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L A CONSTITUICAO DA MATERIA

Desde a idéia de d4tomo dos gregos até os dias atuais hou-
ve uma grande evolugdo em nossa compreensdo acerca da
estrutura da matéria. De um plano especulativo em Leuci-
po e Demdcrito, o 4tomo atingiu um status de “realidade”
a partir da explicagdo das leis ponderais da quimica e da
observagio de sua estrutura interna, com a identifica¢do
de prétons e elétrons. Entretanto, a busca de um consti-
tuinte Gltimo da matéria nio chegou a um termo e a ques-
tdo da divisibilidade, langada pelos gregos', ainda ndo foi
resolvida em sua esséncia. A ciéncia moderna estd baseada
na visdo atomista do mundo, isto &, todos os fenémenos
podem ser explicados a partir da interagdo de pequenas
unidades fundamentais. O que tem acontecido, porém, é
que quando se identifica uma particula elementar, imedia-
tamente jd surge a questdo de sua composi¢do. E esta par-
ticula logo & descrita por outras mais fundamentais. A
ciéncia parede assim mostrar que a divisio é a propria essén-
cia do pensamento atomista.

Para Dalton (teoria atdmica moderna), o 4tomo era uma

particula indivisivel, mas a chegada do séc. XX evidencia

sua estrutura interna e coroava assim os trabalhos de Davy
(eletroquimica), Faraday (eletrdlise), Arrhenius (teoria
iénica), Geissler, Pluecker, Croocks e Goldstein (tubos de
descarga), Stoney (quantidade minima de carga elétrica),
Thomson (relagio carga/massa para o elétron), Perrin
(raios canais), Rutherford, Nagaoka (modelos atémicos),
Millikan (determinagdo da carga do elétron) e de tantos
outros que trabalhavam na elucida¢io da estrutura atomi-
ca da matéria®. A virada do século abria entdo novas pers-

pectivas para as ciéncias fisicas, que agora mergulhavam -

nas dguas do vasto mundo atomico, gerando toda esta pa-
raferndlia tecnoldgica prépria de nosso século (cada divi-
s30 € uma revolugdo).

Posteriormente, com a identificagdo das particulas com-
ponentes do nicleo atdmico (Rutherford em 1919 conse-
guiu a produgdo de prétons e em 1932 Chadwick identi-
ficava o néutron) jd surgiam os elementos de novas divi-
soes nos componentes fundamentais da matéria. A expli-
cagdo da estabilidade nuclear por Yukawa®, em 1935, in-
troduzia mais uma particula elementar (méson) no quadro
relativamente simples (prétons, néutrons) existentes até
entdo. Em 1947, o nimero de particulas elementares
(observadas em processos nucleares) chegava a uma dezena
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e quando em 1961 atingia a casa de meia centena, crescia
a descrenca neste elevado nimero de partfculas como enti-
dades fundamentais da matéria. Surgiam ai as tentativas
de enquadrd-las em uma teoria mais geral. A andlise de
propriedades de simetria levou a classificagdes das parti-
culas elementares em multipletos (4 semelhanca dos niveis
de energia de dtomos ou moléculas), cujos membros apre-
sentavam caracteristicas semelhantes (por exemplo, pré-
ton e néutron formam um dubleto. A menor de suas car-
gas elétricas, sdo particulas praticamente idénticas). O es-
quema de classificagdo que obteve maior sucesso foi o
“eightfoldway’™*, que apresenta uma organizagdo para pré-
tons, néutrons, mésons e todas as particulas que participam
de interagdes fortes (forgas nucleares), andloga a da tabela.
periddica para os elementos quimicos. Destas classificagdes
surgiu a idéia de que as particulas elementares seriam cons-
tituidas de .elementos mais fundamentais, chamados de
quarks®. Com o desenvolvimento de aceleradores de alta
energia e o progresso da teoria, esta hipotese ganhou forca
e hoje os quarks, apesar de ndo terem sido observados isola-
damente, sdo considerados como componentes fundamen-
tais da matéria. A ilustragdo a seguir mostra uma concepgdo
artistica moderna de um niicleon.




IL PARTICULAS ELEMENTARES: QUARKS E LEPTONS

As particulas 'em experimentos de alta energia sdo divi-
didas em duas classes: 1éptons e hadrons®. Os léptons (par-
ticulas leves) sfo férmions (spin 1/2) e podem ser eletrica-
mente carregados ou neutros. Todos os léptons participam
das interagOes fracas (forgas responsdveis pelo decaimento
B, que somente atuam a distincias <107'* cm) e aqueles
com carga elétrica também interagem eletromagneticamen-
te. Até o presente, trés pares de léptons foram identifica-
dos: o elétron (e”) e seu neutrino (vg), o muon (u7), e seu
neutrino (¥y) € o (77) com seu neutrino (v7). Também
existem suas respectivas antiparticulas, como prevé a me-
cdnica quéntica relativista. Os hadrons (particulas pesadas)
participam das interagGes fortes, além da eletromagnética
e da fraca, possuem spin inteiro (mésons) ou semi-inteiros
(bdrions). Existem centenas de hadrons e suas massas va-
riam desde 135 MeV/c? para o I1° até 10.545 MeV/c? para
07", descoberto recentemente.

Os léptons parecem n3o apresentar estrutura interna,
como indicam os experimentos com as mais elevadas ener-
gias acessiveis atualmente. Resultados obtidos no SLAC
(Stanford Linear Accelerator Center)e no DESY (Deutsches
Elektroner Synchroton) estabelecem dimensdes para os elé-
trons menores que 2-3.107* fermi (1 fermi = 107! cm).
Outra evidéncia da caracteristica puntual dos léptons € o su-
cesso das teorias eletrodindmicas e das forgas fracas (hoje
unificadas em uma unica teoria, a de Weinberg-Salam das
interages eletrofracas’) que os descrevem como constituin-

_tes fundamentais. J4 os hadrons ndo sdo considerados par-
ticulas elementares, mas sim estados ligados de constituin-
tes mais fundamentais: os quarks®. Os mésons sdo formados
por um quark e um antiquark (q) e os bérions por trés
quarks (qqq)- Um antibarion é formado por trés antiquarks
(qqq). Este esquema permite a descrigio de todos os ha-
drons observados até agora e também tem tido muito suces-
so na previsdo de novos estados hadrdnicos e suas proprie-
dades.

Seis espécies (ou sabores, como sfo denominadas) de
quarks s3o conhecidos atualmente: up(u), down (d), strange
(s), charm (c), bétom (b) € top (t). Todos os quarks sdo fér-
mions (spin 1/2) e possuem cargas elétricas fraciondrias: pa-
ra os sabores d, s e b a carga é -1/3e enquanto u,c e t car-
regam +2/3e. Os hadrons nio t8m cargas fraciondrias e es-
ta condi¢gdio € obtida pela combinagdo conveniente de
quarks. Por exemplo, préton (p): uud; néutron (n) udd;
lambda (/°): usd: mega (27): sss; pion (#*): ud; Kaon (k*):
us; Charmonium: cc. Ao contrdrio dos sistemas nucleares,
onde aparecem combinagBes de diferentes numeros de mni-
cleons (*H,*H,*He,...,25U, etc.), na espectroscopia de
hadrons, somente as combinagBes de dois (qq) e trés (qqq)
quarks s3o permitidas. Sistemas como q, qqq, qqqqq ndo
aparecem no espectro fisico. H4 algumas suspeitas de que
um sistema do tipo qqqq (algo parecido com uma “molé-
cula” de mésons) poderia existir, mas a teoria para tais es-
tados ainda ¢ motivo de controvérsias’. Um exemplo in-
teressante da aplicagio do modelo de quarks ocorre na
descri¢io do decaimento B.. Este processo, que representa
a instabilidade do néutron, n—p +'¢ + v, ganha agora uma
nova interpretagdo:

NEUTRON PROTON
u u
d u
d

d g
W =>e+v

O néutron se transforma num préton quando o quark de
sabor d muda para o sabor u e emite uma particula W~
(béson W), que possui um tempo de vida muito curto e
logo decai pela emissdo de um elétron e um antineutrino.
O béson W™ foi detectado no final de 82 no CERN (Centre
European de la Recherche Nucleaire), em Genebra, ofere-
cendo assim mais uma evidéncia experimental para o mode-
lo quarks. Todo o conhecimento atual acerca de quarks é
proveniente de anilise do comportamento dos hadrons em
experimentos de espalhamento a altas energias. Ndo foi pos-
sivel até agora isolar quarks. Parece que estas particulas per-
manecem confinadas nos limites hadrénicos ("1 fermi). Is-
to leva a algumas suspeitas de que talvez os quarks sejam ar-
tefatos criados pela teoria e ndo entidades reais. Entretanto,
ainda nfo existem provas definitivas para o confinamento
de quarks e esta é uma questio central no modelo, tanto
tedrica como experimental.

Outro ponto que tem chamado aten¢do ultimamente é
que os quarks talvez ndo sejam ainda os constituintes wlti-
mos da matéria. E possivel que eles sejam constituidos de
outras entidades mais fundamentais!®.

III. A COR E A CROMODINAMICA QUANTICA

Pouco tempo depois da elaboragdo do modelo de quarks
(proposto independentemente por Gell-Mann e Zweig em

-1964), surgiu um aparente paradoxo na descrigdo dos ha-

drons. Como os quarks sdo férmions, todos os estados quan-
ticos formados por estas particulas devem ser anti-simétri-
€os, ou seja, a fungfo de onda do hadron deve mudar de
sinal por uma troca de dois quarks idénticos. Para os mé-
sons, a estatistica de Fermi € totalmente obedecida, mas
para certos bdrions, como o £ ~(formado por trés quarks
de sabor s) ou o A™ (formado por trés quarks u) parecia

~ ocorrer uma violagdo daquela estatistica. No caso do bdrion

Omega Q° (sss), por exemplo, sua fungdo de onda deve ser
anti-simétrica (Y5) pela troca de coordenadas de quaisquer
dos quarks s. A fungdo de onda Y5 do bérion ¢ produto das
fungdes de onda-que descrevem a parte espacial (¢) e a de
spin, (x). E conhecido, porém, que este barion tem spin to-
tal igual a 3/2 (o que significa os trés spins paralelos e uma
fun¢do de onda spin simétrica, isto €, xs). Sabe-se também
que os trés quarks estdo no estado mais baixo de energia,
com momento angular nulo (o que implica também numa
fun¢do de onda simétrica, isto €, ¢s). Portanto ¢ . x5 dard
uma fun¢io de onda total simétrica, e ndo anti-simétrica co-
mo requer a estatistica de Fermi. Esta contradigdo € resol-
vida ao se admitir que os quarks podem ser distinguidos por
uma nova varidvel (isto €, um novo ndimero quantico): a
cor. Assim cada sabor de quark pode carregar trés cores
diferentes: vermelha, azul e amarela. Com a introdu¢do da

- cor, admite-se que a fung¢fo de onda total do bérion serd
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anti-simétrica pela troca dos indices de cor de quaisquer
dos quarks e o paradoxo nfo mais existe: os quarks se
comportam como férmions pela troca de todas suas coor-
denadas, incluindo as coordenadas de cor.

A admissdo da cor é uma hipdtese necessdria para a ex-
plicagdo correta da simetria nas func¢tes de onda dos bd-
rions, mas encontra também respaldo em outras observa-
¢oes experimentais. Por exemplo, a taxa de decaimento do
pion neutro em dois fétons (7 > 27), aumenta por um fator
de 9=32 quando se considera quarks com cor, exatamente
o fator necessdrio para obter uma concordéncia entre a pre-
visdo tedrica e as observagGes experimentais.

A escolha de cores para denominar este novo nimero
quintico € até certo ponto arbitrdria. E apenas uma questo
de conveniéncia, uma vez que os hadrons ndo carregam cor
¢ a combinagdo de um quark e um antiquark nos mésons
ou de trés quarks nos bdrions devem conduzir a estados in-
colores. Nos bdrions, a combina¢do de dois de seus quarks
deve produzir o complemento da cor (a anticor) do tercei-
ro quark e gerar assim um estado final incolor.

Os hadrons sgo descritos por combinag¢Bes de quarks e a
teoria da dindmica de interagdo entre estas partfculas colo-
ridas € chamada de Cromodindmica Qudintica (Quantum
Chromodynamics — QCD)'!. A QCD é uma teoria bastan-
te similar 4 teoria da Eletrodindmica Quéntica (Quantum
Eletrodynamics — QED), que descreve ds particulas com
interac¢do eletromagnética. Em ambas existem campoé veto-
riais que interagem com particulas que possuem certas pro-
priedades: a carga elétrica no caso da QED e a cor na QCD.
Da mesma forma que a carga é conservada na QED; a cor
também o é na QCD. Na QED existe uma carga e sua anti-
carga que podem se aniquilar com a produg¢fo de radiagio
ou entdo formar sistemas estdveis (dtomo, por exemplo).
Na QCD existem trés diferentes cores, e suas anticores,
que podem formar particulas incolores. H4 porém, uma di-
ferenga importante entre estas duas teorias. Na QED existe
apenas um campo vetorial, o campo eletromagnético, cujos
quanta sdo os fétons. Na QCD existem oito campos veto-
riais, os campos de cor, cujos quanta sfo chamados de
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gluons. Tanto fétons como gluons sfo bosons (spin 1). En-
quanto o campo eletromagnético € neutro (e os fétons,
embora interagindo com cargas elétricas, ndo possuem car-
ga), os campos de gluons carregam cores € por isso interagem
entre si (mas os gluons nfo possuem carga elétrica). Assim,
a0 contrdrio do elétron que ao emitir ou absorver um féton
continua como um elétron, a emissio ou absor¢do de um
gluon pode mudar o estado de cor do quark.

Apesar do QCD descrever corretamente os hadrons e per-
mitir a compreensdo de um elevado nimero de observagdes
experimentais existentes na drea da fisica de altas energias,
ela é ainda uma teoria na infincia. Atualmente a QCD ¢
muito mais fenomenolégica do que quantitativa. SZo pou-
cos os resultados rigorosos que apresenta e carrega ainda
problemas fundamentais 3 espera de solugdo. Um deles se.
refere ao confinamento de quarks e gluons”?.

Enquanto elétrons e fétons interagem através de forgas
relativamente fracas (com a baixa energia é possivel obser-
vé-los isoladamente), no caso de quarks e gluons a situagfo
é mais complexa. A pequenas distancias (dentro dos ha-
drons), o acoplamento de quarks e gluons é pequeno (e
pode-se afirmar que quarks e gluons estdo livres), mas quan-
do a distancia excede os limites hadronicos, a intera¢do se
torna muito grande e aumenta quanto maior € a separagio,
impedindo a observagio destas particulas como sistemas
isolados. Ndo existe até agora uma descrigdo satisfatéria pa-
ra este tipo de comportamento e o confinamento da cor ¢
ainda um problema em aberto na QCD.

Para a descri¢io do nicleo atdmico foi muito importan-
te estabelecer uma analogia com modelos da fisica atdmica
e molecular. O modelo de camadas, por exemplo, ¢ sur-
preendentemente adequado a descri¢do da estrutura de nu-
cleons no nticleo’®. A curva de energia potencial versus se-
paragio dos stomos em uma molécula é muito parecida
com a curva de potencial de separagio de micleons. De uma
forma andloga, dtomos e hadrons também apresentam cur-
vas de potencial bastante semelhantes® (veja figura 1). Isto
tem sido muito explorado ultimamente para se buscar uma
base mais quantitativa para a QCD.
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Fig.1 Curvas de potencial X separagio para os constituintes de moléculas, nicleos, 4tomos e hadrons.
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IV. QUIMICA DE QUARKS

O grande sucesso do QCD tem reforgado a espectativa
que quarks talvez possam ser observados com particulas
reais. Em 1910, Millikan'® em suas experiéncias para a
determina¢do da carga do elétron, observou “um valor de
carga na gota 30% menor que o valor final de e”. Na épo-
ca isto foi atribuido a erros experimentais (provocados
pela rdpida evaporag¢do das gotas de dgua utilizadas naque-
las medidas), mas com o surgimento do modelo de quarks,
o fato adquiriu novas dimensdes e suspeitou-se ter sido es-
ta a primeira observa¢gio de quarks livres na matéria. A
partir dai, a experiéncia de Millikan foi revivida, mas agora
através de técnicas mais precisas. Os resultados, entretanto,
ndo chegam a ser completamente convincentes. Em 1981,
LaRue, Phillips e Fairbank'$, usando campos elétricos
e magnéticos para obter a levitagdo de esferas de nidbio,
relataram a observagdo de cargas fraciondrias do tipo 1/3e.
Entretanto outra experiéncia muito parecida com esta,
realizada por Marinelli ¢ Morpurgo'®, ndo revelou a exis-
téncia destas cargas fraciondrias. Muitos outros experimen-
tos foram também realizados, incluindo colisGes de parti-
culas a altas energias’?, mas ndo conduzem a resultados
conclusivos. De qualquer forma, a diivida neste caso s6 vem
a favor do modelo de quarks e cada vez é maior a crenga
na possibilidade de existéncia de quarks livres.

E como se justifica a existéncia de quarks fora dos limi-
tes hadronicos? Eles deveriam permanecer indefinidamente
confinados em nicleons e mésons e como tal ndo poderiam
ser observados isolados na matéria estdvel. Uma hipdtese,
que em principio ndo contradiz a camisa de for¢a do con-
finamento, é que poderiam existir hoje quarks livres que
sdo sobreviventes de algum periodo na histéria da formagdo
do universo. A partir do Big Bang'®, a grande explosdo que
teria dado inicio ao universo (embora atualmente se fale até
numa era pré-Big-Bang), houve um processo de expansio e
resfriamento com a conseqilente condensagdo da matéria —
(veja figura 2). , '
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Fig. 2. Estagios de evolugdo do universo de acordo com o modelo
do Big Bang.

Depois de um certo estdgio inicial, passaram a existir
quarks e léptons. Neste periodo, os quarks estavam livres
mas depois, quando a temperatura caiu, eles se combinaram

(qqq ou qq) e deram origem aos hadrons. A etapa seguinte
foi a da sintese nuclear, onde foram formados inicialmente
os nucleos mais leves (H, He, Li, . . .). Os 4tomos pertencem
a um periodo posterior, quando nicleos se combinam com
elétrons. A partir dai aparecem galdxias, estrelas, planetas,
moléculas complexas, abelhas, homens e até este autor. A
hipétese de quarks livres admite que, no burburinho da con-
densagio de hadrons, nem todos os quarks teriam encontra-
do seus “partners” e alguns deles teriam sobrevivido até
nossos dias'®. Ndo seriam muitos, e por isso se estima que
estejam em concentragdes extremamente reduzidas, da or-
dem de 10~2! molar ou menor ainda.

Evidentemente, a detecg¢do de quarks livres € de extremo
interesse para a consolidagdo da QCD como uma teoria para
os hadrons. Nas experiéncias para a observagdo de quarks
livres € necessdrio o conhecimento da quimica destas parti-
culas com cargas fraciondrias, isto é, como se comporta uma
carga do tipo 1/3e na matéria??®. Uma questdo importante
€ saber onde elas residem hoje na matéria estdvel. Poderiam
estar isoladas, e como carregam cargas elétricas, estariam
interagindo com dtomos, moléculas ou cristais, possivelmen-
te formando estruturas estdveis. Qutra possibilidade ¢ que,
como quarks devem ter um grande apetite pela matéria nu-
clear (eles provém da matéria nuclear), eles absorveriam
hadrons, o que levaria entdo & formagdo de micleos com
cargas fraciondrias. Neste caso, a existéncia de cargas fracio-
ndrias no niucleo de um dtomo provocard modifica¢Ges na
estrutura eletronica e, em principio, uma técnica espectros-
copica adequada poderd observar estes quarks. Jd existem
tentativas neste sentido. Fairbank Jr?! desenvolveu uma
técnica para detectar dtomos de sédio em concentragdes de
até um dtomo por cm>. Devido 2 esperada baixa concentra-
¢do de quarks livres, esta técnica € 1til na procura de parti-
culas coloridas. Depois que um dtomo com carga fraciond-
ria é excitado (usa-se um laser), ele pode ser detectado
observando sua fluorescéncia ressonante. Até agora, porém,
ndo hd nenhum resultado positivo com este tipo de expe-
riéncia.

Muitas questSes relativas & quimica de quarks ainda es-
tdo 4 espera de tratamentos. Alguns autores tém calculado
valores de eletronegatividades, raios idnicos (Gteis para o es-
tudo de possiveis substituigdes isomoérficas em cristais),
energias eletronicas e outras propriedades de dtomos com
cargas nucleares fraciondrias’ %22, Também moléculas cons-
tituidas de 4tomos com quarks tém sido investigadas®?.
Esta € uma nova drea que se abre para a quimica, que assim
permanece coerente com um de seus principais objetivos:
a constitui¢do da matéria.
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INTRODUCAO

A quimiometria é a parte da quimica que utiliza méto-
dos matemdticos e estatisticos para:

a) definir ou selecionar as condigdes 6timas de medida
e experiéncias e ‘

b) permitir a obten¢do do méximo de informagdes a
partir da andlise de dados quimicos.

Com a sofisticagdo sempre créscente das técnicas instru-
mentais, impulsionada pela invasio de microprocessadores
¢ microcomputadores no laboratério quimico, tornam-se
necessdrios tratamentos de dados mais complexos do pon-
to de vista matemadtico e estatistico, a fim de relacionar os
sinais obtidos (intensidades, por exemplo) com os resulta-
dos desejados (concentragdes). Muita énfase tem sido dada
aos sistemas multivariados, nos quais se pode medir muitas
varidveis simultaneamente (ou de forma seqiiencial, com
grande eficiéncia) ao se estudar uma amostra qualquer.
Nesses sistemas, a conversdio da resposta instrumental no

dado quimico de interesse, requer a utilizagdo de técnicas
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de estatistica multivariadas, dlgebra matricial e anilise nu-
mérica. Essas técnicas se constituem no momento na me-
lhor alternativa para a interpretagdo de dados e para a aqui-
si¢do do maximo de informagdes sobre o sistema.

De todos os ramos da quimica cldssica, talvez a quimi-
ca analitica tenha sido a mais afetada pelo desenvolvimen-
to recente da instrumentagdo quimica, associada a compu-
tadores. De fato, a “Chemometrics Society”, organiza¢do
internacional dedicada ao uso e desenvolvimento de méto-
dos em quimiometria, ¢ composta principalmente por qui-
micos interessados em problemas analiticos. Atualmente é
muito raro se encontrar qualquer periédico respeitivel so-
bre pesquisa em quimica analitica, que n3o traga artigos
reportando dados obtidos com o auxilio de microprdcessa-
dores, ou tratados por matemdtica multivariada ou métodos
estatisticos, sempre com o objetivo de methorar a qualida-
de dos resultados ou facilitar a sua interpretagéo.

Outras dreas em quimica vém sendo também influencia-
das pela quimiometria. Os métodos espectrométricos comu-
mente empregados em quimica organica e inorganica, tor-
nam-se muito mais poderosos quando acoplados a técnicas





