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Ano Internacional

O que é a cristalografia?

Os cristais podem ser encontrados em toda a Natureza. Eles séo particularmente
abundantes em formacdes rochosas, como minerais (pedras preciosas, grafite, etc),
mas também em outros locais, como nos flocos de neve, no gelo ou nos grdos de
sal. Desde tempos longinquos, os estudiosos ficaram intrigados com a beleza dos
cristais, a sua forma simétrica e a variedade de cores. Estes primeiros cristalégrafos
usavam a geometria para estudar a forma dos cristais no mundo natural.

No inicio do século XX, foi demonstrado que os raios-X podiam ser usados

para “observar” a estrutura da matéria sem a deformar. Este episddio marcou o
aparecimento da cristalografia moderna. Os raios-X foram descobertos em 1895,
consistindo em feixes de luz que nao sao visiveis pelo olho humano. Quando os
raios-X atingem algo, os 4&tomos desse objeto provocam a dispersao dos raios.
Os cristalografos descobriram que, no caso especifico dos cristais, a distribuicao
uniforme dos atomos espalhava os raios em apenas algumas direcées. Medindo
estas direcdes e a intensidade desses feixes, os cientistas conseguiram produzir
uma imagem tridimensional da estrutura atémica de um cristal. Assim, os cristais
foram considerados objetos fundamentais para estudar a estrutura da matéria a

um nivel atémico ou molecular, gragas ao facto de serem sélidos, tridimensionais e G

construidos a partir de uma disposicdo uniforme e frequentemente muito simétrica Os flocos de neve sdo cristais. A sua

de 4tomos. simetria hexagonal resulta da ligagéo
existente entre as moléculas de dgua.

Através da cristalografia dos raios-X, os cientistas puderam estudar as ligacées Imagem: Wikipedia Commons

quimicas que atraem um atomo para outro. Consideremos, por exemplo, a grafite e
o diamante. Estes minerais sao, a partida, bastante diferentes: um é opaco e leve (a
grafite é usada para fazer lapis), enquanto o outro é transparente e duro. Contudo, a
grafite e o diamante sao bastante semelhantes do ponto de vista quimico, pois sdo
ambos compostos de carbono. E a capacidade de dispersar a luz — provocada pela
estrutura das suas ligagdes quimicas - que fornece ao diamante o brilho. Sabemos
isto gragas a cristalografia dos raios-X.

No inicio, a cristalografia dos raios-X s6 podia ser usada para olhar para cristais sélidos
com uma disposicao uniforme de d&tomos. Podia, por exemplo, estudar minerais e
muitos outros compostos, como o sal ou o acucar. Podia também estudar o gelo, mas
apenas até ele derreter. Isto porque, num liquido, o movimento das moléculas tornava
impossivel a interpretacdo de um feixe disperso. Os cristalégrafos descobriram que

Uma amostra de grafite
(figura a esquerda) e um
diamante bruto (figura a
direita). Estes dois cristais
podem ser aparentemente
muito diferentes, mas

sdo, na verdade, muito
parecidos, pois sGo ambos
compostos de carbono.

O que dd ao diamante o
brilho é a capacidade de
dispersar luz, a custa da
estrutura das suas ligagoes
quimicas.

Fotos: Wikipédia

A estrutura do cristal de grafite
(a esquerda) difere consideravelmente
daquela do diamante. © [UCr

Graphite Diamond



poderiam estudar materiais bioldgicos, como proteinas
ou ADN, transformando-os em cristais. Desta forma,

o alcance da cristalografia estendeu-se a biologia e a
medicina. Esta descoberta surgiu numa altura em que
o crescimento do potencial dos computadores tornou
possivel a modelacéo da estrutura destes cristais mais
complexos.

Ap6s 100 anos de desenvolvimento, a cristalografia dos

L
| raios-X tornou-se a técnica de referéncia para estudar
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- i a estrutura atémica e as propriedades dos materiais.
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Atualmente, estd no centro dos avangos em varios
! dominios cientificos. Novos métodos cristalogréaficos

Imagem 3D da estrutura de um
cristal. Num cristal, dtomos, grupos
de dtomos, ibes ou moléculas

tém uma disposig¢do uniforme em
trés dimensoes.

©IUCr

estdo a ser introduzidos e novas fontes (eletroes,

neutrdes e sincrotroes de luz) ficaram disponiveis. Esta
evolucado permitiu aos cristalégrafos estudar a estrutura atémica de objetos que nao sdo
cristais perfeitos, incluindo quasi-cristais (ver caixa) e cristais liquidos.

O desenvolvimento de maquinas capazes de gerar luz intensa e raios-X (sincrotroes)
revolucionou a cristalografia. Grandes instalacdes de investigacdo, contendo sincrotrdes,

foram usadas pelos cristalégrafos, trabalhando em areas como biologia, quimica,

engenharia de materiais, fisica, arqueologia e geologia. Por exemplo, os sincrotrées
permitiram aos arquedlogos estimar com precisdo a composicao e a idade de artefactos
com dezenas de milhares de anos e aos gedlogos analisar e datar meteoritos e rochas
lunares.

QUASI-CRISTAIS: DESAFIANDO AS LEIS DA NATUREZA

Em 1984, Dan Shechtman (Israel) descobriu a existéncia de um cristal em que os atomos estavam dispostos num modelo que nao
podia ser estritamente repetido. Isto desafiava a teoria vigente sobre a simetria dos cristais. Até ai, pensava-se que os cristais eram
necessariamente formas geométricas com 1, 2, 3, 4 ou 6 lados, dado que estas eram as Unicas formas que se conseguia reproduzir

em trés dimensoes.

Na altura, quando Shechtman observou
uma liga de aluminio e magnésio num
microscopio eletrénico, ele descobriu
um pentdgono (uma forma com 5
lados). Este resultado surpreendente e
excéntrico (outlaw) viria a ser conhecido
como um quasi-cristal. Foi com esta
descoberta inovadora que, em 2011,
Shechtman venceu o Prémio Nobel da
Quimica.

Devido a forma como os respetivos
atomos estao dispostos, os quasi-cristais
tém propriedades raras: sdo duros

e frageis e tém um comportamento
semelhante ao do vidro, sendo
resistentes a corrosao e a aderéncia. Séo

hoje usados em varias aplicagdes industriais,

COomo acontece nas panelas antiaderentes.

-
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Fonte:imagem de um padrdo de difragéo, Physical Review Letters (1984), vol. 53,
pdginas 1951-1953; mosaico, Associagcdo Marroquina de Cristalografia.

Ha centenas de anos que os artesaos marroquinos (Maalems) conhecem os padrdes dos quasi-cristais. Seis séculos separam estas
duas imagens. A imagem a esquerda mostra o padrao de difragdo de um quasi-cristal, obtido, em 1984, por Dan Shechtman.

Na figura a direita, vemos um belo mosaico (zellije) presente na Attarine Madrasa, em Fez (Marrocos), datada do século XIV. As
imagens tém aparentemente grandes semelhancas, dado que ambas sdo constituidas por padrées pentagonais.



Uma breve referéncia historica

Ao longo da historia, a beleza e o mistério dos cristais causou um grande fascinio.
Ha dois milénios, o naturalista romano Plinio, o Velho, reconheceu a regularidade
dos prismas hexagonais dos cristais rochosos. Na época, o processo de cristalizar
aclcar e sal ja era conhecido pelas antigas civilizacdes chinesa e indiana. Os cristais
de acucar eram, na India, obtidos através do sumo de cana-de-aclcar, enquanto, na
China, a solidificacdo da agua salgada gerava os respetivos cristais. A cristalizacao foi
também desenvolvida no Iraque, no século VIII. Dois séculos mais tarde, no Egipto

e na atual regido espanhola da Andaluzia, foi dominada uma técnica que consistia
em cortar cristais rochosos para o uso em utensilios e objetos decorativos. Um
exemplo é a caixa de joias presente na figura, construida no Egipto entre os séculos
Xll e XIll.Em 1611, o matematico e astronomo germanico Johannes Kepler foi o
primeiro a reparar na forma simétrica dos flocos de neve e, a partir dessa observacao,
conjeturou a respetiva estrutura. Menos de 200 anos depois, o mineralogista francés
René Just Hally descobiriria a lei geométrica da cristalizacao.

Em 1895, os raios-X foram descobertos por William Conrad Réntgen, o primeiro
galardoado com o Prémio Nobel da Fisica (1901). Contudo, foram Max von
Laue e os seus colaboradores que mostraram que os raios-X incidentes sobre
um cristal interagem com ele e, dependendo da natureza deste, se espalhavam
em direcdes especificas. Esta descoberta valeu também a von Laue, em 1914, o
Prémio Nobel da Fisica.

Igualmente importante foi a descoberta de William Henry Bragg e William Lawrence
Bragg (pai e filho), em 1913, de que os raios-X podiam ser usados para determinar
com precisdo a posicao dos atomos no interior de um cristal e, assim, apresentar a
respetiva estrutura tridimensional. Conhecida como Lei Braggs, esta revelagdo teve
um contributo fortissimo para o desenvolvimento moderno de todas as ciéncias
naturais, dado que a estrutura atdbmica é um aspeto chave nas propriedades quimicas
e bioldgicas da matéria e a estrutura cristalina é fundamental na maior parte das
propriedades fisicas.

Entre 1920 e 1960, a cristalografia dos raios-X ajudou a deslindar muitos dos mistérios
da estrutura da vida, com importantes consequéncias na medicina. Por exemplo,
Dorothy Hodgkin revelou a estrutura de um grande nimero de moléculas biolégicas,
incluindo o colestrol (1937), a vitamina (1945), a penicilina (1954) e a insulina (1964).
Hodgkin foi premiada com o Nobel da Quimica, em 1964. Sir John Kendrew e Max
Perutz foram os primeiros a elaborar a estrutura cristalina de uma proteina, o que Ihes
valeu o Prémio Nobel da Quimica, em 1962. Desde essa impressionante descoberta,

a estrutura cristalina de mais de 90.000 proteinas, de acidos nucleicos e de outras
moléculas bioldgicas foi determinada recorrendo a cristalografia dos raios-X.

Um dos grandes marcos cientificos do século XX foi a descoberta, por James
Watson e Francis Crick, da estrutura cristalina do ADN. O que é provavelmente
menos conhecido é o facto desta descoberta ter sido baseada nas experiéncias de
difracdo realizadas por Rosalind Franklin, que morreu prematuramente em 1958. A
descoberta da dupla-hélice abriu caminho para a cristalografia das proteinas e das
macromoléculas, fundamental para a Biologia e para a Medicina atuais. Watson e
Crick foram galardoados com o Nobel da Medicina de 1962, partilhando o prémio
com Maurice Wilikins, que tinha trabalhado com Rosalind Franklin.

Nos ultimos 50 anos, a cristalografia e os métodos cristalogréficos continuaram o seu
processo evolutivo. Por exemplo, o Prémio Nobel da Quimica de 1985 foi atribuido a
Herb Pauntman e Jerome Karle, pelo desenvolvimento de novos métodos de analise
nesta area. Como consequéncia, a estrutura cristalina de um grande ndmero de
compostos foi sendo revelada.

Prémios Nobel recentes foram atribuidos a Venkatraman Ramakrishnan, Thomas
Steitz e Ada Yonath (2009), por identificarem a estrutura do ribossoma e a forma
como é interrompido por antibiéticos (ver pdgina 8), a Andre Geim e Konstantin
Novoselov (2010), pelo seu trabalho inovador sobre o grafeno, o primeiro de uma
nova classe de materiais cristalinos bidimensionais com propriedades mecanicas e
eletrénicas Unicas, a Dan Shechtman (2011), pela descoberta dos qudsi-cristais (ver
pdgina 2), e a Robert Lefkowitz e Brian Kobilka (2012), por revelarem o funcionamento
interno de uma importante familia de recetores celulares, que comandam grande
parte das fun¢des do corpo humano.

Caixa decorada com pérolas e pedras
preciosas.
© Museu de Cluny, Fran¢a

Ao longo dos ultimos

100 anos, 45 cientistas
venceram Prémios

Nobel pelo seu trabalho
relacionado com a
cristalografia (de forma
direta ou indireta). Nao
ha espaco para os citar

a todos nesta brochura,
mas € gragas aos seus
contributos individuais que
a cristalografia se tornou
transversal e fundamental
a todas as ciéncias. Na
atualidade, continua a

ser um terreno fértil para
novas e prometedoras
investigagoes.



Por que devem 0s paises investir
na cristalografia?

A cristalografia é fundamental para o desenvolvimento de praticamente todos os

, desde cartdes de memoria informaticos até ecras televisivos ou
componentes de automdveis ou avides. Os cristalografos ndo estudam sé a estrutura
dos materiais, mas também usam o seu conhecimento para modificar a estrutura,
para lhes dar novas propriedades ou proporcionar-lhes um comportamento
diferente. Assim, os cristalégrafos podem também estabelecer uma nova “impressao
digital”. Uma empresa pode usar este facto para, quando regista a patente de um
material, provar que ele é Unico.

Na realidade, a cristalografia tem inimeras aplica¢ées. Ela influencia as nossas vidas
quotidianas e consiste na espinha dorsal de industrias que dependem cada vez mais
da criacdo e desenvolvimento de novos produtos. Entre as grandes beneficiadas pela
cristalografia, temos as industrias agroalimentar, aerondutica, automovel, informatica,
eletromecanica, farmacéutica, de minas ou de produtos cosméticos. Vejamos outros
exemplos concretos.

A é provavelmente o mais antigo ramo da cristalografia. A cristalografia
dos raios-X foi, desde a década de 1920, o principal método de determinar a estrutura
atémica de minerais e metais. Grande parte do que sabemos sobre rochas, formagdes
geoldgicas e a histéria da Terra é baseada na cristalografia. Até a ela devemos o nosso
conhecimento sobre “visitantes espaciais’, como meteoritos. Este conhecimento é
obviamente essencial na exploracdo de minas e em qualquer atividade que explore o

Novos materiais tém sido usados para . . o : , . L.
p interior da Terra, como as indUstrias de agua, petréleo, gas e geotérmicas.

desenvolver um tipo de vestudrio
peculiar. Tecidos inteligentes A
permitem a entrada de ar ou reter o
calor, consoante quem o usa esteja

depende fortemente da cristalografia. Quando uma
empresa farmacéutica procura um novo medicamento para combater uma bactéria

asuar ou a tremer de frio. Roupas ou um virus especifico, necessita primeiro de encontrar uma pequena molécula capaz
interiores podem estar equipadas com de bloquear as proteinas ativas (enzimas) que estao envolvidas no ataque as células
sensores para medir a temperatura humanas. O conhecimento preciso da proteina permite aos cientistas criar compostos
corporal, a taxa de respiragdo e a farmacéuticos capazes de se fixarem nos postos ativos da substancia perigosa e,

pulsagdo cardiaca, transmitindo
essas informagoes para o telemovel
do utilizador. Roupas exteriores
podem ser elaboradas para detetar
certas ameagas, como gases toxicos,

assim, lhe retirarem a atividade nociva.

A cristalografia é também essencial para distinguir formas sélidas de um
medicamento, dado que estes podem ser soltveis em diferentes condicdes, o que

bactérias novas ou calor extremo. afeta a eficacia do farmaco. Isto é particularmente importante na producao de

Os cristalégrafos podem identificar medicamentos genéricos, nomeadamente na Asia e em Africa, onde os anti-HIV s&o
as propriedades necessdrias para produzidos com uma licenca forcada (compulsory licensing) para os tornar acessiveis
desenvolver estes novos materiais. para os mais pobres.

© Sharee Basinger/

publicdomainpictures.net

Associagdo de cristais tipicos
da Mina da Panasqueira
(Funddo, Portugal) com
quartzo, esfalerite, arsenopirite
e siderite. © Museu de
Geologia Fernando Real
(UTAD)
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A manteiga de cacau, o ingrediente mais importante do chocolate, cristaliza em seis formas Os anticorpos ligam-se aum
diferentes. Contudo, apenas uma derrete na boca e tem o brilho e a estrutura crocante que virus. A cristalografia é usada

o tornam téo saboroso. Esta forma cristalina “apetitosa” ndo €, todavia, muito estdvel, pelo para controlar a qualidade dos

que tende a converter-se numa estrutura diferente, muito mais macuda, que se derrete medicamentos (incluindo antivirais)
lentamente na boca e que deixa a sensagdo de areia grossa na lingua. Felizmente, a conversdo durante o seu fabrico, de forma a

é lenta, mas, se o chocolate for guardado durante muito tempo ou a altas temperaturas, assegurar que as normas de satide e
pode desenvolver um residuo branco e transparente que resulta da recristalizagdo. Assim, de seguranga sdo cumpridas. © IUCr
os produtores de chocolate devem usar um processo sofisticado de cristalizacéo, de forma a

obterem a forma cristalina mais desejdvel, a tnica aceite pelos apreciadores e consumidores..

Foto : Wikipedia

Através do difratometro equipado pela NASA, o robot Curiosity Rover usou, em Outubro de 2012, cristalografia de raios-X para analisar
amostras do solo de Marte. Os resultados obtidos mostraram que estas eram semelhantes aos resistentes solos basdlticos dos vulcoes
do tipo Havaiano. Foto : NASA




Quem organiza
o Ano Internacional
da Cristalografia?

O Ano Internacional da Cristalografia é organizado conjuntamente pela Unido
Internacional de Cristalografia (IUCr) e pela UNESCO. Serd um elo de ligagao entre
outras duas grandes iniciativas do género, sucedendo ao Ano Internacional da
Quimica (2011) e antecipando o planeado Ano Internacional da Luz (2015). As
trés comemoracgdes estdo integradas no Programa Internacional de Ciéncias
Fundamentais, da responsabilidade da UNESCO.

Porqué agora?

O Ano Internacional da Cristalografia comemora o centenario do nascimento da
cristalografia dos raios-X, homenageando o trabalho pioneiro de Max von Laue e
Wiliam Henry Bragg / William Lawrence Bragg. Em 2014, também se comemora o 50°
aniversario de outro Prémio Nobel, atribuido a Dorothy Hodgkin pelo trabalho em
torno da vitamina e da penicilina (ver capitulo Uma breve referéncia histérica).

Apesar de a cristalografia ser hoje fundamental a todas as ciéncias, permanece
relativamente desconhecida para o grande publico. Um dos objetivos do Ano
Internacional da Cristalografia passa por promover a educagao e a sensibilizagao
publica através de um conjunto vasto de atividades (ver capitulo Quem ird beneficiar
do Ano Internacional da Cristalografia?)

Os cristalégrafos estdo ativos em mais de 80 paises, 53 dos quais sdo membros da
Unido Internacional de Cristalografia. Esta instituicdo assegura acesso igualitario a
informacao e dados a todos os membros e promove a cooperacdo internacional.

E preciso ampliar o alcance da cristalografia, de forma a aumentar a experiéncia nesta
area dos paises em desenvolvimento, contribuindo para a sua evolugédo industrial e
cientifica. Isto assume particular urgéncia dado o papel fulcral que a cristalografia ird
ter, nas proximas décadas, rumo a um desenvolvimento sustentavel.

Paises membros da Uniao Internacional de Cristalografia




Desafios para o futuro

No ano 2000, os governos mundiais adotaram os Objetivos de Desenvolvimento

do Milénio, promovidos pelas Na¢des Unidas. Entre estes desafios estavam metas
especificas até 2015 para reducdo da pobreza extrema e da fome, acesso mais amplo a
agua potavel e a servigos de saneamento, reducdo da mortalidade infantil e reforco da
saude materna.

Os governos estdo nesta altura a preparar um conjunto novo de objetivos, que
determinardo a agenda do desenvolvimento para o pds-2015. De seguida, apresentam-
se alguns exemplos que mostram como a cristalografia pode contribuir para o avanco
desta agenda.

Desafios alimentares

A populagdo mundial deve crescer dos 7 mil milhdes de habitantes em 2011 até aos
9,1 mil milhdes em 2050. A combinacao do rapido crescimento da populacdo com
uma alimentacao mais rica em carne e produtos lacteos deve aumentar a procura
nutritiva em 70% até 2050. Isto representa um enorme desafio para a agricultura

As técnicas cristalogrdficas de ponta sdo essenciais as investigagées no sector
agroalimentar.

Por exemplo, a cristalografia pode ser aplicada para analisar solos. Uma das causas
graves da deterioragdo dos solos é a salinizac@o, que pode ocorrer naturalmente ou por
agdo da atividade humana. Estudos incidentes nas proteinas vegetais podem contribuir
para desenvolver culturas mais resistentes aos ambientes salinos.

A cristalografia também pode contribuir para o desenvolvimento de curas para doengas
em plantas ou animais. Por exemplo, temos as investigag6es sobre o cancro em espécies
vegetais, como o tomate, ou a produgdo de vacinas contra as gripes avidria e suina.

Para além disto, os estudos cristalogrdficos em bactérias sGo importantes para a produgéo
de derivados alimentares do leite, da carne, dos legumes ou de outras plantas.

Desafios relacionados com a agua

Apesar de, recentemente, o0 Mundo ter imposto, como um dos Objetivos de
Desenvolvimento do Milénio, reduzir para metade a proporcao de pessoas sem
acesso a agua potavel, a Africa subsariana e a regido arabe estao, de acordo com
0 Relatdrio sobre o Desenvolvimento Mundial da Agua (Nacdes Unidas, 2012), bem
longe dessa meta. Por sua vez, o objetivo equivalente para o saneamento basico
ndo serd seguramente cumprido, dado que metade da populacdo das regides em
desenvolvimento continua sem acesso a este servico essencial. Além disso,

o numero de pessoas nas cidades sem agua potavel e saneamento terd
aumentado cerca de 20% desde os Objetivos de Desenvolvimento do Milénio,
estabelecidos em 2000. Em relacdo a 2009, com 3,4 mil milhdes de pessoas, a
populacédo urbana devera quase duplicar em 2050, com um valor estimado de
6,3 mil milhdes de pessoas.

A cristalografia pode ajudar a aumentar a qualidade da dgua em comunidades
pobres. Por exemplo, pode identificar novos materiais capazes de purificar a
dgua durante meses, tais como nano-esponjas (filtros de torneira) ou nano-
tablets (purificadores de dgua). Em simultaneo, pode também contribuir para o
desenvolvimento de solugées ecolégicas para melhorar o saneamento.

Desafios energéticos

Embora a energia tenha estado ausente dos Objetivos de Desenvolvimento
do Milénio, ela deve ser uma area chave da agenda pds-2015. Em Setembro
de 2011, o Secretdrio-Geral das Nag¢des Unidas lancou a iniciativa Energia
Sustentdvel para Todos. Surgiu num momento de preocupacéo crescente
com o impacto climatico das economias baseadas em energias fésseis e de
reconhecimento da necessidade de acelerar a transicdo para as fontes de
energia sustentdveis. De acordo com a Agéncia de Energia Internacional

e apesar da crise financeira global, as emissées de didéxido carbono (CO2)
aumentaram, entre 2008 e 2010, 5% para 30.6 gigatoneladas (Gt). Caso se

Olaria Pedrada de Nisa - os

“barros bordados” de Nisa, Alto
Alentejo - Portugal, sGo pecas de
olaria decoradas com pequenos
fragmentos de quartzo que formam
motivos decorativos ligados a flora

e afauna da regido. A beleza e
qualidade final das pecas dependem
da simetria e coeréncia do desenho.
© Digisfera / Anténio Cabral




mantenha o objetivo de que o aquecimento global ndo supere os 2°C neste século, as
emissdes de CO2 nao podem superar os 32 Gt em 2020.

No entanto, é de esperar que o consumo de energia global cresca cerca de 50% entre 2007
e 2035, com os ndo-membros da OCDE a contribuirem 84% para esse aumento. Em 2009,
1,4 mil milhées de seres humanos permaneciam sem acesso a eletricidade. A utilizacdo de
energia a partir de fontes renovaveis devera aumentar cerca de 60% até 2035.

A cristalografia consegue desenvolver novos produtos, como materiais isolantes, que reduzem
simultaneamente o consumo de energia doméstica e as emissées de carbono (bem como

a fatura de aquecimento). Também consegue identificar materiais que reduzem o custo
energético de painéis solares, moinhos de vento ou baterias, ao mesmo tempo que os torna
mais eficientes. Isso pode contribuir para diminuir o desperdicio e aumentar o acesso a
tecnologias amigas do ambiente.

Uma industria quimica “mais verde”

Tornar a industria quimica “mais verde” sera fundamental para tornar a economia global
igualmente “mais verde”. A industria quimica fabrica mais de 70.000 produtos, desde plasticos
e fertilizantes até detergentes e medicamentos. Esta altamente dependente do petréleo,
gastando 10% da respetiva producio global em 80%-90% da atividade industrial. E, portanto,
uma grande consumidora de energia e de recursos.

Para além do mais, muitos dissolventes e catalisadores séo toxicos e a eliminagao dos residuos
quimicos é um processo complexo e caro. Atualmente, substancias téxicas e cancerigenas
estao a ser lancadas no ar, no solo e na d4gua. De acordo com o Programa Ambiental das
Nacoes Unidas, a Europa Ocidental produziu, em 2000, um total de 42 milhées de toneladas
de lixo téxico, dos quais 5 milhdes foram exportados um ano mais tarde

A cristalografia pode colaborar na evolugédo da construgdo de materiais ecolégicos nos paises
desenvolvidos e em desenvolvimento. Pode também ajudar a reduzir a poluicdo, através da
substituicdo de dissolventes quimicos por produtos inorgdnicos “verdes’, elaborados a base de
liquidos idnicos e CO2. Finalmente, pode também dar o seu contributo na redugédo da quantidade
e dos custos de eliminagéo dos residuos minérios, através de métodos que permitem extrair
apenas os materiais necessdrios.

Desafios na area da saude

Os desafios na area da saude continuarao a ser tremendos nas proximas décadas. Por
exemplo, continua sem haver vacina ou cura para pandemias como o VIH / SIDA, o dengue
e a malaria, que continuam a devastar principalmente os paises em desenvolvimento.

Muitos dos problemas de saude nos paises em desenvolvimento estdo ligados a falta

de acesso a 4gua potavel e a servicos de saneamento. E o que sucede com as doencas
diarreicas, como a célera ou as esquistossomoses cronicas, cujas estimativas apontam para
que pelo menos 90% dos casos acontecam em Africa.

Contudo, os paises em desenvolvimento estdao também expostos aos mesmos problemas
crénicos que os paises desenvolvidos, tais como doencas cardiacas, cancro e, cada vez
mais, diabetes (verimagem)

Outras situacdes graves de saude que afetam simultaneamente paises ricos e pobres
incluem o aparecimento de novas patologias e a resisténcia crescente das bactérias aos
tratamentos médicos existentes.

A Cristalografia pode, por exemplo, contrariar a resisténcia crescente das bactérias aos
antibidticos. Juntamente com Venkatraman Ramakrishnan e Thomas Steitz, a cristalégrafa
Ada Yonath liderou os trabalhos de determinagdo da estrutura do ribossoma e de andlise

a forma como o seu funcionamento é perturbado pelos antibicticos. Os ribossomas sdo
responsdveis pela producdo de todas as proteinas nas células vivas, nomeadamente nos
humanos, nas plantas e nas bactérias. Se a fungdo do ribossoma é bloqueada, a célula morre.
Assim, o conhecimento sobre os ribossomas é fundamental na producdo de antibicticos, para
que estes sejam capazes de atacar a atividade das bactérias nocivas sem perturbar a atividade
dos ribossomas humanos. Em 2008, este trabalho valeu & Professora Ada Yonath o Prémio
L'Oreal-UNESCO para as Mulheres na Ciéncia e, um ano mais tarde, os trés investigadores
receberam o Prémio Nobel.

As zonas tropicais tém uma particular e muito rica biodiversidade que permanece

pouco explorada. A cristalografia pode ajudar os paises a identificar as propriedades e o
comportamento de plantas endégenas, contribuindo para o desenvolvimento de produtos de
saude e de beleza, remédios naturais, etc.



Quem ira beneficiar do Ano

Internacional da Cristalografia?

O Ano Internacional tera como alvo os Governos...
Interagindo com eles e recomendando a execucao de politicas que:

% financiem a criacdo e o funcionamento de, pelo menos, um centro nacional
cristalografico por pais;

% desenvolvam cooperagdo com os centros cristalograficos estrangeiros, bem
como com os sincrotrdes e outras grandes instala¢des cientificas;

incentivem a aplicacdo da cristalografia na investigacao e no desenvolvimento;
promovam a investigacdo cristalografica;

introduzam a cristalografia nos programas escolares e universitarios ou
modernizem os ja existentes.

Para além disto, uma série de cimeiras regionais estdo planeadas para destacar as
dificuldades na realizacao de investigacdo de ponta em certas partes do mundo

e identificar formas de as ultrapassar. Estas reunides irao juntar paises com
diferentes linguas, etnias, religides ou sistemas politicos, delineando o impacto
futuro da cristalografia na ciéncia, na tecnologia e no desenvolvimento industrial e
identificando oportunidades de emprego nesta area.

O Ano Internacional terd como alvo escolas e universidades...
Para introduzir o ensino da cristalografia onde ele ainda ndo existe, através de:

% laboratdrios abertos preparados pela Unido Internacional de Cristalografia,
mostrando, em paises da Asia, da Africa e da América Latina, o funcionamento de
difratdmetros, através de parcerias com fabricantes destes aparelhos;

% reforco e extensao, as zonas mais deficitarias da Asia e da América Latina, de
uma iniciativa atual, que pretende implementar o ensino da cristalografia nas
universidades africanas;

demonstracdes e competicdes em escolas basicas e secundarias;

projetos destinados a estudantes, consistindo na resolucdo de problemas através
de conhecimentos de cristalografia, fisica e quimica;

& uma exposicao itinerante sobre cristalografia e arte geométrica, destinada as
escolas e universidades do mundo
arabe-islamico e organizada
pela Associagao Marroquina
de Cristalografia (ver caixa).
Através de um difratémetro
portatil, a exposicdo fara também
demonstracdes de cristalizacdo e
mostrara alguns efeitos visuais da
aplicacdo dos raios-X.

Nos tltimos 20 anos, o nimero

de pessoas com diabetes passou

de 30 para 230 milh6es em todo o
mundo, de acordo com a Federagéo
Internacional de Diabetes. Sete dos dez
paises com mais diabetes sGo paises
em desenvolvimento ou economias
emergentes, como a China ou a India.
Nas Caraibas e no Médio Oriente, cerca
de 20% dos adultos sofrem de diabetes.
Se a estrutura da insulina natural,
produzida pelo pdncreas, ndo tivesse
sido determinada pela cristalografia
dos raios-X, seria impossivel fabricar
hoje a insulina humana biossintética,
um verdadeiro medicamento
salva-vidas.

Foto : Wikipédia




O Ano Internacional terda como alvo o grande publico...

Para aumentar a consciéncia do papel fundamental da cristalografia em
muitos dos desenvolvimentos tecnoldgicos da sociedade moderna, na
heranca cultural e na histéria de arte, através de:

%k conferéncias publicas organizadas por membros da Unido
Internacional de Cristalografia. Entre os temas, estardo a importancia
fulcral da estrutura cristalina das proteinas na concecédo de
medicamentos, a cristalografia e a simetria artistica ou a analise
cristalografica de artefactos e materiais antigos;

% existéncia de cartazes publicitarios que salientem a importancia e as
maravilhas da cristalografia;

% publicacdo, na imprensa, televisdo e outros meios de comunicacéo,
de conteldos noticiosos sobre os contributos da cristalografia na
economia global.

Cristal da proteina RFd2 isolada a partir de Acidanus ambivalens (Archea), eleito pela “Acta Crystallographica”
como melhor cristal de proteina 2013. © M. Freitas (iBET), T. Bandeiras (iBET) e C. Frazéo (ITQB)

DESENVOLVILMENTO DA CRISTALOGRAFIA EM UNIVERSIDADES AFRICANAS

Um dos principais objetivos da Unido Internacional de
Cristalografia consiste em dar formagao em ensino e métodos
de investigacdo em Cristalografia a professores universitarios e
doutorandos de paises em desenvolvimento.

Em colaboracdo com universidades da Africa do Sul e com a
Associacao Sul-Africana de Cristalografia, a Unido Internacional
organizou, durante a Ultima dezena de anos, alguns cursos
sobre esta drea em paises africanos de lingua inglesa. Esta
parceria concedeu também uma bolsa a dois extraordinérios
estudantes de doutoramento quenianos, Serah Kimani e Ndoria
Thuku, permitindo-lhes finalizar as suas teses na Africa do Sul.
A tese de Kimani envolveu a descoberta de, pelo menos, 40
estruturas cristalinas, tendo depois, em 2012, assumido um
cargo na Universidade de Cidade do Cabo. Por sua vez, Thuku
determinou a estrutura cristalina da Rhodococcus rhodochrous,
w uma bactéria usada na agricultura e na horticultura para
i melhorar a satide das plantas. Desde que se graduou em 2012,
o Doutor Thuku é um investigador de pés-doutoramento
do Departamento de Medicina e Bioquimica da mesma
: universidade.

©Serah Kimani

Em 2011, a Unido Internacional de Cristalografia elaborou
um programa ambicioso para os paises da Africa subsariana. Designado por lniciativa para a Cristalografia em Africa, este
projeto tinha como objetivo ndo sé formar professores universitarios e doutorandos, mas também equipar as universidades
com difratémetros, com um valor individual entre os 80.000 e os 150.000 euros, de forma a permitir-lhes realizar
investigacdo com qualidade. Um parceiro chave neste processo foi a Bruker France, uma empresa privada que aceitou
suportar, para todas as universidades selecionadas pela Unido Internacional, os custos da aquisicao de difratdmetros em
boas condi¢bes de utilizacao. Por sua vez, a IUCr suportou os custos da entrega do material nos vérios estabelecimentos
de ensino. Finalmente, as universidades ficaram responsdveis pela manutenc¢ao dos difratdmetros e por pagar os
equipamentos complementares, tais como computadores ou tubos de raios-X.
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Para reforcar a colaboracdo entre cientistas de
todo o mundo, com énfase na parceria Norte-Sul,
através de:

—

¢ lancamento de uma publicacdo de livre acesso
sobre cristalografia (na imagem), com o titulo
de UICrJ;

%k projetos de cooperacao cientifica envolvendo
grandes sincrotrées em paises desenvolvidos e
em desenvolvimento, tais como uma instalacao
no Brasil ou a SESAME (Médio Oriente), que
nasceu de um projeto da UNESCO (ver pdgina 14);

% consultas para identificar a melhor forma de
conservar todos os dados de difracao recolhidos
em instalacdes de grande escala e em laboratérios
cristalograficos.

i e T
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Capa do primeiro numero da nova publica¢do % CRYSTALL
de livre acesso, disponivel em: www.iucrj.org

Através deste programa, a instituicdo pioneira na aprendizagem do funcionamento destes aparelhos foi a Universidade de
Dschang (Camardes). Os professores universitarios e os estudantes de doutoramento tiveram, em Fevereiro de 2012, um
curso intensivo de 20 horas, antecipando a chegada do difratdmetro no ano seguinte.

A Associagcao Camaronesa de Cristalografia foi fundada nessa altura. A jovem estrutura realizou o primeiro curso entre 7 e
13 de Abril de 2013, em Dschang. O foco da aprendizagem esteve no uso do difratémetro na determinagao de estruturas
cristalinas, tendo atraido 24 professores e doutorandos de universidades dos Camardes e da sub-regido envolvente. Foi
cofinanciada pela Unido Internacional de
Cristalografia, pela Associacao Camaronesa
de Cristalografia, pela Universidade de
Dschang e pela Bruker France.

Os préximos paises a beneficiarem desta
iniciativa serdo o Burkina Faso, a Costa do
Marfim, o Gabao e o Senegal. Em cada pais,
sera selecionada uma universidade, que
tera depois a missao de formar staff em
outros estabelecimentos de ensino e de
constituir o centro nacional cristalografico.
Estes centros terdo livre acesso a todas

as publicag¢des especializadas da Unidao
Internacional de Cristalografia.

A Unido Internacional de Cristalografia esta
atualmente a contactar outros eventuais
patrocinadores, de forma a ampliar esta
iniciativa a todo o continente africano.

A Unido Internacional da Cristalografia
deverd também alargar este programa aos
paises em desenvolvimento da Asia e da
América Latina.

Prof. Claude Lecomte, Vice-Presidente da IUCr, no ensino de um curso
de cristalografia na Universidade de Dschang (Camarées), em Fevereiro

Para mais detalhes:
de 2012. © Patrice Kenfack/Association camerounaise de cristallographie

claude.lecomte@crm2.uhp-nancy.fr
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A SIMETRIA NA ARTE E NA ARQUITETURA

Seja numa face humana, numa flor, num peixe, numa borboleta — ou num objeto ndo-vivo, como uma concha — a simetria atravessa
todo o mundo natural. Este facto provocou sempre fascinio nas civilizagdes humanas, que, desde ha milhares de anos, transpuseram a
simetria para a arte e para a arquitetura.

A simetria pode ser encontrada em varias expressoes de criatividade humana: carpetes e tapetes,
ceramica, desenhos, pintura, poesia, escultura, arquitetura, caligrafia, etc. Por exemplo, ha simetria
no alfabeto chinés. A propdsito, a presenca da simetria na arte e arquitetura chinesas reflete a sua
proépria filosofia cultural de busca da harmonia através do equilibrio.

SRR A arte e a arquitetura podem apresentar diferentes tipos de

M simetria. Um motivo que se repete indefinidamente tem uma
W simetria de translagao. Pode ser apenas numa dimensao,

como o friso abaixo, ou a duas dimensdes, como os
animais voadores das imagens de Escher.

Na simetria bilateral, as partes direita e esquerda séao
as imagens refletidas uma da outra. Um exemplo

observado na natureza acontece nas borboletas. Cabeca de bronze em arte yoruba,
A simetria bilateral foi sempre uma caracteristica Ife (Nigéria), século XII
comum na arquitetura. Eis alguns exemplos Foto : Wikipedia

histéricos: o Taj Mahal (india, ver imagem), a

Cidade Proibida (China) ou o templo maia de

Chichén Itza (México, ver imagem). A simetria bilateral também é frequente no
dominio artistico, embora a simetria perfeita na pintura seja rara.

Se, mantendo a forma
exatamente igual, uma
figura pode ser rodada em
torno de um eixo ou de um

RS ponto, entdo ela apresenta
Carrocel/Calcada Portuguesa (Vila uma simetria de rotacao. Por
do Conde) © José Pedro Martins exemplo, as piramides de Gizé (Egipto)
apresentam uma simetria de rotacdo de
ordem 4 (incluindo a base). Por sua vez, o interior da cUpula da Mesquita
de Lotfollah (Irdo, ver imagem) apresenta, em torno do centro da figura,
uma simetria de rotacao de ordem 32.

Motivo bidimensional de Maurits Cornelis Escher (Holanda)
© M C Escher Foundation

Os padroes geométricos foram presenca constante na arte de muitas
civilizacdes. Alguns exemplos podem ser encontrados nas pinturas de
areia dos indios Navajo (América do Norte), no kolam (Sul da india,
ver imagem), no batik indonésio (técnica de tingimento), na arte dos
aborigenes australianos ou no mandala tibetano.

Taj Mahal, India, concluido em 1648, Patriménio Mundial Templo maia de Chichén Itzd, México, construido entre os séculos VIl e

da UNESCO IX, Patrimdnio Mundial da UNESCO. © S. Schneegans/UNESCO
Foto : Muhammad Mahdi Karim/Wikipedia
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Desde cerca do século VIl que as civilizagdes islamicas
usam padroes geométricos em mosaicos e outras
formas artisticas, de forma a combinarem visualmente
a espiritualidade com a ciéncia e a arte. A arte islamica
podera ter influenciado o movimento de abstracéo
geométrica, surgido, no século XX, no mundo ocidental.
Dois dos proponentes desta corrente artistica foram
Maurits Cornelis Escher e Bridget Riley (ver imagem).
Escher terd sido aparentemente inspirado por uma
visita ao palacio mouro de Alhambra, em Espanha.

Ao longo de 2014, a Associagcao Marroquina de
Cristalografia esta a organizar uma exposicdo itinerante
sobre cristalografia e arte geométrica no mundo Arabe-
Islamico.

Para mais detalhes:

Abdelmalek Thalal - abdthalal@gmail.com Kolams como este, em Tamil Nadu, sdo desenhados com

farinha de arroz ou giz a frente das casas do Sul da India, de
Teto em forma de ctpula da Mesquita de Lotfollah, Irdo, forma a atrairem prosperidade. Estes motivos chegam a ser
concluida em 1618, Patriménio Mundial da UNESCO renovados diariamente.

Foto : Phillip Maiwald/Wikipedia Foto : Wikipedia

Al-Attarine Madrasa (escola), em Fez (Marrocos), Patriménio Mundial da UNESCO. Foi Shadow Play, de Briget Riley, Reino
construido pelo sultdo merinida Uthman Il Abu Said, em 1323-1325. Unido, 1990.
©A. Thalal Photo: Wikipedia

Friso unidimensional
© Associagdo Marroquina de Cristalografia
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O muro de protec¢do na sala
experimental do sincrotréo de
luz do Médio Oriente, o SESAME,
um centro intergovernamental
situado na Jorddnia. Criado sob
a égide da UNESCO, retine o
Babhrein, o Chipre, o Egipto, o Iréo,
Israel, a Jorddnia, o Paquistdo,

a Autoridade Palestiniana e a
Turquia, bem como 13 estados
observadores, entre os quais

o Japéo e os Estados Unidos.

O SESAME foi completado em
2008 e o laboratério deverd estar
totalmente operacional em 2016.
© SESAME

Como pode o meu pais
reforcar a cristalografia
em 2014 e no futuro?

Qualquer pais interessado em apostar numa industria baseada no conhecimento
cientifico ou em aumentar o valor dos seus produtos deve ter uma forte capacidade
interna ao nivel da investigacéo cristalografica. Durante o Ano Internacional da
Cristalografia, espera-se que paises em desenvolvimento em Africa, na América
Latina, nas Caraibas, na regiao arabe e noutras areas asiaticas tenham uma grande
evolucdo nesta érea.

Métodos para melhorar a formacao e a investigacao

Como vimos, a cristalografia é uma ciéncia interdisciplinar, percorrendo a fisica, a
quimica, a engenharia dos materiais, a geologia, a biologia, as ciéncias farmacéuticas
e a medicina. Cientistas com experiéncia em alguma destas areas sao potenciais
cristalégrafos. Durante 2014, a Unido Internacional de Cristalografia vai encorajar mais
paises a tornarem-se membros, de modo a promover a cooperacdo internacional em
formacao e investigacdo, bem como no acesso a informacgao e conhecimento.

Para poderem aplicar os conhecimentos adquiridos, os novos cristaldgrafos precisam,
apos a formacao, de infraestruturas apropriadas. A UNESCO e a Unido Internacional
de Cristalografia recomendam que os governos criem, pelo menos, um centro
nacional cristalografico equipado com um difratdmetro e que seja financeiramente
sustentavel. Apds ser efetuada a analise da estrutura de um cristal pelo difratémetro,
o centro cristalografico deve depois modela-lo através de software préprio. Como
parceiros do Ano Internacional, os fabricantes dos difratémetros garantem um

preco acessivel na aquisicao destes instrumentos e asseguram formacao sobre a
manutencdo dos aparelhos.




E também importante que os governos ponham em prética politicas que facilitem
a ligagao dos centros cristalograficos com universidades e industrias nacionais e
com outros centros espalhados pelo mundo. O objetivo global é impulsionar o
desenvolvimento sustentével com base no conhecimento cientifico.

Os governos devem também promover relagdes entre os centros cristalograficos
nacionais e os diversos sincrotroes mundiais, como o SESAME, na Jordania (ver
imagem).

De forma a partilhar os desenvolvimentos cientificos e tecnoldgicos em cristalografia
e dar mais visibilidade as publicacdes de cristalégrafos, nomeadamente dos paises
em desenvolvimento, a Unido Internacional da Cristalografia estd a lancar uma
publicacao de livre acesso, o IUCrJ (verimagem na pdgina 11).

A UNESCO e a Uniao Internacional de Cristalografia estdo também a estimular os
governos a desenvolverem centros regionais ou sub-regionais, proporcionando
formacao e experiéncia em cristalografia, de forma a otimizar os recursos em termos
institucionais.

Formacao dos cristalégrafos do futuro

Esta € a altura ideal para os paises formarem um nimero importante de cristalografos.
Os governos podem tomar medidas para modernizar os curriculos escolares e
universitarios, promovendo um contacto mais forte com a cristalografia nos percursos
académicos de fisica, quimica, biologia e geologia. A UNESCO e a Uniao Internacional
de Cristalografia estao a disposi¢do dos governos para fornecerem orientagdes sobre o
desenvolvimento curricular.

Os governos estdo também convidados a manifestarem interesse em acolherem alguns
laboratérios abertos de cristalografia, criados especialmente para os jovens.

A Unido Internacional de Cristalografia também idealizou um conjunto de projetos

e competicdes escolares, com base na resolucdo de problemas envolvendo
conhecimentos de cristalografia, fisica ou quimica. O objetivo principal é mostrar as
aplicacdes destas ciéncias no progresso da agricultura, na concecao de medicamentos,
na criacdo de materiais amigos do ambiente, etc. Os paises estao convidados a
organizarem estas competicoes a nivel nacional.

s
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Participar no Ano Internacional
da Cristalografia

Os 195 Estados membros da UNESCO estao convidados a contactar a equipa da UNESCO integrada no Programa
Internacional de Ciéncias Fundamentais (IBSP) ou a Unido Internacional de Cristalografia, de forma a elaborarem um
programa nacional de atividades enquadrado no Ano Internacional da Cristalografia.

Unido Internacional de
Cristalografia

Prof. Gautam Desiraju, Presidente
gautam_desiraju@yahoo.com

Prof. Claude Lecomte,
Vice-Presidente
claude.lecomte@crm2.uhp-nancy.fr

Doutor Michele Zema,
Director do Projeto do Ano
Internacional da Cristalografia
mz@iucr.org

A cristalografia ajuda a determinar a combinagdo ideal de
aluminio e de magnésio nas ligas utilizadas no fabrico de
avides. Com efeito, demasiado aluminio tornard o avido
muito pesado, e com demasiado magnésio tornar-se-d

mais inflamdvel.
© Shutterstock/IM_photo

UNESCO

Prof. Maciej Nalecz, Diretor,
Secretario-Executivo do IBSP
m.nalecz@unesco.org

Doutor Jean-Paul Ngome Abiaga,
Especialista-Adjunto do Programa
jj.;ngome-abiaga@unesco.org

Doutor Ahmed Fahmi,
Especialista do Programa
a.fahmi@unesco.org

no site oficial:

Comité Portugués para o
Programa Internacional de
Geociéncias (IGCP-UNESCO)

Comissao Nacional da UNESCO
Largo das Necessidades

1350-215 Lisboa

Portugal

(+351) 213 946 652

aicr@utad.pt
http://www.igcp.org.pt/IGCP_Pt/Inicio.html
http://www.unescoportugal.mne.pt
http://www.mat.uc.pt/mpt2013/
http://www.aicr.utad.pt

O programa do Ano Internacional da Cristalografia
e alguns recursos pedagdgicos estao disponiveis

www.iycr2014.org
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Para encontrar mais informacodes sobre o Ano Internacional

da Cristalografia 2014, nao deixe de contactar:

Uniao Internacional de
Cristalografia

Prof. Gautam Desiraju, Presidente
gautam_desiraju@yahoo.com

Prof. Claude Lecomte,
Vice-Presidente
claude.lecomte@crm2.uhp-nancy.fr

Doutor Michele Zema,
Director do Projeto do Ano
Internacional da Cristalografia
mz@iucr.org

UNESCO

Prof. Maciej Nalecz, Diretor,
Secretario-Executivo do IBSP
m.nalecz@unesco.org

Doutor Jean-Paul Ngome Abiaga,
Especialista-Adjunto do Programa
jj.;ngome-abiaga@unesco.org

Doutor Ahmed Fahmi,
Especialista do Programa
a.fahmi@unesco.org

Comité Portugués para o
Programa Internacional de
Geociéncias (IGCP-UNESCO)

Comissdo Nacional da UNESCO

Largo das Necessidades

1350-215 Lisboa

Portugal

(+351) 213 946 652

aicr@utad.pt
http://www.igcp.org.pt/IGCP_Pt/Inicio.html
http://www.unescoportugal.mne.pt
http://www.mat.uc.pt/mpt2013/
http://www.aicr.utad.pt
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