor diferentes,
Figura 8A. As embalagens foram abertas e o contetdo foi misturado em igual propor¢éo
para compor uma mistura que foi denominada “café ao sol”, Figura 8B.

Figura 8. A) Amostras de 10 marcas de café cultivado ao sol disponiveis nos
supermercados em Fortaleza/Ceara. B) Mistura das amostras de café cultivado ao sol.

A mistura de café ao sol serd utilizada para fazer as simulagdes de adulteracdes das
amostras de café sombreado. Correira et al. (2018) verificaram que em todas as amostras
de café industrializados adqueridas no comércio possuiam algum nivel de adulteragédo, em
especial com milho. Assim, a simulacdo das adulteracbes do café sombreado com a
mistura de café ao sol para prever algum nivel de adulteracdo indireta de outros
componentes diferentes de grao de café torrado e moido.

HOUVE ALTERACOES NO CRONOGRAMA ORIGINAL? ( ) SIM ( X) NAO

HOUVE PROBLEMAS E/OU DIFICULDADES NA EXECUCAO DO PROJETO?:
(X)SIM ()NAO

Em caso positivo indicar quais foram:
A liberacdo de recursos, ja reduzidos, pelo CNPq est4 sendo feita de forma muito

gradual, dificultando a realizacdo de novas e continuidade de outras atividades de
pesquisa.
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A CAPES adotou critérios limitantes puramente de ordem financeira e em
desacordo com sua missdo dificultando a efetivacdo criteriosa das bolsas de
mestrado e doutorado aprovadas para o INCTAA, prejudicando muito o andamento
dos projetos.

As importacfes de equipamento multiusuério a ser instalado em instituices do
Estado de S&o Paulo outras, que néo a instituicdo sede (IQ-UNICAMP), ndo foram
realizadas por problemas puramente burocraticos apontados pela FAPESP, que o
coordenador tentou superar no periodo, porém sem sucesso. Assim, uma parte
significativa dos projetos associados aos pesquisadores do INCTAA do Estado de
Sao Paulo esté parada, aguardando a decisédo burocratica da FAPESP.

EQUIPE

HOUVE ALTERAGAO NA COMPOSICAO ORIGINAL DA EQUIPE?
(X)SIM ()NAO

Em caso positivo indique o numero de inclusdes e exclusdes:

Responsavel p/ laboratério associado ( ) Inclusdo ( ) Excluséo
Justificar:

Pesquisador ( X) Inclusédo - 09 ( ) Excluséo
Pesquisadores incluidos:
1. Roberta Cerasi Urban, CPF: 344.356.698-70, Universidade Federal de Sdo Carlos — SP.

2. Marcia Cristina Bisinoti, CPF: 275.047.558-93, Universidade Estadual Paulista, Campus de Séo
José do Rio Preto — SP.

3. Altair Benedito Moreira, CPF 663.218.409-04, Universidade Estadual Paulista, Campus de S&o
José do Rio Preto — SP.

4. Benedito Batista Farias Filho, CPF: 011889043-37, Departamento de Quimica - Universidade
Federal do Piaui — PI.

5. Mario Henrigue Montazzolli Killner, CPF:038.363.059-25, Departamento de Quimica
Universidade Estadual de Londrina - EUL - PR.

6. Edilene Dantas Teles Moreira, CPF: 010.875.374-36, Universidade Federal da Paraiba, Campus
II, Departamento de Quimica e Fisica-PB.

7. Marcelo Batista de Lima, CPF: 062.550.614-69, Universidade Federal Rural de Pernambuco,
Unidade Académica de Serra Talhada (UAST)-PE

8. Paulo Henrique Goncalves Dias Diniz, CPF: 062.617.384-16, Universidade Federal do Oeste da
Bahia - UFOB, Departamento de Quimica-BA

9. Adriano de Araljo Gomes, 078.954.194-71, Universidade Federal do Rio Grande do Sul
(UFRGS), Instituto de Quimica-RS
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Justificativa: Os pesquisadores incluidos listados acima tém mantido colaboragcdes com grupos de
pesquisadores do INCTAA em temas nos quais o instituto atua e representam uma oportunidade de
estender a rede a locais ainda ndo cobertos pela configuracdo atual. Alguns deles ja sao
pesquisadores consolidados enquanto outros se incluem nos esfor¢cos promovidos pelo instituto
voltados para o fomento de grupos emergentes, visando estender sua expertise por todo territério
nacional.

DESCREVER OS MECANISMOS DE INTERACAO UTILIZADOS ENTRE
GRUPOS DE PESQUISA PARTICIPANTES DO INCT:

O INCTAA mantém mecanismos virtuais que permitem a interacdo entre seus
membros, como seu portal na internet. A pagina do INCTAA pode ser acessada no
endereco: (http://inctaa. com.br/br/node/616). Porém, como durante a vigéncia do
projeto anterior, 0S mecanismos presenciais (reunides, visitas de curta duracdo e
workshops) continuam sendo os mais efetivos para que o0s projetos em rede se
desenvolvam.

A avaliacao do projeto INCTAA anterior foi realizada pelo CNP(q e resultou em sua
classificacdo em 24°. lugar dentre os 245 projetos selecionados na nova chamada
INCT/CNPg/FAPESP. Este fato foi comemorado pelos seus pesquisadores, que
aguardaram com grandes expectativas a continuidade da sua proposta. Porém,
devido as incertezas causadas pelo momento atual da economia nacional e das
medidas restritivas governamentais o Workshop de lancamento da 22 Fase do
INCTAA, um dos mecanismos mais eficazes de interacdo para a rede, previsto
para 2017, ndo foi realizado da forma que gostariamos, tendo sido limitado o
namero de participantes.

O intercambio de alunos orientados por pesquisadores do INCTAA constitui uma
importante ferramenta de integracdo entre os diversos grupos ao realizarem, em
diversas instituicdes, trabalhos e medidas complementares associadas ao parque
instrumental do INCTAA. Neste periodo, o numero de visitas, como no periodo
anterior, teve de ser foi reduzido, de acordo com os recursos disponiveis, 0 que
causou impacto direto na producdo académica do instituto.

Reiteramos que a flexibilizacdo e manutengéo deste intercadmbio é essencial para
a execucao das propostas de pesquisa do INCTAA e para a formacéo dos alunos
de pos-graduacgéo. Portanto, consideramos que os recursos alocados pelo CNPq e
FAPESP para o projeto, podem e devem ser utilizados no financiamento (por meio
do pagamento de despesas de locomocdo e diarias) destas atividades que
contribuem significativamente para a formacdo dos alunos de mestrado e
doutorado envolvidos no projeto, para 0 bom andamento das linhas de pesquisa
do INCTAA e da otimizacdo do uso dos equipamentos distribuidos em seus
diversos laboratorios.
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RELATAR EVENTUAIS DIFICULDADES ENCONTRADAS ENTRE OS GRUPOS
DE PESQUISA PARTICIPANTES DA REDE E POSSIVEIS MECANISMOS
UTILIZADOS PARA SUPERAR ESTAS DIFICULDADES:

As dificuldades atuais enfrentadas pelos grupos de pesquisa do INCTAA advém do corte
(38%) imposto aos recursos alocados ao INCTAA, sendo que, desta vez, diferente
daquela anterior, o valor das bolsas aprovadas pela CAPES foram subtraidos, do
montante aprovado pelo CNPqg, o que resultou em um corte superior a 50% em relacao
aos recursos de material permanente e de custeio disponiveis execucao do projeto, que
nos levou a redimensionar seus objetivos especificos.

Além disso, O INCTAA vem enfrentando problemas burocriticos que impactam
desfavoravelmente o tempo necessério para a realizacdo das importacdes de materiais
permanentes e de consumo necessarios aos diversos grupos de pesquisadores da rede.

A CAPES adotou uma politica restritiva de uso de recursos de bolsas de mestrado e
doutorado, limitando o acesso criterioso as bolsas e prejudicando sensivelmente o
andamento dos projetos desenvolvidos pela rede do INCTAA.

Infelizmente, apesar dos esforgos do Comité Gestor e do coordenador do INCTAA, estas
dificuldades ndo puderam ser superadas, pois ndo estdo sobre nosso controle.

HOUVE A INCLEJSAO OU EXCLUSAO DE INSTITUICOES E EMPRESAS?
(X)SIM ()NAO

EM CASO POSITIVO INDIQUE O NUMERO: 5

Instituicdo de Ensino e/ou Pesquisa ( X) Inclusdo () Exclusdo

Instituto de Biociéncias, Letras e Ciéncias Exatas - Universidade Estadual Paulista, Campus de Sao
José do Rio Preto — SP.

Departamento de Quimica - Universidade Federal do Piaui — PlI.

Departamento de Quimica - Universidade Estadual de Londrina - UEL — PR.

Departamento de Quimica e Fisica - Universidade Federal da Paraiba, Campus Il

Departamento de Quimica - Universidade Federal do Oeste da Bahia - UFOB — BA

Justificar: Estas instituicbes se comprometeram com a participacdo dos seus pesquisadores
no projeto INCTAA e representam a oportunidade de extenséo da rede do instituto em
regides do Estado de S&o Paulo e Brasil ainda ndo eram abrangidas pelo projeto inicial.

Empresas ( ) Inclusdo ( ) Excluséo
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RESULTADOS OBTIDOS / METAS

COMENTE OS 3 (TRES) PRINCIPAIS RESULTADOS CIENTIFICOS E/OU
TECNOLOGICOS OBTIDOS NO PERIODO (01/07/2017 — 30/06/2018) PARA:

A — PESQUISA:

O INCTAA iniciou no periodo seu 8°. ano de vigéncia ininterrupta. Desta forma, diversos
projetos foram concluidos no periodo referente a este relatério em consequéncia das
atividades promovidas pelo instituto que puderam ter solucdo de continuidade. Estas
atividades geraram muitos resultados importantes para a area da Quimica Analitica e
dentre elas destaca-se aqui as trés que mais se sobressairam em termos de qualidade e
relevancia nacional e internacional na area de atuacdo em pesquisa:

Al. Desenvolvimento de métodos analiticos para a area forense:

- Silva, C. S. ; Pimentel, M. F. ; Amigo, J. M. ; Honorato, R. S. ; Pasquini, C. Detecting
semen stains on fabrics using near infrared hyperspectral images and multivariate models.
TRAC-Trends in Analytical Chemistry, 95 (2017) 23-35.

- Oliveira, V. S.; Honorato, R. S.; Honorato, F. A.; Pereira, C. F. Authenticity assessment of
banknotes using portable near infrared spectrometer and chemometrics. Forensic Science
International, 286 (2018), 121-127.

- Marra, M. C.; Costa, B. M. C.; Munoz, R. A. A.; Santana, M. H. P.; Maldaner, A. O.;
Botelho, E. D.; Coltro, W. K. T.; Richter, E. M. Fast determination of cocaine and some
common adulterants in seized cocaine samples by capillary electrophoresis with
capacitively coupled contactless conductivity detection. Analytical Methods, 10 (2018)
2875-2880.

- da Silva V.0O.; Honorato, R.S.; Honorato, F. A.; Pereira, C. F. Classification of Brazilian
and foreign gasolines adulterated with alcohol using infrared spectroscopy. Forensic
Science International, 286 (2018), 121-127.

- Pereira, J. F. Q. ; Silva, C. S. ; Vieira, M. J. L. ; Pimentel, M. F. ; Braz, A. ; Honorato, R.
S. Evaluation and identification of blood stains with handheld NIR spectrometer.
Microchemical Journal, 133 (2017) 561-566.

Estes cinco artigos publicados em periédicos de alto indice de impacto exemplificam a
atuacdo do INCTAA na area forense, na qual ele desenvolve métodos analiticos para
coibir fraudes e auxiliar na coleta de provas em cenas de crime. Em conjunto, estes quatro
artigos representam o0 estado da arte em quimica forense, explorando imagens
hiperespectrais no infravermelho proximo, e instrumentos portateis para monitoramento de
fraudes em campo, além do desenvolvimento de métodos empregando técnicas analiticas
de ultima geragcdo na determinacdo de contaminantes e teores de ativos em drogas de
abuso.

18


http://www.mctic.gov.br/mctic/opencms/index.html
http://www.mctic.gov.br/mctic/opencms/index.html

@ﬂ\"’q oo BUECIR ) g M FAPESP QLRSS

...................

PETROBRAS

A2. Estudos sobre biodisponibilidade de elementos essenciais e toxicos em
alimentos.

- do Nascimento da Silva, Cidade, M.; Heerdt, G.; Ribessi, R.L.; Morgon, N.H.; Cadore, S.
Effect of Selenite and Selenate Application on Mineral Composition of Lettuce Plants
Cultivated Under Hydroponic Conditions: Nutritional Balance Overview Using a
Multifaceted Study. Journal of the Brazilian Chemical Society, 29(2) (2018) 371-379.

- do Nascimento da Silva, E.; Aureli, F.; D’amato, M.; Raggi, A.; Cadore, S.; Cubadda, F.
Selenium Bioaccessibility and Speciation in Selenium-Enriched Lettuce: Investigation Of
the Selenocompounds Liberated After In Vitro Simulated Human Digestion using Two-
dimensional HPLC-ICP-MS. Journal of Agricultural and Food Chemistry, 65 (2017) 3031-
3038.

- do Nascimento da Silva, E.; Farias, L.O.; Cadore, S. The Total Concentration and
Bioaccessible Fraction of Nutrients in Purées, Instant Cereals and Infant Formulas by ICP
OES: a Study of Dietary Recommended Intakes and the Importance of using a
Standardized in vitro Digestion Method. Journal of Food Composition and Analysis, 68
(2018), 65-72.

- Pereira, C.C.; do Nascimento da Silva, E.; Souza, A.O.; Vieira, M.A.; Ribeiro, A.S.;
Cadore, S. Evaluation of the Bioaccessibility of Minerals from Blackberries, Raspberries,
Blueberries and Strawberries. Journal of Food Composition and Analysis, 68 (2018), 73-
78.

A avaliacdo nutricional de alimentos somente pode ser realizada de forma efetiva se puder
ser computada a fracdo que esté disponivel para ser absorvida pelo organismo. Os quatro
artigos gerados pelos pesquisadores do INCTAA listados acima abordam esta importante
e atual tematica voltada para a valoracdo nutricional real de alimentos. Além disso, estes
experimentos realizados in vitro permitem substituir a experimentacdo com uso de
animais. O conjunto de artigos mostra o desenvolvimento desta area no Brasil e exibe
resultados relevantes relacionados a avaliag&do nutricional de alimentos.

A gualidade e relevancia dos trabalhos realizados pelo grupo liderado pela Profa. Solange
Cadore neste tema, foram reconhecidas pela concessdo do prémio: Peixoto, R. A. e
Cadore, S. MCTIC DE METODOS ALTERNATIVOS A EXPERIMENTACAO ANIMAL. 1°
lugar na Categoria Producdo Académica com o trabalho “Métodos de Bioacessibilidade In
vitro € o0 Uso de Células CACO 2 em Estudos In vitro de Biodisponibilidade”, resultado da
tese de doutorado de Rafaella Regina Alves Peixoto - UNICAMP, Campinas-SP.
Orientador: Solange Cadore - 2017.

A3. Uso analitico da espectroscopia THz no dominio do tempo

- Silva, V. H.; Vieira, F. S.; Rohwedder, J. J. R.; Pasquini, C; Pereira, C. F. Multivariate
guantification of mebendazole polymorphs by terahertz time domain spectroscopy (THz-
TDS). Analyst, 142 (2017), 1519-1524.

Os pesquisadores do INCTAA sdo pioneiros na América do Sul em desenvolver métodos
analiticos baseados em espectroscopia THz no dominio do tempo. O exemplo acima
representa uma forma inovadora de monitorar a qualidade de farmacos permitindo
acessar a sua composicdo polimorfica. Diferentes polimorfos tém acgéo terapéutica
distintas e afetam significativamente a farmacocinética dos medicamentos. Assim, o
desenvolvimento feito pelo INCTAA agregou uma nova ferramenta para o controle de
gualidade de medicamentos que podera ser empregada pela industria farmacéutica.
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B — FORMACAO DE RECURSOS HUMANOS:

- Curso em Espectroscopia no Infravermelho Préximo e Técnicas de Modelamento
Multivariado

Data da realizacdo: 14 a 16 de maio de 2018.

Local: Embrapa Pecuéria Sudeste — Séo Carlos — SP

Carga horéria: 20 horas

Professor: Dr. Celio Pasquini

Organizadores: Gilberto Batista de Souza (Embrapa Pecuéaria Sudeste), Ana Rita de
Aratjo Nogueira (Embrapa Pecuaria Sudeste) e Maria Lucia Ferreira Simeone (Embrapa
Milho e Sorgo.

Publico-alvo: Institutos de pesquisa, Universidades, laboratorios prestadores de servigcos
de andlise de alimentos e fabricas de racao.

Objetivos: Capacitar os usuarios da técnica NIRS em desenvolvimento de modelos de
calibracdo multivariada para uso na avaliacdo da qualidade de alimentos.

Numero de participantes: 48 participantes

- 9° Workshop - Ensaio de proficiéncia para laboratorios de nutricdo animal (EPLNA) — 17-
18/maio/2018. Embrapa Pecuaria Sudeste, Sao Carlos-SP, Brasil.

- Canela, M.C. O contaminante nosso de cada dia, Mesa redonda, Pint of Science, 2018.
https://pintofscience.com.br/events/campos, Campos dos Goytacazes-RJ, Brasil.

- Coelho, C. J. Organizador: Il Jornada Cientifica da Escola de Ciéncias Exatas e da
Computacéo 2017.

- Sodré, F. F. Organizacdo, em andamento, do 19° Encontro Nacional de Quimica
Analitica (ENQA).

- Sodré, F. F. Acéo de divulgacéo cientifica: Post publicado na pagina Campus Online do
Facebook. https://www.facebook.com/onlinecampus/posts/1648138265282150

- Montagner, C. C. Mini-curso. Contaminantes emergentes: dinAmica e toxicidade. | Escola
de Quimica Ambiental (IEQA 2018) da UNESP (2018), Sao José do Rio Preto, SP. Brasil.
(4 horas)

C — TRANSFERENCIA DE CONHECIMENTO E TECNOLOGIA:
Nada consta no periodo.

D — EDUCACAO E DIVULGACAO DA CIENCIA:

D1. Artigos de reviséo e educacionais publicados:

- Pasquini, C.; Near infrared spectroscopy: A mature analytical technique with new
perspectives - A review. Analytica Chimica Acta,1026 (2018) 8-36.

- Brito, L. R. E. ; Martins, A. R. ; Braz, A. ; Chaves, A. B. ; Braga, J. W. B. ; Pimentel, M. F.
Critical review and trends in forensic investigations of crossing ink lines. TRAC-Trends in
Analytical Chemistry, 94 (2017) 54-69.

- Amais, R. S.; Rocha, F. R. P.; Nobrega, J. A. Background signals in instrumental
analysis: an essential discussion in undergraduate courses. Quimica Nova, 40 (2017) 228-
227.

20


http://www.mctic.gov.br/mctic/opencms/index.html
http://www.mctic.gov.br/mctic/opencms/index.html
https://www.facebook.com/onlinecampus/posts/1648138265282150

@ﬂ\"’q oo BUECIR ) g M FAPESP QLRSS

...................

PETROBRAS

D2. Capitulos de livros:

- Marques, E. J. N.; Freitas, S.T.; Neto, A.F. ; Cavalcante, I.H.L. . Espectroscopia na
regido do infravermelho proximo (NIR): técnica analitica ndo destrutiva para determinacéo
da qualidade de manga. In: Neto, A.F.; Almeida; F.A.C.; Cavalcante, I.H.L.. (Org.). Manga:
Maturacéo, colheita e conservacao. led.Juazeiro, BA: UNIVASF, 2017, v. 1, p. 60-87.

- Souza, G, B.; Nogueira, A. R. A.; Olivares, I. R. B.; Vieira, O. V. Programas de Ensaio de
Proficiéncia. 2017. In. Compéndio Brasileiro de Alimentag&o Animal. Sindiragdes, 2017.

- Souza, G. B.; Fujieda, R. J. Y. Avaliacdo da Repetibilidade e Reprodutibilidade de
Métodos de Proteina Bruta: Estudo Colaborativo. In. Compéndio Brasileiro de Alimentacao
Animal. Sindiracdes, 2017.

D3. Palestras proferidas pelos pesquisadores do INCTAA:

- Cadore, S. A Importancia e a Beleza da Quimica na Vida de Todos Nés, 06/11/2017,
Colégio Santana (2° Grau), Antonio Prado, RS

- Cadore, S. Pesquisa e Publicacbes Cientificas: Etica no Ambiente Académico.
ITAL/Campinas, Campinas, SP, 18/09/17

- Cadore, S. Como Avaliar a Contribuicdo dos Minerais na Dieta Alimentar? Semana de
Quimica, UFRR, Boa Vista, RR, Brasil, 16/11/2017

- Freitas, S.T. Equipamento com infravermelho permite analise pds-colheita sem danos a
manga. Jornal do Semiérido, n.48, Petrolina, PE, p. 7-7, 01 dez. 2016.

- Freitas, S.T. Manejo, beneficiamento e indicadores de qualidade em mangas para
exportacdo. Desafios na produgéo, mercado e a expanséo do cultivo de manga no Vale do
Séo Francisco. Embrapa Semiarido/Servico Nacional de Aprendizagem Rural (SENAR).
Palestra, 2018.

- Freitas, S.T. Tecnologias para o monitoramento da maturacéo e qualidade de frutos de
forma ndo destrutiva. 2017. | Seminario de Atualizacdo Tecnoldégica em Fruticultura.
Embrapa Semiarido/Servico Nacional de Aprendizagem Rural (SENAR). Palestra, 2017.

- Grassi, M.T. Determination of labile metallic species in natural waters using diffusive
gradients in thin-film (DGT) devices modified with montmorillonite and vermiculite.
Seminério apresentado em visita técnica a Universidad de Caldas, Manizales, Colémbia,
em 5/10/2017.

- Grassi, M.T. Vocé conhece a composi¢do da 4gua que bebe? In: Encontro Paranaense
de Estudantes de Quimica. Guarapuava-PR, Brasil. Seminério proferido em 28/7/2017.

-Nogueira, A. R. A. A Quimica Analitica no Contexto da Agropecuaria. Universidade
Estadual da Bahia. 31 de julho de 2017, Salvador-BA, Brasil (Apresentacdo: Palestra).

- Nogueira, A. R. A. Determinacdo de contaminantes inorganicos em alimentos e
fertilizantes. | Simposio de Integracdo da Pds-graduacédo. Universidade Federal de Vigosa,
Campus Rio Paranaiba, 2017, Rio Paranaiba-MG (Apresentagéo: Palestra).

- Nogueira, A. R. A., Analises para contaminantes inorganicos. | Workshop de Nutricdo
Animal, 2017, LANAGRO Pedro Leopoldo-MG (Apresentacdo: Palestra).
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- Raimundo Jr. I.M.; LIBS como ferramenta analitica no estudo de fontes hidrotermais
oceanicas. In: 41a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2018, Foz do
Iguacu, Parana. (oral)

- Rocha, F. R. P. Flow Analysis: Looking back and forward. Invited lecture. In: 46th World
Chemistry Congress (IUPAC-2017), 2017, Sdo Paulo-SP, Brasil.

- Rocha, F. R. P. Novas alternativas para a deteccao de adulteracbes em leite. In: 4°
Congresso Analitica Latin America, 2017, Sdo Paulo-SP, Brasil.

- Souza, G. B. Analises Bromatolégicas — Produtos Vegetais | Workshop de Nutricdo
Animal, 2017, LANAGRO Pedro Leopoldo-MG.

- Souza, G. B. Ferramentas estatisticas de aplicacdo no laboratorio. | Workshop de
Nutricdo Animal, 2017, LANAGRO Pedro Leopoldo-MG.

D3. Trabalho de divulgacdo e popularizacdo da Quimica realizado pelos
pesquisadores do INCTAA em Serra Talhada — PE e regido.

SEMANA DE QUIMICA DA UNIDADE ACADEMICA DE SERRA TALHADA

Durante a semana de quimica 16 a 20 de outubro de 2017 — varias atividades de
divulgacéo da quimica analitica foram realizadas.

Destacando palestras e minicursos ministrados pelos professores do INCTAA abaixo
PALESTRAS MINISTRADAS POR MEMBROS DO INCTAA

- Brito, Andréa Monteiro Santana Silva. Agua no preparo de bebidas e alimentos: diretrizes
ambientais e padrao de qualidade.- 18 de outubro de 2017. (UAST/UFRPE)

MINICURSOS MINISTRADOS POR MEMBROS DO INCTAA

- Gaido, Edvaldo da Nébrega, Espectrometria de absor¢cdo molecular aplicado a analise
de alimentos: teoria e pratica. (UFRPE/UAST), outubro, 2017.

- Nascimento, Elaine Cristina Lima, Novas metodologias analiticas para o controle de
gualidade de alimentos, (UFRPE/UAST), outubro 2017.

ATIVIDADE DE ATENDIMENTO DENTRO DA UNIVERSIDADE — ALUNOS DO ENSINO MEDIO.

No dia 10 de outubro de 2017 os alunos do 2° e 3° anos da escola ESCOLA DARIO GOMES DE
LIMA, municipio de Flores, visitaram o laboratério do Grupo de Instrumentacdo e Analises
Quimicas na Unidade Académica de Serra Talhada/UFRPE. Estas visitas sdo promovidas pelos
pesquisadores do INCTAA com o objetivo de despertar o interesse dos alunos pela ciéncia, em

particular a area da quimica analitica.
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Alunos do ensino médio visitando o laboratdrio de quimica analitica da UAST/UFRPE.

ATIVIDADES EM ESCOLAS DA REGIAQO — em outros municipios do alto sertdo do Pajed.

e MUNICIPIO DE FLORES
ESCOLA MUNICIPAL ONZE DE SETEMBRO (20 de outubro de 2017)

Feira de Ciéncias Cultura e Arte - instalou-se o stand de producdo de sabdo -

sustentabilidade e meio ambiente. Aplicando e divulgando a quimica durante o evento.

Populariza¢cédo da quimica analitica na feira de ciéncias da ESCOLA MUNICIPAL ONZE DE
SETEMBRO.

ESCOLA DARIO GOMES DE LIMA (23 E 24 DE NOVEMBRO DE 2017) - Il Feira de Ciéncias
Inovagéo e Tecnologia - vérias atividades foram realizadas na escola, entre elas a divulgagao da
quimica aplicada.
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Popularizagdo da quimica analitica na feira de ciéncias da escola ESCOLA DARIO GOMES DE
LIMA.

e MUNICIPIO DE SERRA TALHADA

JORNADA DE INICIACAO CIENTIFICA E EXTENSAO E JORNADA DE INICIACAO A
DOCENCIA (JINCE/ JID 2017). 26 de outubro, 2017.

A professora Andréa Monteiro, pesquisadora do INCTAA, fez uma palestra sobre a formacao
docente: desafios e superacdes no alto Sertdo do Pajel, onde destacou a importancia do INCTAA
no fortalecimento do grupo de professores de quimica analitica para superacgéo de alguns desafios
Nno ensino e pesquisa.

e FEIRA DE PROFISSOES - STAND DE QUIMICA ANALITICA PARA DIVULGACAO
ENTRE OS ESTUDANTES DO ENSINO MEDIO (31 /10 a 01/11 de 2017).

Instrumentacao analitica foi o foco, apresentando os instrumentos analiticos construidos (fogéo

solar, espectrofotbmetros, condutivimetros, viscosimetros, etc).

AULA PRATICA INTERDISCIPLINAR, UTILIZANDO EQUIPAMENTO CONSTRUIDO COM
APOIO DO INCTAA, 19 de dezembro de 2017.

LOCAL: BARRAGEM JAZIGO, SERRA TALHADA-PE.
EQUIPAMENTO: ESPECTROFOTOMETRO UV-VIS

Nesta atividade foram realizadas analises quimicas relacionadas a qualidade da agua, e em

conjunto com a disciplina bioquimica, foi feita a determinagdo enzimatica, utilizando medidas de

transmitancia no equipamento portatil construido pelo professor Edvaldo, pesquisador do INCTAA.
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Aula pratica no curso de engenharia de pesca da UAST, utilizando um espectrofotdmetro UV-VIS
construido pelo membro do INCTAA, Prof. Edvaldo Gaiéo.

e PRODUGCAO DE MATERIAL DIDATICO PARA FACILITAR O ENTENDIMENTO NA
AREA DE QUIMICA ANALITICA COM APLICAGAO EM DIVERSAS DISCIPLINAS.

Seguem abaixo alguns exemplos de instrumentos desenvolvidos para auxilio no ensino de quimica
nas escolas fundamentais e na universidade.

Balanca modelo de atomo para reacdes de oxidacéo reducao

Instrumento pensado e desenvolvido para exemplificar de forma visual o processo de oxidagdo e
reducdo de um elemento quimico, o elemento (balanga) mostra ao estudante através de um

ponteiro seu estado de oxidacdo quando o mesmo ganha ou perde elétrons.
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Conseiho Nacional de Desenvolvimento
Cientffico e Tecnolégico

Balanca modelo de 4tomo para reacdes de oxidacao reducao

Destilador solar

de calor, radiagéo eletromagnética, mudanca de fase e processos de destilagcdo

Destilador Solar

Fogéo solar

célculos de poténcia térmica.

Fogéo solar

Instrumento pensado e desenvolvido para demonstrar de forma visual conceitos como transferéncia

Instrumento pensado e desenvolvido para demonstrar de forma visual conceitos termodinamicos e
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e Projeto SOU + UAST (DIVULGACAO DOS CURSOS DE GRADUACAO E
POPULARIZACAO CIENTIFICA)

A professora Andréa apresentou a area de quimica como carreira promissora para alunos do

ensino médio e destacou a quimica analitica, 11 de maio de 2018.

Projeto SOU + UAST, no final, apresentagdo do INCTAA aos alunos do Ensino Médio.

ENUMERE OS ATE 03 (TRES) PRINCIPAIS IMPACTO(S) CAUSADO(S) PELAS
AGOES E RESULTADOS DO PROJETO PARA A AMPLIAGAO, MELHORIA E
CONSOLIDACAO DA COMPETENCIA TECNICO-CIENTIFICA NACIONAL PARA:

A — PESQUISA:

Al. Desenvolvimento de métodos analiticos baseados em imagens hiperespectrais no
infravermelho préximo (NIR) e em novos equipamentos portateis e de baixo custo para
analises de interesse do setor forense, visando a avaliagdo de cenas de crime,
identificacdo de fraudes e falsificacdes. Impacto: disponibilizacdo de métodos modernos e
objetivos de andlise, inclusive baseados em instrumentos de campo que irdo podem
permitir a andlise mais eficiente de cenas de crime, fiscalizacdo da qualidade dos
combustiveis em campo e identificac@o de notas falsificadas.

A2. Consolidacdo da linha de pesquisa e seus resultados em biodisponibilidade de
elementos quimicos em alimentos, que impacta na forma como compreendemos e
avaliamos o efeito toxicoldgico e/ou nutricional da presenca de metais em alimentos.
Impacto: Melhor conhecimento sobre o potencial nutritivo e/ou téxico da presenca de
elementos quimicos em alimentos, o que podera refletir em politicas publicas voltadas
para a area da saude e seguranca alimentar. A qualidade e relevancia destes trabalhos
foram reconhecidos por meio de prémio concedido pelo MCTI.

A3. Construcdo de instrumento multifuncional que inclui a sua operacdo com
espectroscopia Raman na regido THz de baixa energia. Impacto: Os resultados que
serdo obtidos por este equipamento deverdao impactar a indUstria de farmacos, provendo
uma ferramenta analitica Unica capaz de avaliar a qualidade de principios ativos e
medicamentos em relacdo a fenbmenos como o polimorfismo.
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B — FORMACAO DE RECURSOS HUMANOS:

B1. Formacgdo del5 mestres e 14 doutores orientados pelos pesquisadores do INCTAA
em diversos centro de pesquisa e ensino participantes do instituto.

B2. Curso em Espectroscopia no Infravermelho Proximo e Técnicas de Modelamento
Multivariado. Este curso proporcionou a formacdo de pessoal de empresas produtoras de
ragdo animal na tecnologia NIR.

B3. Organizagéo, por pesquisadores do INCTAA, do 9° Workshop - Ensaio de proficiéncia
para laboratérios de nutricdo animal (EPLNA) — 17-18/maio/2018. Embrapa Pecuaria
Sudeste, Sao Carlos-SP, Brasil. Este workshop contribuiu decisivamente para a melhoria
do desempenho dos laboratorios participantes, influenciando favoravelmente a qualidade
dos resultados analiticos produzidos com impactos diretos na produtividade agricola e
pecuaria brasileira.

C — TRANSFERENCIA DE CONHECIMENTO E TECNOLOGIA:

Nada consta no periodo.

D — EDUCACAO E DIVULGACAO DA CIENCIA:

D1. Acdes desenvolvidas no municipio de Serra Talhada, PE voltadas a divulgacao da
Quimica, Quimica Analitica e do INCTAA junto a alunos de 2° grau e comunidades
proximas. O impacto destas acfes é medido por meio do aumento significativo do
interesse destes jovens pela ciéncia e pela Quimica e Quimica Analitica em particular.

D2. Artigos de revisdo e educacionais publicados e capitulos de livros publicados. O
material produzido pelos pesquisadores do INCTAA representa o estado da arte em nivel
internacional nas especialidades em pesquisa e inovacdo abordadas pelos temas
desenvolvidos pelo instituto e permitem a disseminacdo do conhecimento de forma
abrangente.

D3. Divulgacéo de pesquisa desenvolvida pelo INCTAA de abrangéncia e relevancia para
0 cidaddo comum, relacionada a possibilidade de analise in situ de frutas e produtos
comerciais visando evitar fraudes e selecionar frutas com qualidade interna, de forma néo
destrutiva.
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PARA FINS DE DIVULGAGAO, RELACIONAR RESULTADOS OBTIDOS QUE MEREGCAM
DESTAQUE PARA O DESENVOLVIMENTO CIENTIFICO, TECNOLOGICO E/OU SOCIAL:

Os temas de maior apelo para divulgacdo dos resultados alcancados pelo INCTAA para a
sociedade em geral sdo descritos abaixo e foram desenvolvidas ainda na fase anterior do
INCTAA:

A Espectroscopia no Infravermelho Proximo (NIR) Proxima ao Consumidor

Durante muito tempo a espectroscopia de refletancia difusa na regido do infravermelho proximo
somente podia ser utilizada por pessoal especializado, atuando nos ambientes controlados dos
laboratérios. Porém, o advento dos instrumentos extremamente portateis, denominados de
MicroNIR, robustos e de uso muito simples, além dos sistemas de computagdo e transmissao
digital de dados estdo permitindo que as medidas e as conclusdes sobre as analises
espectroscopicas, antes inacessiveis as pessoas comuns, possam ser realizadas no local de venda
de produtos pelo préprio consumidor. Este fato gerou o tema de pesquisa da Dissertacdo de
Mestrado do Sr. Matheus Angeluzzi Jardim que propde desenvolver um equipamento baseado em
um MicroNIR para ser colocado no local de venda de frutas e tecidos, permitindo, por exemplo, que
0 consumidor ateste a qualidade do produto em tempo real. A proposta esta sendo avaliada com
sucesso para frutas como macés, laranja, kiwi, ameixas e tecidos como couro, seda, algodao,
poliéster e misturas de fibras sintéticas e naturais em diversas proporcdes.

Sistema ambientalmente amigavel para recuperacdo de indio de lixo eletrénico

Alguns metais sdo muito importantes nos dias de hoje, pois séo usados para gerar novos produtos
tecnoldgicos que facilitam a vida humana, como telas planas de TV e computadores, placas de
aquecedor solar, fios de solda de alta pureza, producdo de circuitos eletrénicos, etc. O indio € um
desses metais e tem sido largamente usado, por causa disso, apesar das reservas naturais de
indio girarem em torno de 10700 toneladas mundialmente, sua alta demanda demonstra que as
reservas naturais irdo se esgotar em menos de 20 anos.

Uma das saidas para este problema é obter indio a partir de lixo eletrdnico, gerando assim fontes
secundarias deste metal. Para que isso seja possivel é necessario o desenvolvimento de sistemas
de recuperacédo de indio que sejam eficientes, mas que também sejam sustentaveis tanto do ponto
de vista econdmico, quanto ambiental.

Uma alternativa interessante € o uso de sistema aquoso bifasico (SAB) desenvolvido pelo grupo de
pesquisadores do INCTAA atuando na Universidade Federal de Vigcosa — MG, pois este é
sustentavel economicamente e ambientalmente, pois seus componentes sdo de baixo custo,
biodegradaveis e podem ser reaproveitados. Além disso, o principal componente do SAB é agua o
que produz um sistema de recuperacdo isento de solventes organicos que sao muitas vezes
toxicos e inflamaveis. O SAB é formado por trés componentes e como ja dito um desses
componentes é sempre agua, mas os outros dois sdo as mais variadas substancias quimicas. Isto
faz com que o SAB seja apropriado para recuperar ndo somente indio, como também diversos
outros metais de importancia econdmica. Um SAB constituido por um polimero, sal e 4gua foi
aplicado com sucesso para a recuperagdo de indio de telas de computadores descartados no
ambiente. A recuperacédo de indio foi igual a 95 % o que corresponde a producéo de 0,3 g de indio
por cada quilograma de tela de computador com pureza de 93 %.

O SAB é muito promissor para ser aplicado para recuperacdo de metais, pois além das vantagens
j& descritas acima ele é facilmente ampliado para larga escala e pode ser utilizado por pessoal
menos qualificado, devido a sua simplicidade de operacdo e baixo risco a salde humana. Este
sistema poderia ser usado em diferentes cidades a fim de gerar valor agregado ao lixo eletrénico
presente em qualquer uma delas. Isto traria beneficios econdmicos e ambientais, pois os metais de
interesse seriam reaproveitados e ao mesmo tempo a natureza ndo estaria sendo degradada, seja
por descarte inadequado de metais, seja pela extracdo desses metais diretamente das reservas
naturais.
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O que pode ter na agua potavel (Contaminantes Emergentes)

O Brasil, embora tenha uma economia que o coloca entre os dez paises mais ricos do mundo, tem
um problema crénico no tocante ao saneamento basico. O baixo indice de tratamento de esgoto
tem seu reflexo na qualidade das aguas superficiais do nosso pais, as quais recebem uma carga
organica elevada oriunda do despejo de esgoto in natura nos nossos rios e lagos. Como grande
parte destes corpos aquaticos é constituida por mananciais que suprem a demanda da agua de
abastecimento das cidades brasileiras, existe uma preocupacgdo com a qualidade e a potabilidade
das 4guas que séo servidas a populacéo.

Somando-se a esta realidade, o pais tem vivenciado um aumento nos padrdes de consumo, 0 que
faz com que uma série de novas substancias atinjam os cursos d’agua, as quais sdo chamadas de
contaminantes emergentes (CE). Dentre os CE podemos apontar diversos tipos de nanomateriais,
bloqueadores solar, agentes anti-chama, horménios naturais e sintéticos, drogas ilicitas, residuos
de farmacos e produtos de higiene pessoal, dentre outros.

Pouco sabemos como estas substancias, presentes em concentragdes muito baixas, interagem
com o organismo humano, muito embora ja se conhegam os efeitos maléficos que podem causar
em inlmeros animais como nos peixes, por exemplo. E sabido que peixes machos expostos a
concentragdes elevadas de esgoto doméstico apresentam altos indices de feminizagdo. No
entanto, os efeitos da exposi¢do crénica ao ser humano ainda precisam ser esclarecidos. Por se
tratar de um assunto relativamente recente, grande parte destes compostos ainda ndo séo
legislados, e assim sendo, ndo ha valores maximos permitidos na agua servida & populacao.

Uma das tarefas do INCTAA é o de avaliar a situacdo de um numero significativo de cidades
brasileiras (principalmente as capitais) quanto a presenca destes CE na agua de abastecimento,
procurando identificar os que ocorrem com maior frequéncia e suas concentracdes nestas aguas.
Esses dados sd@o fundamentais para nortear politicas publicas para se estabelecer padrdes de
potabilidade contemplando estas substancias, além do controle dos mesmos nas estacdes de
tratamento de 4gua.

RESULTADOS EM NUMEROS

A — INDICADORES DE PESQUISA

NUMEROS DA PRODUCAO TECNICO-CIENTIFICA E ARTISTICA NO PERIODO
(Para detalhamento: ver ANEXO I)

TIPO QUANTIDADE

SOFTWARE -

PATENTES -

PRODUTOS -

PROCESSOS -

PRODUCAO ARTISTICA (ESPECIFICAR) -

OUTROS (ESPECIFICAR): -

ARTIGOS PUBLICADOS NO PERIODO 55

B — INDICADORES DE TRANSFERENCIA DE CONHECIMENTO E TECNOLOGIA

TIPO QUANTIDADE
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C - INDICADORES DE EDUCACAO E DIVULGACAO DA CIENCIA

NUMEROS DA PRODUCAO NO PERIODO
(Para detalhamento: ver ANEXO )

TIPO QUANTIDADE
Cursos, Disciplinas e Treinamentos 01
Eventos Realizados 03
Teses de Doutorado Concluidas 14
Disserta¢des de Mestrado Concluidas 16
Palestras e Seminarios (Nacionais e Internacionais) 17
Proferidos pelos Pesquisadores do INCTAA
Participacdo em Congressos 34 nacionais 17 internacionais
Livros -
Capitulos de livros 03

INFORMACOES ADICIONAIS |

FORMAS DE DISPONIBILIZACAO PUBLICA DOS RESULTADOS DO PROJETO:

Os principais resultados produzidos pelo INCTAA foram compilados e podem ser
acessados na péagina do instituto na web (http://www.inctaa.com.br/), onde, por
exemplo, todos os relatorios de atividades resultantes da atuacdo do INCTAA
podem ser acessados.

Participacdo em Seminarios e Conferéncias: Atendendo a convites, o0
coordenador e diversos pesquisadores do INCTAA tém participado de seminarios
e conferéncias e eventos, nos quais as atividades e resultados do INCTAA séo
divulgados.

Reportagens: de agéncias de financiamento de pesquisa (FAPESP, por exemplo)
e de veiculos da midia impressa e falada.

COMENTE AS PRINCIPAIS MELHORIAS IMPLANTADAS NAS INSTALACOES
FISICAS DA SEDE E DOS LABORATORIOS ASSOCIADOS AO INSTITUTO, COMO
ADAPTACOES FISICAS, EQUIPAMENTOS, ETC.:

O espectrofotometro Raman capaz de operar em baixas frequéncias teve sua
construcdo e instalacéo iniciada nos laboratérios do Grupo de Instrumentacédo e
Automacdo em Quimica Analitica do Instituto de Quimica da UNICAMP.
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HOUVE ATIVIDADES DE INTEGRAGAO COM OUTROS INCT’s: ( X) SIM ( ) NAO
EM CASO POSITIVO COMENTAR:

Houve uma pequena interacdo (ainda que aquém da desejada) com o INCTBIO que
geraram os trabalhos publicado:

- Villa, J.E.L.; Pasquini, C.; Poppi, R.J. Coupling of the ring-oven-based preconcentration
technique and surface-enhanced Raman spectroscopy: Application for the determination of
purine bases in DNA. Analytica Chimica Acta, 991(2017), 95-103. (em colaboragdo com
pesquisadores do INCTBIO).

- Paiva, E. M.; Da Silva, V. H.; Poppi, R. J.; Pereira, C. F.; Rohwedder, J. J. R. Comparison
of macro and micro Raman measurement for reliable quantitative analysis of
pharmaceutical polymorphs. Journal of pharmaceutical and biomedical analysis, 157
(2018), 107-115. DOI: https://doi.org/10.1016/j.jpba.2018.05.010

-Bizzi, C. A.; Pedrotti, M. F.; Silva, J. S.; Barin, J. S.; Nobrega, J. A.; Flores, E. M. M.
Microwave-assisted digestion methods: towards greener approaches for plasma-based
analytical techniques. Journal of the Analytical Atomic Spectrometry, 32 (2017) 1448-1466.

CONSIDERACOES FINAIS

COMENTAR OUTROS ASPECTOS RELEVANTES DO DESENVOLVIMENTO GERAL
DO INCT:

O objetivo geral do INCTAA é o de desenvolver as Ciéncias e Tecnologias Analiticas em
nivel nacional e internacional em seus aspectos mais avancados, educacionais e de
divulgacdo do conhecimento, gerando solu¢cdes que atendam as demandas analiticas de
carater multidisciplinar, oriundos dos mais diversos setores da sociedade, quer sejam eles
publicos ou privados. Em nivel nacional o INCTAA se prop8e a empregar sua expertise na
solucéo de problemas analiticos demandados pelos mais diversos setores da sociedade.
O reconhecimento destes problemas e sua solugéo efetiva é facilitado, dentro do instituto,
devido a presenca de representantes destes setores. Em nivel internacional, o INCTAA
compete em nivel do estado da arte na producdo académica em areas como
Espectroscopia Atdmica e Molecular (incluindo LIBS, espectroscopia NIR e
espectroscopia THz), Forense, Ambiental, Instrumentacdo Analitica e Quimiometria,
permitindo que seus objetivos produzam resultados significativos, veiculados nos
melhores periddicos da area.

O presente relatério refere-se a o periodo de atuagdo do INCTAA em sua fase ll, entre
01/JULHO/2017 - 30/JUNHO/2018. Neste periodo, os pesquisadores do INCTAA
redefiniram seus objetivos especificos de forma a adequa-los aos cortes orcamentarios e
liberacdes irregulares e insuficientes de recursos pelo CNPg, bem como a decisdes
restritivas da CAPES relativas a utilizagéo da sua cota de bolsas de mestrado, doutorado
e p6s-doutorado.
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Sendo o INCTAA atual a continuidade da sua fase |, muitos resultados de acdes iniciadas
na fase anterior ainda puderam ser concretizados no periodo e estdo sendo apresentados
neste relatério. Estes resultados demonstram que os pesquisadores do instituto em sua
atuacao em rede estdo cumprindo seus objetivos gerais de forma plenamente satisfatéria.
Porém, o impacto dos cortes e politicas de contingenciamento de recursos devera
impactar negativamente o proximo ano de execucao da proposta INCTAA.

Espera-se que as politicas de financiamento da pesquisa voltem a se normalizar o0 mais
rapidamente possivel para que ndo haja um comprometimento irreversivel de um esforco
de 08 anos dedicados ao desenvolvimento de uma rede de pesquisadores nacionais
produtiva e de exceléncia na area da Quimica Analitica.

LOCAL E DATA: Campinas, 30 de junho de 2016.

ASSINATURA: /

o /)
ﬁ:‘lio Pasquini
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ANEXO | — INDICADORES DE PESQUISA ENSINO E DIVULGACAOQ DA
CIENCIA E TECNOLOGIA

Periodo: 01/JULHO/2017 — 30/ JUNHO/2018

TESES E DISSERTACOES

DISSERTACOES DE MESTRADO CONCLUIDAS

1. Andre Luiz Alves. Dissertacdo de mestrado: Selecé@o de variaveis empregando o algoritmo
ransac. 2017. Pontificia Universidade Catélica de Goias, Fundac¢do de Amparo a Pesquisa do

Estado de Goias. Orientador: Clarimar José Coelho.

2. Arquimedes José Moura e Silva Filho. Dissertacdo de Mestrado: Investigacdo eletroquimica
e determinagdo voltamétrica do farmaco mebendazol usando eletrodo de carbono vitreo.

UFPB, Jodo Pessoa-PB. Orientador: Mario Cesar Ugulino de Araujo.

3. Carlos Monteiro de Lima. Dissertacdo de Mestrado: Classificacdo de vinhos produzidos no
vale do sdo Francisco baseada em imagens digitais e quimiometria. UFPB, Jodo Pessoa-PB.

Orientador: Mario Cesar Ugulino de Araujo.

4. Cibeli Lira Costa. Dissertacdo de Mestrado. Caracterizacdo, preparo de amostras e
definicdo de método para determinacao de fosfato em fertilizante mineral de liberacao lenta.
2017. PPGQ-UFSCar, Séo Carlos-SP. Orientador: Ana Rita de Araujo Nogueira.

5. Claudia Jéssica da S. Cavalcanti. Dissertacdo de mestrado: Simulagcado e otimizacdo da
producao de etanol anidro combustiveL. Mestrado em Engenharia Quimica, UFPE, Recife-PE.

Orientadora: Maria Fernanda Pimentel.

6. Flaviana Justino Rolim Severo. Dissertacdo de Mestrado: Eletrodo de pasta de carbono
modificado com ftalocianina de cobalto para determinacdo de carbendazim em laranjas. UFPB,
Joédo Pessoa-PB. Orientadora: Kéatia Messias Bichinho.

7. Glaucia Ferreira de Lima. Dissertacdo de Mestrado: Avaliacdo de leite esterilizado quanto
ao teor de lactose utilizando infravermelho préximo e analise multivariada - UFRPE, Recife-PE.

Co-Orientador: Fernanda Araujo Honorato.

8. Marcilon Fonseca de Lima. Dissertagcdo de mestrado: Classificagdo multivariada para o

diagnéstico de mastite bovina subclinica empregando ressonancia magnética nuclear. 2017.
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Pontificia Universidade Catélica de Goias, Fundacdo de Amparo a Pesquisa do Estado de

Goias. Orientador: Clarimar José Coelho.

9. Marden Eugénio de Oliveira Silva. Dissertacdo de Mestrado: Extragdo em ponto huvem para
determinacdo de benzo(a)pireno em agua por espectrometria de fluorescéncia molecular.

UFPB, Jodo Pessoa-PB. Orientadora: Katia Messias Bichinho.

10.Matheus de Holanda Costa. Dissertagdo de Mestrado: Extracao em fase solida magnética
de cobre em vinhos empregando funcionalizacdo em nanoparticulas magnéticas de Fe304.

UFPB, Jodo Pessoa-PB. Orientador: Mario Cesar Ugulino de Arauijo.

11.Samara Soares. Dissertacdo de Mestrado: Desenvolvimento de procedimentos analiticos
rapidos para o controle de qualidade de biodiesel. CENA-USP, Piracicaba-SP. Orientador:
Fabio R. P. Rocha.

12.Teresa Cristina da Silva Rezende. Dissertacdo de mestrado: Recuperacéo limpa de bismuto
a partir de fontes secundéarias utilizando sistema aquoso bifasico. UFV, Vicosa-MG.

Orientadora: Maria do Carmo Hespanhol.

13.Tiago Wacheski. Dissertacdo de Mestrado: Amostradores o-DGT para determinacdo de
contaminantes emergentes em matrizes Aquosas. Universidade Federal do Parand, Curitiba-

PR. Orientador: Marco Tadeu Grassi.

14.Valber Elias de Almeida. Dissertacdo de Mestrado: Algoritmo das projecdes sucessivas
associado ao Kernel-PLS para calibracdo multivariada néo linear. UFPB, Jodo Pessoa-PB.

Orientador: Mario Cesar Ugulino de Araujo.
15.Vitor Lacerda Sanches. Estudo da Bioacessibilidade e Biodisponibilidade de Elementos

Metalicos em Leite e em Bebidas & Base de Soja. UNICAMP, Campinas-SP.

Orientador: Solange Cadore.

TESES DE DOUTORADO CONCLUIDAS

1. Adenilton Camilo da Silva. Andlise discriminante linear em duas dimensfes para
classificacdo de dados quimicos de segunda ordem. UFPB, Jodo Pessoa-PB. Orientador: Mario

Cesar Ugulino de Araujo.
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2. Alexandra Mary Gongalves. Tese de Doutorado. Desenvolvimento de procedimentos para a
sintese e caracterizagdo quimica de catalisadores e de biodiesel. 2017. PPGQ-UFSCar, Sao

Carlos-SP. Orientador: Ana Rita de Araujo Nogueira.

3. Carina F. Nascimento. Tese de Doutorado: Desenvolvimento de procedimentos analiticos
explorando microextracéo liquido-liquido em fluxo para a determinagdo de espécies de interesse
em 4guas e leite. CENA-USP, Piracicaba-SP. Orientador: Fabio R. P. Rocha.

4. Carolina Santos Silva. Tese de doutorado: Espectroscopia no infravermelho para aplicacdes
forenses: documentoscopia e identificacdo de sémen em tecidos. Doutorado em Quimica,
Doutorado em Quimica. UFPE, Recife-PE. Orientadora: Maria Fernanda Pimentel. Co-orientador:
Ricardo Honorato.

5. Daniel Jackson Estevam da Costa. Tese de doutorado. Determinacdo voltamétrica de
hidrocarbonetos policiclicos aromaticos e de aminas biogénicas em alimentos. UFPB, Joédo

Pessoa-PB. Orientador: Mario Cesar Ugulino de Arauijo.

6. Emanuel Marques. Tese de doutorado: Métodos para avaliagdo da qualidade de frutas
utilizando espectroscopia e imagem hiperespectral na regido do infravermelho préximo.
Doutorado em Quimica. UFPE, Recife-PE. Orientadora: Maria Fernanda Pimentel. Co-orientador:

Sérgio. T de Freitas.

7. José Licarion Pinto Segundo Neto. Tese de Doutorado: Uma nova abordagem para resolver
deficiéncia de posto, desalinhamento de pico e interferéncias na andalise de aminas biogénicas
em peixes usando HPLC-DAD. UFPB, Jodo Pessoa-PB. Orientador: Mario Cesar Ugulino de

Araujo.

8. Juan Carlos Quintdo. Tese de Doutorado: Sistema aquoso bifasico: obtencdo de novos
sistemas, particdo e determinacdo de cloranfenicol. UFV, Vigosa-MG. Orientadora: Maria do

Carmo Hespanhol.

9. Rafael da Silva Fernandes. Tese de Doutorado: Polimeros molecularmente impressos (MIP)
com estrutura carogo-casca para extracdo de acido ascérbico, cafeina e vanilina. UNICAMP,

Campinas-SP. Orientador: Ivo M. Raimundo Jr.

10. Raquel Cardoso Machado. Tese de Doutorado. Potencialidades das técnicas com fonte de
plasma e da espectrometria de absorcdo atdmica em forno de grafite de alta resolucédo com fonte
continua para analise de fertilizantes. 2018. PPGQ-UFSCar, Sdo Carlos-SP, Brasil e

Universidade de Zaragoza, Zaragoza-Espanha. Orientador: Ana Rita de Araujo Nogueira.
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11. Renato Allan Navarro Andrade. Tese de Doutorado: Um analisador quimiluminescente em
fluxo-batelada baseado em filmes digitais com extracdo em fase sdélida magnética aplicado a
determinacéo de cobre em cachagas. UFPB, Jodo Pessoa-PB. Orientador: Mario Cesar Ugulino

de Araujo.

12. Thiago de Alencar Neves. Tese de Doutorado: Instrumentacdo e aplicacdo analitica da
espectroscopia NIR e MIR na quantificacdo de gases causadores do efeito estufa. Universidade
Estadual de Campinas, Campinas-SP. Orientador: Jarbas José Rodrigues Rohwedder.

13. Thiago Rosa Sampaio. Tese de Doutorado: Ocorréncia e comportamento de contaminantes
emergentes nas aguas do Distrito Federal: aspectos espaciais, sazonais, naturais e antropicos.
Universidade de Brasilia, Brasilia-DF. Orientador: Fernando Fabriz Sodré.

14. Valeria Visani. Tese de Doutorado: Teor de 6leo de alho em capsulas gelatinosas por
espectroscopia no infravermelho médio e técnicas quimiométricas UFPB, Jodo Pessoa-PB.

Orientador: Mario Cesar Ugulino de Araujo. Co-Orientador: Fernanda Araujo Honorato.

ARTIGOS

Artigos publicados

1. Amais, R. S.; Rocha, F. R. P.; Nébrega, J. A. Background signals in instrumental analysis:
an essential discussion in undergraduate courses. Quimica Nova, 40 (2017) 228-227. DOI:
10.21577/0100-4042.20160183.

2. Annunciacdo, D. L. R.; Almeida, F. V.; Hara, E.; Grassi, M. T.; Sodré, F. F. Eteres difenilicos
polibromados (pbde) como contaminantes persistentes: ocorréncia, comportamento no
ambiente e estratégias analiticas. Quimica Nova, (2018). DOl (10.21577/0100-
4042.20170218)

3. Annunciacao, D. L. R.; Almeida, F. V.; Sodré, F. F. Method development and validation for
the determination of polybrominated diphenyl ether congeners in Brazilian aquatic
sediments. Microchemical Journal, 133 (2017) 43-48. DOI (10.1016/j.microc.2017.03.009)

4. Benedito, L.E.C.; Maldaner, A.O.; Oliveira, A. L. An external reference *H gNMR method
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Costa, W.K.O.C.; Silva, C.S.; Figueiredo, J.F.D.; Noébrega, J.A.; Paim, A.P.S. Fast
determination of metals using direct analysis of deodorants by inductively coupled plasma
optical emission spectrometry. In: 412 Reunidao Anual da Sociedade Brasileira de Quimica,
2018, Foz do Iguagu-PR, Brasil. (Apresentacéo: Poster)

Feliciano, I. P.; Stranghetti, m. De P.; Primo, D. De DF; Fernandes, C. H.; Silva, A. S. Da;
Valle, f.; Magen, H.; Souza, G. B. De; Bernardi, A. C. de C. Comparac¢do dos fertilizantes
polihalita e KCI na adubacao da alfafa. In: Jornada Cientifica Da Embrapa Sé&o Carlos, 9,
2017, Sao Carlos, SP.

Fontoura, B. M.; Chagas, F. O.; Vargas, S. J. R.; da Silva, L. H. M.; Hespanhol, MARIA C.
Effect of temperature on the liquid-liquid equilibrium of the ternary system water +
pluronicl0R5 + ammonium thiosulfate In: 41a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de
Quimica, 2018, Foz do Iguacu — PR, Brasil. (poster)

Higuera, J. M.; Silva, A. B. S.; Nogueira, A. R. A. Uso do planejamento Doehlert no
desenvolvimento de método para a otimizagdo da decomposi¢céo de carcaca de ovinos. 102
Jornada Cientifica Embrapa-S&o Carlos, 2018, S&o Carlos-SP, Brasil (Apresentagao:
Pdster).

Lima, E. F.; Cantusio-Neto, R.; Montagner, C. C. Determinacao da capacidade de remocao
de contaminantes emergentes em estacdo produtora de agua de reuso que emprega o
sistema de tratamento MBR. 48° Congresso Nacional de Saneamento da Assemae, 2018,
Fortaleza, CE, Brasil. (Tipo de apresentacao: oral).

Lima, M. J. A. L. Chemiluminescent flow system for the determination of complexation
capacity in opacity solutions: an automatic procedure. In 412 Reunido Anual da Sociedade

Brasileira de Quimica, 2018, Foz do Iguagu — PR
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Lima, M. J. A.; Nascimento, C. F.; Rocha, F.R.P. Medidas fotométricas em extracbes
liquido-liquido empregando imagens digitais com smartphone. In: 4° Congresso Analitica
Latin America, 2017, Sdo Paulo-SP, Brasil. (Apresentacdo: Péster).

Marinho, O. R.; Lima, M. J. A., Reis, B. F. Desenvolvimento de uma cela de fluxo para
deteccdo de quimiluminescéncia empregando fotodiodo com detector. In 41a Reunido
Anual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2018, Foz do Iguagu — PR

Marques, E.J.N.; Biasoto, A.C.T.; Freitas, S.T.; Nassur, R.C.M.R.; Oliveira, W.P.; Medeiros,
E. P. Determinagdo rapida de atributos sensoriais em vinhos tintos utilizando espectroscopia
Vis/INIR e LS-SVM. In: Workshop de Quimiometria, 2017, Salvador, BA, Brasil.
(Apresentacéo: oral).

Milani, R. F.; Mauri, A.; Morgano, M. A.; Cadore, S. Elementos-Traco em Sucos de Frutas:
Teor Total e Avaliacdo da Fracdo Bioacessivel. In: SLACA 2017, 2017, Campinas-SP,
Brasil. (Apresentacéo: Painel).

Moraes, M. R.; Sanches, V. L.; do Nascimento da Silva, E.; Cadore, S. Evaluation of the
Bioaccessible Fractions of Minerals in Infant Formula. In: SLACA 2017, 2017, Campinas-SP,
Brasil. (Apresentagéo: Painel).

Namikuchi, E.A.; Gaspar, R.D.L.; Mazali, 1.O.; Raimundo Jr., .M. Luminomagnetic core-shell
nanoparticles for detection of metal ions. In: 41a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de
Quimica, 2018, Foz do Iguagu, Parand. (oral)

Nébrega, J. A. Reflexdes e Aprendizagens sobre Espectrometria Atdmica. In: 412 Reunido
Anual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2018, Foz do Iguacu-PR, Brasil. (Apresentacéao:
Conferéncia).

Nogueira, A. R. A. Reference Materials — Needs, Development, and Applications. 5°
Congresso Analitica, 2017, Sao Paulo-SP, Brasil (Apresentagéo: Palestra).

Portal, T. P.; Bila, D.M.; Gomes, G.; Canela, M. C. Avaliacdo da Presenca de Compostos
Organicos Emergentes (COE) em Aguas Superficiais e Tratadas de Campos dos
Goytacazes, RJ. In: XVI Encontro Regional da SBQ-Rio, 2017, Rio De Janeiro, Brasil.
(apresentacao Poster)

Portal, T. P.; Gomes, G.; Bila, D.M.; Canela, M.C. Determinagdo de compostos emergentes
e avaliacdo da estrogenicidade por meio do ensaio (YES) em aguas brutas e tratadas da
regido de Campos dos Goytacazes, RJ. In: VIII Encontro Nacional de Quimica Ambiental,
2017, Curitiba-PR. (apresentacao Poster)

Sa I. P.; Martinho, M. A. D., Nogueira, A. R. A. Especiacao de Cr(VI) em fertilizante organico
por meio de micro-extracdo liquido-liquido dispersiva. 5° Encontro Brasileiro sobre
Especiagdo Quimica, 2017, Aguas de Lind6ia—SP, Brasil. (Apresentagéo: Poster).

Sanches, V. L.; Peixoto, R. R. A.; Cadore, S. Estudo das Fracdes Bioacessiveis de Ca, Mg e
Zn em Diferentes Metodologias. In: SLACA 2017, 2017, Campinas-SP, Brasil.
(Apresentacdo: Painel).
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30. Sampaio, T. R.; Sodré, F. F. Cafeina na agua para consumo humano do DF:
desenvolvimento, validagdo e aplicacdo de método empregando SPE-UPLC-MS/MS. In: |
Encontro Regional da SBQ/CO, 2017, Pirenépolis-GO, Brasil. (Apresentacdo: Pdster)

31. Silva, A. B. S.; Nogueira, A. R. A., Estratégias para a quantificacdo de carbono residual em
amostras de alimentos por MIP OES. 102 Jornada Cientifica Embrapa-S&o Carlos, 2018,
Sao Carlos-SP, Brasil (Apresentacao: Poster).

32. Soares, S.; Nascimento, C. F.; Rocha, F. R. P. Wetting film liquid-liquid microextraction in a
sequential injection system for spectrofluorimetric determination of bisphenol A in tap waters.
In: 412 Reunido Annual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2018, Foz do Iguacu-PR,
Brasil. (Apresentacéo: Poster).

33. Soares, T. S.; Chagas, F. O.; Patricio, P. R.; Maldaner, A. O.; da Silva, L. H. M.; Hespanhol,
M. C. Polydiacetylene/triblock copolymer nanosensor for the detection of lidocaine in the
presence of cocaine adulterants In: 41a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica,
2018, Foz do Iguagu — PR, Brasil. (oral)

34. Vieira, C. J.; Windmoller, C. C.; Rodrigues, D.G.; Orlando, M. R. Bixin incorporated over a
porous membrane as a biosorbent to remove mercury (lI) from aqueous matrices. In 41a
Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2018, Foz do Iguagu — PR, Brasil

(Apresentacdo: Poster e Oral).

TRABALHOS APRESENTADOS EM CONGRESSOS INTERNACIONAIS

1. Bernardi, A. C. C.; Souza, G. B.; Valle, F.; Magen, H. Comparing polyhalite and KCI in alfalfa
fertilization. In: International Plant Nutrition Colloquium, 18, 2017, Copenhagen, Denmark.
Proceedings. Copenhagen, Denmark: IPNC, 2017. p. 305-306.

2. Braz, C. E. M.; Nogueira, A. R. A,; Jacinto, M. A. C.; Souza, G. B. Proposition of
classification models by near-infrared spectroscopy for quality evaluation of cattle leathers.
In: CSI XL Collogquium Spectroscopicum Internationale, 2017, CSI-XL-IX EMSLIBS Book of
Abstracts, 2017. v. 1. Pisa, Italia (Apresentacéo: Pdster)

3. Cadore, S.; Milani, R. F.; Morgano, M. A. Trace Elements in Tea Soft Dinks: Total Content
and Soluble Fraction. In: Euroanalysis 19, 2017, Estocolmo, Suécia. (Apresentacao:
Painel).

4. do Nascimento da Silva, E.; Santos, F. N.; Eberlin, M. N.; Cadore, S. Evaluation of the
“cocoa honey” as a Rich Source of Minerals to be Consumed in natura and/or to Add
Nutritional Value to Drinks and Foods. In: EuroFoodChem XIX, 2017, Budapeste, Hungria.
(Apresentagéo: Painel).

5. Domingos, M.; Sanchez B.C.; Canela, M. C. New autonomous and cheaper Solar Disc for
Water Pasteurization In: 10th European meeting on Solar Chemistry and Photocatalysis:
Environmental Applications (SPEA10), 2018, Almeria, Espanha. (apresentacédo Péster)

6. Fernandes, R.S.; Raimundo Jr., |.M.; Custddio, R.; Mizaikoff, B. Computational approach for
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development of surfasse molecularly imprinted silica nanospheres for caffeine. In: XIV
European Conference on Optical Chemical Sensors and Biosensors, 2018, Napoles, Italia.
(pbster).

7. Galvéo Filho, A. R.; Soares, A. da Silva; Coelho, C. J.; Lima, T. W. A Stochastic Approach of
SIRC Model Using Individual-Based Epidemiological Models. In: Proceedings of the
Portuguese Conference on Artificial Intelligence - Lecture Notes on Computer Science,
2017, Coimbra. Portuguese conference on artificial intelligence (EPIA). Coimbra, 10423
(2017) 778-788.

8. Gaspar, R.D.L.; Ferraz, S.M.M.; Fortes, P.R.; Sigoli, F.A.; Raimundo Jr., .M. Oxygen sensor
bsed on terbium(lll) carboxylate complex covalently coupled to different silicone matrixes.
In: XIV European Conference on Optical Chemical Sensors and Biosensors, 2018, Napoles,
Italia. (pbster).

9. Lima, G. F.; Honorato, F. A.; Silva, V. H.; Andrade, S. A. C. Classification Of Regular And
Lactose Free UHT Milk Using Portable Near-Infrared (NIR). In: 18th International
Conference on Near Infrared Spectroscopy — ICNIRS, Copenhague — Dinamarca (péster).

10.Machado, R. C.; Aramendia, M.; Nogueira, A. R. A.; Resano, M. Determination of As in
complex samples using sampling high-resolution continuum source graphite furnace atomic
absorption spectroscopy. In: In: CSI XL Colloguium Spectroscopicum Internationale, 2017.
CSI-XL-IX EMSLIBS Book of Abstracts, 2017. v. 1. Pisa, Italia (Apresentacdo: Paster)

11.Namikuchi, E.A.; Gaspar, R.D.L.; Mazali, 1.0O.; Raimundo Jr., |.M. Effect of the diameter of
magnetic core on the luminescent properties of Fe304@SiO2@RhB@SiO2 nanosensor. In:
XIV European Conference on Optical Chemical Sensors and Biosensors, 2018, Néapoles,
Italia. (pbster).

12.Nébrega, J. A.; Fialho, L. L.; Mello, M. L.; Pirola, C. Sub-Boiling Distillation: Recycle and
Reuse of Nitric Acid. In: 2018 Winter Conference on Plasma Spectrochemistry, 2018,
Amelia Island-FL, Estados Unidos (Apresentacao: Painel)

13.0liveira, V. S.; Honorato, R. S.; Honorato, F. A.; Pereira, C. F. Authenticity assessment of
Brazilian real banknotes using portable Near Infrared Spectrometer and Chemometrics. In:
18th International Conference on Near Infrared Spectroscopy, 2017, Copenhagen,
Dinamarca. Poster.

14.Paula, L. C. M.; Lima, T. W.; Coelho, C. J.; Soares, A. da S. Variable Selection as a Non-
Completely Decomposable Problem: A Case Study in Multivariate Calibration. In:
Proceedings of the Genetic and Evolutionary Computation Conferenc Berlin (2017).

15.Silva, A. B. S. ; Pereira Filho, E.R. ; Nogueira, A. R. A. . Direct determination of TiO2 as Ti
used as digestibility marker in bovine faeces by laser-induced breakdown spectroscopy
(LIBS). In: In: CSI XL Colloguium Spectroscopicum Internationale, 2017. CSI-XL-IX
EMSLIBS Book of Abstracts, 2017. v. 1. Pisa, Italia (Apresentacdo: Pdster)

16.Soares, S.; Melchert, W. R.; Rocha, F. R. P. A flow-based procedure exploiting the lab-in-
syringe approach for the determination of ester content in biodiesel and diesel/biodiesel
blends. In: 46th World Chemistry Congress (IUPAC), 2017. (Apresentacdo: Poster).
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17.Vargas, S. J. R.; Acaccio, T. V. J.; da Silva, L. H. M.; Hespanhol, M.C. Separacao de terras
raras leves e pesadas usando sistema aquoso bifasico formado por cloreto de 1-etil-
metilimidazolio + K2COz + &gua In: | Simpdsio Ibero-americano sobre sistemas aquosos

bifasicos, 2018, Aracaju — SE, Brasil (oral).

OUTRAS ATIVIDADES VOLTADAS AO ENSINO E DIVULGACAO DA CIENCIA
E TECNOLOGIA

Eventos organizados, material didatico produzido, a¢des para o ensino de qualquer nivel.

1. Curso em Espectroscopia no Infravermelho Préximo e Técnicas de Modelamento
Multivariado

Data da realizagéo: 14 a 16 de maio de 2018.
Local: Embrapa Pecuaria Sudeste — Sdo Carlos — SP
Carga horéria: 20 horas
Palestrante: Dr. Celio Pasquini
Organizadores: Gilberto Batista de Souza (Embrapa Pecuaria Sudeste), Ana Rita de Araujo
Nogueira (Embrapa Pecuéria Sudeste) e Maria Lucia Ferreira Simeone (Embrapa Milho e Sorgo.
Publico-alvo: Institutos de pesquisa, Universidades, laboratérios prestadores de servigos de andlise
de alimentos e fabricas de ragéo.
Objetivos: Capacitar os usuarios da técnica NIRS em desenvolvimento de modelos de calibracéo
multivariada para uso na avaliagdo da qualidade de alimentos.

NuUumero de participantes: 48 participantes

2. 9° Workshop - Ensaio de proficiéncia para laboratérios de nutricdo animal (EPLNA) — 17-
18/maio/2018. Embrapa Pecuéria Sudeste, Sdo Carlos-SP, Brasil.
3. Canela, M.C. O contaminante nosso de cada dia, Mesa redonda, Pint of Science, 2018.

https://pintofscience.com.br/events/campos, Campos dos Goytacazes-RJ, Brasil.

4. Coelho, C. J. Organizador: Il Jornada Cientifica da Escola de Ciéncias Exatas e da
Computacéo 2017.

5. Sodré, F. F. Organizacdo, em andamento, do 19° Encontro Nacional de Quimica Analitica
(ENQA).

6. Sodré, F. F. Acdo de divulgacao cientifica: Post publicado na pagina Campus Online do
Facebook. https://www.facebook.com/onlinecampus/posts/1648138265282150

PALESTRAS, SEMINARIOS E CONFERENCIAS

1. Cadore, S. A Importancia e a Beleza da Quimica na Vida de Todos Nés, 06/11/2017,

Colégio Santana (2° Grau), Antonio Prado, RS
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Cadore, S. Pesquisa e Publicacdes Cientificas: Etica no Ambiente Académico.
ITAL/Campinas, Campinas, SP, 18/09/17
Cadore, S. Como Avaliar a Contribuicdo dos Minerais na Dieta Alimentar? Semana de
Quimica, UFRR, Boa Vista, RR, Brasil, 16/11/2017
Freitas, S.T. Equipamento com infravermelho permite andlise pds-colheita sem danos a
manga. Jornal do Semiarido, n.48, Petrolina, PE, p. 7-7, 01 dez. 2016.
Freitas, S.T. Manejo, beneficiamento e indicadores de qualidade em mangas para
exportacdo. Desafios na producdo, mercado e a expansdo do cultivo de manga no Vale do
Sdo Francisco. Embrapa Semiarido/Servico Nacional de Aprendizagem Rural (SENAR).
Palestra, 2018.
Freitas, S.T. Tecnologias para o monitoramento da maturacdo e qualidade de frutos de
forma ndo destrutiva. 2017. | Seminario de Atualizacdo Tecnolégica em Fruticultura.
Embrapa Semiarido/Servico Nacional de Aprendizagem Rural (SENAR). Palestra, 2017.
Grassi, M.T. Determination of labile metallic species in natural waters using diffusive
gradients in thin-film (DGT) devices modified with montmorillonite and vermiculite. Seminario
apresentado em visita técnica a Universidad de Caldas, Manizales, Colémbia, em
5/10/2017.
Grassi, M.T. Vocé conhece a composicao da agua que bebe? In: Encontro Paranaense de
Estudantes de Quimica. Guarapuava-PR, Brasil. Seminério proferido em 28/7/2017.
Montagner, C. C. Mini-curso. Contaminantes emergentes: dinamica e toxicidade. | Escola de
Quimica Ambiental (IEQA 2018) da UNESP (2018), Sdo José do Rio Preto, SP. Brasil. (4
horas)
Nogueira, A. R. A. A Quimica Analitica no Contexto da Agropecudaria. Universidade Estadual
da Bahia. 31 de julho de 2017, Salvador-BA, Brasil (Apresentacdo: Palestra).
Nogueira, A. R. A. Determinacédo de contaminantes inorganicos em alimentos e fertilizantes.
| Simpésio de Integracdo da Pés-graduacdo. Universidade Federal de Vicosa, Campus Rio
Paranaiba, 2017, Rio Paranaiba-MG (Apresentacéo: Palestra).
Nogueira, A. R. A., Andlises para contaminantes inorganicos. | Workshop de Nutricdo
Animal, 2017, LANAGRO Pedro Leopoldo-MG (Apresentagdo: Palestra).
Raimundo Jr. I.M.; LIBS como ferramenta analitica no estudo de fontes hidrotermais
oceénicas. In: 41la Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2018, Foz do
Iguacu, Parana. (oral)

Rocha, F. R. P. Flow Analysis: Looking back and forward. Invited lecture.
In; 46th World Chemistry Congress (IUPAC-2017), 2017, Sao Paulo-SP, Brasil.
Rocha, F. R. P. Novas alternativas para a deteccdo de adulteracbes em leite. In: 4°
Congresso Analitica Latin America, 2017, S&o Paulo-SP, Brasil.
Souza, G. B. Anélises Bromatoldgicas — Produtos Vegetais | Workshop de Nutricdo Animal,
2017, LANAGRO Pedro Leopoldo-MG (Apresentacdo: Palestra).
Souza, G. B. Ferramentas estatisticas de aplicagdo no laboratério. | Workshop de Nutrigdo
Animal, 2017, LANAGRO Pedro Leopoldo-MG (Apresentacdo: Palestra).
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CAPITULOS DE LIVRO

1. Marques, E. J. N.; Freitas, S.T.; Neto, A.F. ; Cavalcante, I.H.L. . Espectroscopia ha regido do
infravermelho proximo (NIR): técnica analitica ndo destrutiva para determinagdo da
qualidade de manga. In: Neto, A.F.; Almeida; F.A.C.; Cavalcante, I.H.L.. (Org.). Manga:
Maturagéo, colheita e conservagéo. led.Juazeiro, BA: UNIVASF, 2017, v. 1, p. 60-87.

2. Souza, G, B.; Nogueira, A. R. A.; Olivares, |. R. B.; Vieira, O. V. Programas de Ensaio de
Proficiéncia. 2017. In. Compéndio Brasileiro de Alimentacdo Animal. Sindiracdes, 2017.

3. Souza, G. B.; Fujieda, R. J. Y. Avaliacdo da Repetibilidade e Reprodutibilidade de Métodos
de Proteina Bruta: Estudo Colaborativo. In. Compéndio Brasileiro de Alimenta¢cdo Animal.
Sindiracdes, 2017.

PREMIO

Peixoto, R. A. e Cadore, S. MCTIC DE METODOS ALTERNATIVOS A EXPERIMENTACAO
ANIMAL. 1°lugar na Categoria Producdo Académica com o trabalho “Métodos de Bioacessibilidade
In vitro e 0 Uso de Células CACO 2 em Estudos In vitro de Biodisponibilidade”, resultado da tese de
doutorado de Rafaella Regina Alves Peixoto - UNICAMP, Campinas-SP. Orientador: Solange
Cadore 2017.
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