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Simpósio	2:	Perspectivas	dos	PPGQ	e	inserção	dos	futuros	
profissionais/Cenários	futuros	para	a	formação	do	pós-graduando.		
	
Coordenadora:	Maria	Vargas	
	
14:10	–	14:25	Maria	Vargas	(UFF):	Cenários	futuros	da	Química	e	a	
formação	do	nosso	pós-graduando.	
	
14:25	–	14:40	Adriano	Monteiro	(UFRGS):		
Egressos	da	química.	Quantos	são	e	onde	estão	trabalhando,	
remuneração	e	mobilidade.	
	
14:40	-	14:55	Norberto	Peporine	(USP-RP):	Inovação	e	o	momento	
de	crise	brasileira.	



Cenários	futuros	da	Química	e	a	formação	do		
pós-graduando.	

	

Maria	Vargas	(UFF)	



https://www.chemistryworld.com/careers/what-skills-will-you-need-in-2026/1017241.article		

Como	vão	mudar	os	empregos	nas	ciências?	
Que	foco	dar	ao	desenvolvimento	profissional?	

QUÍMICOS:	é	importante	entender:	
•  	como	as	mudanças	vão	afetar	suas	carreiras;	

MUDANÇAS	DRÁSTICAS	–	influências?		
•  nos	tipos	de	produtos	e	serviços	que	químicos	prestam;	
•  nas	ferramentas	e	métodos	por	eles	usados.	

VELOCIDADE	DAS	
MUDANÇAS	

TECNOLÓGICAS		

•  que	habilidades/qualificações	estas	mudanças	irão	demandar?	
•  que	oportunidades	estas	mudanças	trarão?		



‘Uma	definição	simples	do	campo	da	química	como	
sendo	“átomos,	moléculas	e	reações”	não	faz	jus	ao	seu	
potencial,	suas	obrigações	para	com	a	sociedade	ou	a	
complexidade	dos	desafios	que	ela	enfrenta’	
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IMENSO	SUCESSO	

1945	– anos 80 	

QUÍMICA	MODERNA	

COLABORAÇÃO	DE	TRÊS	ATORES	NA	CONTRUÇÃO	DA	QUÍMICA	MODERNA	
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		(Exercito	-	segurança)	
*	Química	computacional	

Definições	de	áreas	
prioritárias	

*	Bioquímica	(NIH)	

pesquisa	motivada	
pela	curiosidade	

Aos	poucos	
foram	se	
afastando	da	
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Financiamento	
distribuído	no	sistema	
de	peer	review.	
Avaliação	de	indivíduos.	

QUÍMICA	
ACADÊMICA	

CONSERVADORA	
INDIVIDUALISTA	
COMPETITIVA	

Sistema	favorecendo	grupos	pequenos	
não	trabalhando	em	cooperação;		
sem	motivação	para	trabalho	
exploratório	(publish	or	perish)	

*Desenvol-						
		vimento	de				
		produtos		
*Curto	prazo	
*Mercado	e		
				lucros	

QUÍMICA	MODERNA	

Após	anos	90	

COLABORAÇÃO	DE	TRÊS	ATORES	NA	CONTRUÇÃO	DA	QUÍMICA	MODERNA	
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QUÍMICA	MODERNA	

•  Definição	maior	de	prioridades	na	
pesquisa		

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

•  Grandes	projetos		

Últimos	15	anos	

Projetos	
contratados	

COLABORAÇÃO	DE	TRÊS	ATORES	NA	CONTRUÇÃO	DA	QUÍMICA	MODERNA	

A	
	
	
	
	

A	



A	QUÍMICA	não	é	mais	apenas	sobre	átomos	e	moléculas,	
mas	sobre	o	que	ela,	como	um	campo	com	capacidades	
únicas	na	manipulação	de	moléculas	e	matéria,	pode	
fazer	para	entender,	manipular	e	controlar	sistemas	
complexos	de	átomos	e	moléculas.	
	
Seu	futuro:	de	células	vivas	a	megacidades	e	da	utilização	
da	luz	solar	à	melhoria	da	saúde.	

As	oportunidades	químicas	são	hoje	as	necessidades	urgentes	
	Variedade	de	problemas...	



Liderança	das	universidades	de	pesquisa	no	
processo	de	mudança:	

•  Fusão	de	departamentos	
•  Mudança	nas	avaliações	para	tenure	–	crédito	para	a	pesquisa	

colaborativa.	

•  Re-estruturação	de	grupos	de	pesquisa		(mestre	+	
aprendiz)	...	Estudantes	no	curto	espeço	de	tempo	
terão	de	enfrentar	problemas	que	seus	orientadores	
não	sabem	resolver!		



•  Ampliação	da	formação		dos	alunos	em	
diversos	campos	

•  Treinamento	na	resolução	de	problemas		
•  Re-estruturação	de	grupos	de	pesquisa		(mestre	+	aprendiz)	...	

“Estudantes	no	curto	espeço	de	tempo	terão	de	enfrentar	
problemas	que	seus	orientadores	não	sabem	resolver!”		

Liderança	das	universidades	de	pesquisa	no	
processo	de	mudança:	

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

•  PONTES	COM	A	SOCIEDADE	
	

Pasteur's	Quadrant:	Basic	Science	and	Technological	Innovation	
D.	E.	Stokes,	Bookins	Institution	Press,	Washington	DC,	1997.	



Lidera	o	projeto	Google	Brain.	
APRENDIZADO	DE	MÁQUINA	

8-10	de	maio	



https://www.chemistryworld.com/1017236.article		

Últimos	15	anos:	Grzybowski	e	colegas	inseriram	
manualmente	informação	sobre	~	10	milhões	de	substâncias	
e	as	reações	que	as	conectam	num	software	complexo...		
	
	

Chematica		

...Codificaram	manualmente	mais	de	20	mil	regras	químicas	
no	sofware,	levando	em	conta	grupos	incompatíveis,	
químicas	de	proteção	e	pequenas	diferenças	em	distancias	e	
ângulos	de	ligação...			

Syntaurus	

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

REGRAS?		

Vídeo	no	site	



‘This	is	the	first	time,	to	the	best	of	my	
knowledge,	that	a	computer	program	
predicts	a	synthesis,	you	go	to	the	lab	
and	–	boom!	–	it	works.’			
B.	Grzybowski	

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

Dronedarona	(blockbuster	anti-arritmia):		
protegido	por	46	patentes	
•  Chematica	forneceu	rota	que	dribla	as	

reações	protegidas,	resultando	em	
mesmo	rendimento	global			



Formação	de	materiais	
híbridos	por	métodos	
solvotérmicos	ou	
hidrotérmicos	pouco	
compreendida.	

Dados	de	resultados	de	
sínteses	hidrotérmicas	
que	não	deram	certo	
(cadernos	de	laboratório	
arquivados)	+	descrições	
de	propriedades	físico-
químicas.	

PARA	PREVER	O	
SUCESSO	DA	
REAÇÃO	/	
CRISTALIZAÇÃO	
DE	SELENITOS	DE	
VANÁDIO			

Algoritmos	treinados	usando	

APRENDIZADO	DE	MÁQUINA	

Sínteses	hidrotérmicas	
experimentais	(com	
agentes	direcionadores	
disponíveis	no	mercado	
não	usados	no	
treinamento:		
TAXA	DE	SUCESSO	=	89%	

TESTE:		



APRENDIZADO	DE	MÁQUINA	TRANSFORMANDO	O	MODO	COM	QUE	OS	QUÍMICOS	
AVALIAM	MOLÉCULAS	E	EXPLORAM	SEU	COMPORTAMENTO	QUÍMICO			

•  Desenvolveram	rede	neural	capaz	de	encontrar,	num	documento,	
imagens	de	estruturas	moleculares,	identificar	ligações	e	átomos	e	
converte-las	em	formato	digital	=	SMILES.	

https://www.chemistryworld.com/news/machine-learning-masters-molecules/3009010.article		

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

•  Na	preparação	do	algoritmo:	treinado	usando	conjuntos	de	estruturas	e	os	
SMILES	correspondentes	(128	milhões	até	ficar	pronto)...		

•  Após	treinamento	extensivo,	o	algoritmo	com	comportamento	humano	–	
intuição,	de	acordo	com	Staker...				



Ao	invés	de	partir	de	
uma	imagem,	o	
processo	começa	com	
SMILES	(formato	
digital	

Alimentada	na	
rede	neural	
Chemception	

A	plataforma	prevê	
toxicidade	potencial,	
atividade,	solubilidade	
de	novas	moléculas...	

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

•  Treinamento	com	conjunto	de	dados	=	milhares	de	moléculas	
relacionadas	à	sua	toxicidade,	atividade	anti-HIV	e	energia	de	solvatação	



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






