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DA PARTE PARA O TODO:
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Hamilton Varela

entro da fisico-quimica, sio muitas as linhas de
destaque atualmente e que se apresentam como
promissoras para o século XXI. Elaborar um prog-
néstico do que estd por vir ¢ uma das atividades
cruciais para o planejamento de longo prazo, tao

importante em ciéncia. Adicionalmente, especular sobre o futuro é
um exercicio intelectual que a sociedade espera dos cientistas, pro-
vavelmente os agentes mais preparados para tanto. Reflito a seguir
sobre tépicos que, acredito, terdo grande desenvolvimento, pois a
contribui¢io da quimica, e da fisico-quimica em particular, ainda
estd aquém do seu real potencial.

COMPLEXIDADE E SEUS ELEMENTOS Szo diversas as definicoes de
complexidade. Nas chamadas ciéncias exatas, conceitos minima-
listas e de aplicagdo geral sdo preferiveis aos adotados nas humani-
dades, como discutido em vdrios contextos por Edgar Morin (1).
Como exemplo do primeiro caso, Whitesides e Ismagilov (2) classi-
ficaram um sistema complexo, de forma concisa, como um sistema
no qual: (a) sua evolu¢io é muito sensivel as condi¢oes iniciais ou
a pequenas perturbagdes; (b) o ndmero de componentes indepen-
dentes interagindo é grande; ou um no qual (c) h4 vdrios caminhos
através dos quais a evolug¢ao do sistema pode proceder. Do ponto de
vista termodinimico, as condigdes (a) e (c) s6 podem ser satisfeitas
se o sistema estiver aberto, isto &, se suas fronteiras forem permedveis
a troca de energia e/ou matéria com o ambiente. A nogdo de com-
plexidade em sistemas afastados do estado de equilibrio termodina-
mico estd associada aos conceitos de nao-linearidade, emergéncia e
auto-organizacio dindmica. Na discussao que segue, serdo apresen-
tados alguns destes conceitos.

Sistemas abertos = Uma das principais caracteristicas dos sistemas
vivos é a constante troca de energia e matéria com o meio. E a par-
tir dessa troca que o sistema exporta entropia para o ambiente e se
mantém no estado auto-organizado que caracteriza a vida. A dis-
tancia do equilibrio termodinimico pode ser facilmente modulada
em reagbes quimicas conduzidas em reatores abertos. Nesse caso, a
taxa de alimentagao de reagentes e retirada dos produtos formados é
um dos principais parAmetros que controla a dinimica do sistema e
determina o padrio resultante.

Nao-linearidade = No mundo regido pela fisica newtoniana, nao
h4 lugar para nao-linearidade e, a partir de dois estados conheci-
dos, é possivel inferir sobre o comportamento futuro de qualquer
sistema. Uma vez que o sistema evolui linearmente no tempo, as
surpresas estao descartadas e o futuro ¢ dado a priori. A validade
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das aproximagoes lineares € restrita as vizinhancas do estado de
equilibrio termodindmico. Um dos maiores golpes no tratamen-
to linear de causa e efeito foi o reconhecimento da existéncia
dos chamados sistemas cadticos: sistemas descritos por equagoes
diferenciais ordindrias, nao-lineares e acopladas, com grande
sensibilidade as condi¢oes iniciais. Como exemplo mais popular
cita-se o “efeito borboleta”: uma causa mindscula, como o bater
de asas de uma borboleta numa certa regido do planeta, pode
resultar em uma enorme consequéncia, como o surgimento de
um tornado, numa outra regiao arbitrdria. Esse efeito foi suge-
rido exatamente para ilustrar como uma pequena mudanga nas
condigbes iniciais utilizadas para alimentar um modelo simples
da diniAmica climdtica poderia gerar grandes efeitos na previsio
alongo prazo. Além do comportamento cadtico, a ocorréncia de
cinética excitatdria, multiestdvel e oscilatdria sio manifestacoes
de nao-linearidade.

Emergéncia - A abordagem cartesiana, fundada com base na
construcao do todo a partir da soma das partes, tem sido cada
vez mais desafiada por problemas de diferentes naturezas. Como
um exemplo paradigmdtico, sabe-se que, por mais precisa que
seja a descricao da dindmica de um neurdnio individual, nio se
pode simplesmente representar a mente que emerge da interagao
entre essas subunidades a partir da soma das dindmicas individu-
ais. Propriedades emergentes resultam, pois, do reconhecimento
de que o comportamento de um sistema complexo nio pode ser
entendido em termos apenas da extrapolagdo das propriedades dos
seus componentes individuais. Em outras palavras, as proprieda-
des que emergem no nivel macroscépico nio podem ser preditas
a partir das propriedades dos componentes microscépicos. Nesse
sentido, é importante enfatizar que as propriedades emergentes
que surgem quando da mudanca de escala nao estdo relacionadas
a uma eventual falha na descrigao microscépica.

Auto-organizacao - Sistemas abertos podem se organizar esponta-
neamente quando sujeitos aum dado gradiente. O termo auto, nesse
caso, reflete o fato de que nao hd nenhuma instru¢ao do ambiente
sobre como a organizagio deve ocorrer ou como o sistema deve se
adequar em resposta ao gradiente. Em outras palavras, o gradiente
imposto é completamente neutro em termos de informagdes e a
organizagio emerge de dentro do sistema. Quando levados para um
estado suficientemente afastado do equilibrio termodinimico, tais
sistemas nao estao mais sujeitos a principios extremos que regem
o estado de equilibrio e os processos em regime linear. Portanto,
a evolugdo nio-linear propicia a coexisténcia de diferentes esta-
dos estdveis para um mesmo conjunto de pardmetros. Processos
de auto-organiza¢ao sio ubiquos na natureza: de células a érgaos e
organismos, de individuos a organizagoes sociais, de casas a bairros,
cidades, etc. Em geral, no contexto da auto-organizagao dinimica,
mais adequado seria se referir a comportamento complexo em lugar
de sistema complexo, uma vez que um sistema simples pode apre-
sentar um comportamento complexo quando afastado do estado de
equilibrio termodinimico.
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COMPORTAMENTO COMPLEXO EM SISTEMAS FiSICO-QUIiMICOS
Investigagoes tedrico-experimentais sobre a emergéncia, selegdo e
evolugio de padrées espago-temporais em sistemas fisico-quimicos
tém atraido considerdvel interesse recentemente. Exemplos desses
sistemas incluem processos heterogéneos nas interfaces sélido/
gds (3; 4) e sélido/liquido (5; 6), assim como reagoes homogéne-
as, como no caso dos osciladores da familia do bromato (7; 8).
Fendmenos temporais complexos na forma de amplificacio explo-
siva de pequenas flutua¢oes (auto-catdlise), multiestabilidade, osci-
lagoes na concentragio de alguns intermedidrios e dinimica cadtica
sdo relativamente corriqueiros em diversas reagoes quimicas. No
entanto, apesar do ndmero considerdvel de exemplos conhecidos,
ainda nao hd uma taxonomia abrangente de tais reagoes e s3o pou-
cas as aplicagoes relatadas. Explorar a cinética nao-linear presente
em reagdes quimicas na detec¢ao de tragos e no aumento da conver-
sdo e/ou seletividade em alguns processos sio duas possibilidades
de grande potencial. Especificamente, elucidar regimes nao con-
vencionais em reagoes cataliticas de importincia prdtica (redugao
de nitrato, redugao de gés carbonico, eletro-oxidagao de moléculas
orginicas pequenas, entre outros) pode ser muito vantajoso, prin-
cipalmente quando experimentos de bancada e
numéricos andam juntos, uma vez que nao-line-
aridades observadas no laboratério, modeladas e
simuladas podem ser fontes de importantes infor-
mac6es mecanfsticas (9).

O acoplamento entre a cinética temporal
nao-linear e processos de transporte pode resul-
tar em auto-organizagao espago-temporal, vide
as ondas quimicas e frentes reacionais. Esses
processos permitem a manutengio de gradientes
periédicos de concentragio e s2o a fonte primdria
de troca de informacao entre diferentes locais no
espaco. Acredita-se que esses mecanismos de reagdo e transporte
operem em sistemas bioquimicos nos niveis intra e intercelular.
Dessa forma, uma motivagao importante para essas investigacoes
consiste na possibilidade de utilizagao de andlogos fisico-quimicos
como modelos funcionais no estudo de padroes de atividade em
sistemas biolégicos, obviamente bem mais complexos e menos
tratdveis (10). O desenvolvimento de estruturas autorreplicantes
pode ser citado como um exemplo interessante de auto-organiza-
¢a0 em sistemas quimicos inspirada na origem e sintese da vida.
Analogias com comportamento equivalente em sistemas biol4gi-
cos vém sendo propostas e esta serd uma drea de grande efervescén-
cia num futuro préximo. Em dltima instdncia, ndo custa lembrar
que todos os sistemas vivos sdo regidos por ciclos ou dindmica
oscilatéria. Desvendar a natureza dos processos responsdveis pela
robustez dos organismos vivos, ou a relativa independéncia das
fungoes bdsicas dos sistemas com respeito a fatores ambientais, ou
homeostase geral, é importante ao entendimento dos processos
associados & manutenc¢io da vida. Como exemplo, observou-se
recentemente que um conjunto relativamente simples de reagoes
eletroquimicas acopladas mostrou relativa independéncia da fre-
quéncia de oscilagao com respeito a temperatura (11). Mais que

TODOS OS
SISTEMAS VIVOS
SAO REGIDOS

POR CICLOS
OU DINAMICA
OSCILATORIA

24

uma simples insensibilidade em relagdo a temperatura, foi obser-
vado que a compensagio de temperatura resulta do acoplamento
ndo trivial das reagdes elementares envolvidas. Entender como
essas relagdes cooperam para gerar compensagio de temperatura
¢ importante na elabora¢io de modelos minimos para esse tipo de
comportamento em sistemas vivos.

Além dos processos bioinspirados, processos de auto-organiza-
¢ao também desempenham um papel importante numa geracio
emergente de novos materiais. Oscilag6es autdnomas em mate-
riais poliméricos e géis também encontram vdrias aplicagbes nos
chamados materiais funcionais, com propriedades biomiméticas
(12). Adicionalmente 4 auto-organiza¢io dinimica, a sua versao
estdtica vem emergindo como bastante promissora. Ainda que
estruturado em processos afastados do equilibrio termodinimico,
o padrio formado permanece estdvel quando a dissipagdo cessa.
Auto-organizagao ou automontagem estdtica vem sendo bastan-
te utilizada na preparagio de materiais estruturados com aplica-
¢oes especificas, c.f. a precipitagio oscilatéria e os processos de
reagao-difusdo, utilizados na produgio de estruturas funcionais
tridimensionais em micro e nanoescalas (13).

A interrelacio entre distintas escalas de tempo e
espago éaquestao central que permeia o estudo da
emergéncia em sistemas complexos. Abordagens
sistémicas com diferentes finalidades foram re-
centemente estruturadas no Ambito daquimicade
sistemas (14). A exemplo do sucesso da biologia
de sistemas, essa proposta integradora tem como
objetivo principal avancar no entendimento das
propriedades emergentes em sistemas quimicos.
No caso da biologia, um tratamento sistémico
pressupde uma mudanca de foco da escala mole-
cular para escalas superiores, particularmente em
termos do entendimento da estrutura e da dinAmica de fungées em
diferentes niveis, englobando desde as celulares até as do organis-
mo como um todo. Na quimica de sistemas, o objetivo central é
o0 avango no entendimento das propriedades emergentes em siste-
mas quimicos nos quais muitas varidveis (relativas a descri¢ao dos
componentes ou estados) sio tratadas simultaneamente. E uma
transi¢ao de uma quimica descritiva com base em subdisciplinas
e divisoes rigidas para uma abordagem mais abrangente e inte-
gradora. Além dos sistemas sob o chamado controle cinético que
se encontram afastados do estado de equilibrio termodinidmico, a
quimica de sistemas se ocupa também dos sistemas ditos sob con-
trole termodindmico. Em uma Cole¢ao Combinatorial Dindmica
(Dynamic Combinatorial Library, DCL), todos os constituintes
estao em equilibrio, de forma que a interconversio entre os mem-
bros da colecao ocorre de forma reversivel e envolve vinculos intra
e/ouintermoleculares. Aamplificagio ouaumento na concentracio
de determinada espécie selecionard o composto mais estabilizado
por interagdes com outro membro da cole¢io, com ele mesmo ou
com um molde, de modo que a distribui¢ao final de equilibrio ¢
ditada pela minimizagao da energia global. Nessas redes molecula-
res complexas, os membros se encontram conectados por reagdes
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em equilibrio e qualquer mudanca na estabilidade de um membro
serd sentida por todos os outros membros da cole¢io.

Tomadas como metdforas, abordagens sistémicas representam a busca
por uma discussao mais abrangente dos sistemas complexos e s3o exce-
lentes modelos na elaboragdo de hipéteses, desenho e planejamento
de experimentos e proposi¢ao de analogias na discussao de resultados.

PARA ALEM DA FiSIC0-QUIMICA CLASSICA Atuar em niveis mais
complexos da atividade cientifica pressupée uma formagio mais
ampla que transcende um curriculo especifico de um determinado
curso de graduagdo. Em fisico-quimica, matemdtica, fisica e qui-
mica estdo intimamente ligadas e, portanto, uma formacio sélida
nessas disciplinas é fundamental. Generalizacoes a partir da cor-
relagdo com fendmenos de outras 4reas pressupdem certa fluéncia
ou cultura cientifica geral. Especificamente no contexto das linhas
mencionadas aqui, biologia ¢ uma ciéncia central.

Qualquer busca na literatura cientifica deixard claro que os temas
abordados aqui s3o ainda pouco explorados pela comunidade qui-
mica, de forma que as possibilidades de crescimento sio enormes.
Entender o motivo da aparente lacuna, deixada particularmente
pela fisico-quimica em campos tao férteis, pode ser titil na mudanga
desse cendrio. Reconhecendo a imprecisao e incompletude comuns
as definicoes e classificagoes em geral, pode-se afirmar que a fisi-
co-quimica trata da natureza fisica dos sistemas quimicos. Neste
ramo da quimica, leis e conceitos tradicionalmente oriundos da fisi-
ca so utilizados na descri¢io e no tratamento de sistemas quimicos.
Entre as dreas mais tradicionais da fisico-quimica, tem-se: termodi-
namica (cldssica e estatistica), cinética quimica, eletroquimica, foto-
quimica, quimica de superficie, quimica quantica e espectroscopia,
entre outras. Como observado no caso da fisica cldssica, nao hd mui-
tas possibilidades de emergéncia de comportamento complexo no
contexto tradicional dessas 4reas, principalmente se considerados os
textos cldssicos utilizados nos cursos de graduagio. Como exemplo,
foi apresentado anteriormente que a auto-organizagao dinimica
ocorre em sistemas “abertos e afastados do estado de equilibrio”,
situagbes nao consideradas em cursos tradicionais de termodina-
mica. Enfase nos estados de equilibrio e pouca familiaridade com
fendmenos de transporte s3o certamente fatores importantes que
contribuem para a fraca conexao entre a fisico-quimica cldssica e os
temas discutidos aqui. Com efeito, cinética e termodindmica sao
tépicos tradicionalmente dissociados, e exemplos de cinética osci-
latéria, quando incluidos nos textos bdsicos, tratam o tema como
comportamento exético. O foco tradicional no nivel molecular dos
fenémenos pode dificultar o entendimento de padroes formados
em meso e macroescala. Finalmente, o didlogo entre experimento e
teoria (incluindo métodos analiticos e numéricos), tao necessirio no
tratamento de problemas complexos, ainda estd confinado a algu-
mas poucas 4reas da fisico-quimica.

CONCLUSAO Abstraindo um pouco da trajetéria apresentada aqui,
espero ter deixado claraaimportincia da integrago entre diferentes
4reas ou disciplinas, artificialmente segmentadas. Afinal, problemas
complexos requerem solugdes nao necessariamente complexas, mas
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pouco convencionais. Diferentes olhares se fazem necessdrios e, da
experiéncia transdisciplinar, mais que a solu¢ao do problema em i,
resulta a criagdo de uma cultura, com impactos profundos, inclusi-
ve, na organizagdo e na forma de fazer ciéncia.

A transdisciplinaridade engloba e transcende todas as formas de did-
logo entre diferentes disciplinas e deve ser vista como um principio a
ser considerado sempre que a defini¢io de problemas e suas solucoes
ndo sio possiveis a partir de uma dada disciplina. Como discutido,
transitar entre diferentes disciplinas tem como pré-condigio certo
grau de competéncia nas disciplinas em si (15). Satisfeita esta con-
di¢io, a transdisciplinaridade representa a estrutura tedrica para se
abordar problemas de natureza complexa.

Além do conselho avoid crowds, vélido especialmente para cientistas
em inicio de carreira, um olhar sobre dreas de pesquisa em processo
de estabelecimento pode ser extremamente benéfico. Isto é especial-
mente verdade se, além de pouco povoada, a drea emergente envol-
ver questoes intelectualmente interessantes e desafiadoras. Atuar em
dreas bem estabelecidas pode trazer uma confortdvel sensagao de
pertencer a uma dada comunidade. Fundamental, no entanto, é
tentar enxergar o todo e buscar as grandes questdes, pois estas sim,
s40 a principal for¢a motriz da ciéncia que faz a diferenga.
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