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Simposio 2: Perspectivas dos PPGQ, e inser¢ao dos futuros
profissionais/Cendrios futuros para a formacao do pds-graduando.

Coordenadora: Maria Vargas

14:10 — 14:25 Maria Vargas (UFF): Cenarios futuros da Quimica e a
formacao do nosso pos-graduando.

14:25 — 14:40 Adriano Monteiro (UFRGS):
Egressos da quimica. Quantos sao e onde estao trabalhando,
remuneracao e mobilidade.

14:40 - 14:55 Norberto Peporine (USP-RP): Inovacao e o momento
de crise brasileira.



Cenarios futuros da Quimica e a formacao do
pos-graduando.

Maria Vargas (UFF)
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~ A . VELOCIDADE DAS
Como vao mudar os empregos Nas ciéncias? MUDANCAS

Que foco dar ao desenvolvimento profissional? TECNOLOGICAS

MUDANCAS DRASTICAS - influéncias?
* nos tipos de produtos e servicos gue quimicos prestam;
* nas ferramentas e métodos por eles usados.

QUIMICOS: é importante entender:
e como as mudangas vao afetar suas carreiras;
* que habilidades/qualificacdes estas mudancas irdo demandar?

* gue oportunidades estas mudancas trarao?
https://www.chemistryworld.com/careers/what-skills-will-you-need-in-2026/1017241.article




Angewandte
Essays
Future of Chemistry Special Issue 150 Years of BASF DOI: 10.1002/anie.201410884

Reinventing Chemistry
George M. Whitesides*

‘Uma definicao simples do campo da quimica como
sendo “atomos, moléculas e reacdes” nao faz jus ao seu
potencial, suas obrigacdes para com a sociedade ou a
complexidade dos desafios que ela enfrenta’



COLABORACAO DE TRES ATORES NA CONTRUCAO DA QUIMICA MODERNA

BENEFICIOS _
PARA A 1945 -anos 80  o\rRiBUINTES
SOCIEDADE
QUIMICA MODERNA
IMENSO SUCESSO
INDUSTRIAS GOVERNO
QUIMICAS

. Definicbes de areas
parcerias . e, .
iquais prioritarias
UNIVERSIDADES * Ciéncia dos materiais

3:1(322“38 . . (Exercito - segurancga)

Pl pesquisa motivada * Quimica computacional
pela curiosidade .

Solucdes de * Bioguimica (NIH)

problemas

Financiamento
distribuido no sistema
de peer review.
Avaliacao de individuos.




COLABORACAO DE TRES ATORES NA CONTRUCAO DA QUIMICA MODERNA

*Desenvol-
vimento de
produtos BENEFICIOS
Curto prazo PARA A
*Mercado e SOCIEDADE
lucros
Aos poucos
foram se
afastando da INDUSTRIAS
pesquisa QUIMICAS
fundamental _
parcerias
de longo iguais
termo...

Descobertas
de novos
fenomenos

Solucdes de
problemas

1=

Sistema favorecendo grupos pequenos
nao trabalhando em cooperacao;

sem motivagao para trabalho
exploratorio (publish or perish)

Apos anos 90

QUIMICA MODERNA

CONTRIBUINTES

GOVERNO

UNIVERSIDADES

<

pesquisa motivada
pela curiosidade

-

DefinicOes de areas
prioritarias
* Ciéncia dos materiais

(Exercito - seguranca)
* Quimica computacional

* Bioguimica (NIH)

QUIMICA
ACADEMICA
CONSERVADORA
INDIVIDUALISTA

COMPETITIVA

Financiamento
distribuido no sistema
de peer review.
Avaliacao de individuos.




COLABORACAO DE TRES ATORES NA CONTRUCAO DA QUIMICA MODERNA

BENEFICIOS
PARA A Titi CONTRIBUINTES
SOCIEDADE Ultimos 15 anos
QUIMICA MODERNA
Projetos - INDUSTRIAS GOVERNO
contratados QUIMICAS

L UNIVERSIDADES

* Definicdo maior de prioridades na
pesquisa

* Pesquisa que gere retorno social
ao invés de retorno financeiro e
que necessitam de longo tempo
para ser desenvolvida

e Grandes projetos




A QUIMICA n3o é mais apenas sobre dtomos e moléculas,
mas sobre o que ela, como um campo com capacidades
Unicas na manipulacao de moléculas e matéria, pode
fazer para entender, manipular e controlar sistemas
complexos de atomos e moléculas.

Seu futuro: de células vivas a megacidades e da utilizacao
da luz solar a melhoria da saude.

As oportunidades quimicas sao hoje as necessidades urgentes
Variedade de problemas...



Lideranca das universidades de pesquisa no
processo de mudanca:

* Fusao de departamentos

* Mudanca nas avaliacdes para tenure — crédito para a pesquisa
colaborativa.

s UNIVERSITY OF .
' iversi i ick link
9> CAMBRIDGE Study at Cambridge About the University Research at Cambridge Quick links

Department of Chemistry

Home About us Research .~ People Study Outreach Resources Alumni Support Chemistry Internal

Research Interest Groups

Department of Chemistry

Research The Chemistry Department consists of 58 academic leads covering a wide spectrum of science. At a departmental level academic interests
in Chemistry are defined according to 5 research areas:
Research Interest Groups 1. Biological with a focus on enzymes, nucleic acids, protein folding and misfolding, and physical techniques; with relevance to health
. . and disease, drug discovery, sensors, nanotechnology, ageing and energy research applications.
> Biological 2. Materials Chemistry including surfaces, interfaces, polymers, nanoparticles and nanoporous materials, self assembly, and

> Materials Chemistry biomaterials, with applications relevant to: oil recovery and separation, catalysis, photovoltaics, fuel cells and batteries, crystallization
and pharmaceutical formulation, gas sorption, energy, functional materials, biocompatible materials, computer memory, and sensors.
. Physical Chemistry including atmospheric sciences, surfaces and interfaces, materials, and physical and chemical aspects of the
behaviour of biopolymers and other soft systems.
4. Synthetic Chemistry including complex molecule synthesis, synthetic catalysis, synthetic assembly, synthetic biology and medicine,
> Theory new technology for efficient synthesis, green synthesis, and preparation of new materials.
5. Theory including quantum dynamics, modelling soft materials, protein folding and binding, biomolecules in motion, pharmacological

> Physical Chemistry 3
> Synthetic Chemistry



Lideranca das universidades de pesquisa no
processo de mudanca:

Ampliacao da formacao dos alunos em
diversos campos

Treinamento na resolucao de problemas
Re-estruturacdo de grupos de pesquisa (mestre + aprendiz) ...

“Estudantes no curto especo de tempo teréo de enfrentar
problemas que seus orientadores ndo sabem resolver!”

Mudanca no modo de fazer pesquisa - Quadrante de Pasteur (Don Stokes)

knowledge knowledge
and solving

problems

High

PONTES COM A SOCIEDADE

Pasteur

solving
problems

Quest for fundamental
understanding?

Low .
Al Edison

Pasteur's Quadrant: Basic Science and Technological Innovation Low High
D. E. Stokes, Bookins Institution Press, Washington DC, 1997. Consideration of use?



#imaoinando o ")

REUNIAO MAGNA . 2018

8-10 de maio

CONFERENCIA MAGNA | JEFFREY DEAN (GOOGLE/EUA)
“Deep Learning for Tackling Grand Scientific and

Engineering Challenges Lidera o projeto Google Brain.

APRENDIZADO DE MAQUINA

Nivio Ziviani (UFMG/Brasil)
“Mobilizando conhecimento para geracao de riqueza
por meio da inovacao’|



CHEMISTRY\N\ORLD https://www.chemistryworld.com/1017236.article

NEWS

Revolutionary computer program could Jdeonosite

Digital gynthesis design

change chemistry forever Istry oo

S Szymku¢ et al, Angew. Chem., Int. Ed., 2016,
, L ) DOI: 10.1002/anie.201506101
BY MATTHEW GUNTHER AUGUST 201¢

f . in e . ‘ ‘wasey  www.chemistryworld.org
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Ultimos 15 anos: Grzybowski e colegas inseriram

Chematica  manualmente informagdo sobre ~ 10 milhGes de substancias
e as reagdes que as conectam num software complexo...

N REGRAS? _ .
...Codificaram manualmente mais de 20 mil regras quimicas

no sofware, levando em conta grupos incompativeis,
Syntaurus  quimicas de protecio e pequenas diferencas em distancias e
angulos de ligacao...

B. Grzybowski (Ulsan National Institute of Science and Technology, South Korea
and the Polish Academy of Sciences



o CHEMISTRY\\ORLD

Al-invented syntheses prove a hit as
they make their lab debut

ﬂ Y KATRINA KRAMER | 2 MARCH 2018 ‘This is the first time, to the best of my

knowledge, that a computer program
Dronedarona (blockbuster anti-arritmia): predicts a sylnthe5|s, yo‘)‘ go to the lab
protegido por 46 patentes and —boom! - it works.

B. Grzybowski

* Chematica forneceu rota que dribla as
reacOes protegidas, resultando em
mesmo rendimento global

1) TBAF
THF
oTBS
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2) |7‘ Pphg "4,|

T Kluznik et al, Chem, 2018, 4, 1 (DOI: 10.1016/j.chempr.2018.02.002)




nature Nature 533, 73-76 (05 May 2016)

rnational journal of s doi:10.1038/naturel7439

Letter

Machine-learning-assisted materials Formagao de materiais
. . . . hibridos por métodos
discovery using failed experiments solvotérmicos ou

hidrotérmicos pouco

Paul Raccuglia, Katherine C. Elbert, Philip D. F. Adler, Casey Falk, Malia B. Wenny, Aurelio Mollo, .
compreendida.

Matthias Zeller, Sorelle A. Friedler, Joshua Schrier ® & Alexander J. Norquist

APRENDIZADO DE MAQUINA

Algoritmos treinados usando TESTE:
Dados de resultados de Sinteses hidrotérmicas
sinteses hidrotérmicas PARA PREVER O experimentais (com
que ndao deram certo SUCESSO DA agentes direcionadores
(cadernos de laboratério | s | REACAO / i disponiveis no mercado
arquivados) + descri¢des CRISTALIZACAO ndo usados no

de propriedades fisico- ;
quimicas. VANADIO TAXA DE SUCESSO = 89%




hﬁps://wwwhemistryworld.cong/wws/machine-Iearning-maste s-molecules/3

News | CHEMISTRY WORLD '

Machine learning hits the big screen

BY | 14 MAY 2018

Deep learning algorithms set to transform time-consuming molecular

screening programs J. Staker* et al, 2017, arXiv: 1802.04903
*US software company Schrodinger.

APRENDIZADO DE MAQUINA TRANSFORMANDO O MODO COM QUE OS QUIMICOS
AVALIAM MOLECULAS E EXPLORAM SEU COMPORTAMENTO QUIMICO

* Desenvolveram rede neural capaz de encontrar, num documento,
imagens de estruturas moleculares, identificar ligacdes e atomos e
converte-las em formato digital = SMILES.

* Na preparacao do algoritmo: treinado usando conjuntos de estruturas e os
SMILES correspondentes (128 milhdes até ficar pronto)...

* ApOs treinamento extensivo, o algoritmo com comportamento humano -
intuicdo, de acordo com Staker...



CHEMISTRY\\ORLD

G B Goh* et al, 2017, arXiv: 1706.06689
CHEMCEPTION: Pacific Northwest National Laboratory USA

 Treinamento com conjunto de dados = milhares de moléculas
relacionadas a sua toxicidade, atividade anti-HIV e energia de solvatacao

Ao invés de partir de Alimentada na A plataforma prevé
uma imagem, o rede neural toxicidade potencial,
processo comeca com Chemception atividade, solubilidade
SMILES (formato de novas moléculas...
digital

Cor wy

CC=CC=C1

SMILES 2D Drawing “Grid” Image Deep Neural Network Prediction
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Future of the chemical sciences Downloadowr
i repo

What will chemistry look like in ten to twenty years?

~

ROYAL SOCIETY
OF CHEMISTRY

Future of the
Chemical Sciences

Alejandra Palermo Dip Chem Eng. PhD FRSC
Royal Society of Chemistry

http://www.rsc.org/campaigning-outreach/campaigning/future-of-the-chemical-sciences/




Looking to the future: four plausible scenarios

Overview

In this turbulent and changing world, the future of the chemical sciences
is unclear and cannot be defined in a single frame.

We have developed four plausible future scenarios, exploring how some
of our seven themes might play out and interact in different ways. Each is

Scenario 1: Chemistry saves the world

The chemical sciences have the potential to solve many of the world’s
greatest challenges. What effect would this have on chemists and the
chemical sciences?

Scenario 2: Push-button chemistry

As the world becomes more connected, science and technology may
become decentralised. How would automated, remote and modular
chemistry change the world?

Scenario 3: A world without chemists

Without the chemical sciences as a clear discipline and distinct university
subject, the pipeline of future chemists could dry up. What would happen
in a world without chemists?

Scenario 4: Free market chemistry

If austerity measures continue in the world'’s biggest economies, public
funding for research could be withdrawn entirely. How would chemists
adapt to a world where scientific discovery is driven by the priorities of
private funders?



Obrigada



