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Resumo A quimica supramolecular, é a quimica das interagdes

intermoleculares de natureza ndo covalente. Esta area da
quimica tem sido uma das que mais se tem desenvolvido nas
ultimas décadas. Em particular, a quimica analitica
supramolecular envolve a aplicacdo dos conceitos da quimica
analitica a recetores sintéticos desenvolvidos para o
reconhecimento molecular. Sendo, portanto, uma das areas
emergentes da quimica de maior interdisciplinaridade-

O design de recetores sintéticos baseados nos principios de
reconhecimento molecular (complementaridade estrutural e
eletrénica entre o recetor e anido, balango entre rigidez e a
flexibilidade no recetor) tém vindo a ser explorados pelo nosso
grupo de investigacdo no ambito de um projeto FCT.

Neste projeto, pretende-se inicialmente sintetizar um ou dois
macrociclos decorados com unidades ureia os quais serdo
posteriormente usados para o reconhecimento de aniGes
prejudiciais ao meio ambiente (sulfato, hidrogenofosfato, ftlatos,
etc.). A interagcdo macrociclo-anido serd estabelecida através de
forcasintermoleculares (ligacdes de hidrogénio, electroestaticas,
etc.) ea “forga” dessainteracdo medida através da determinacdo
das constantes de associa¢do utilizando técnicas analiticas de
titulacOes espectroscopicas de RMN e UV-vis.

No decorrer deste projeto o aluno terd oportunidade de
consolidar os conhecimentos em sintese organica, métodos
comuns de caraterizacdo (RMN, FT-IR, ESI-MS, etc) e
metodologias usadas em quimica supramolecular.

Na determinacdao das constantes de associacao recetor-aniao
serao usados programas existentes comercialmente. Para uma
associagao macrociclo-anido sera determinada a incerteza da
constante de associacdo considerando as incertezas da
determinacdo da saturacdo da curva isotérmica, e das medicoes
de volume e massa relevantes para o cdlculo da concentracao
das solugdes. Este trabalho permitird otimizar a incerteza da
determinacdo das constantes de associacdo através da reducdo
das componentes maioritarias.
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