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Resinagem na industria de rochas ornamentais:
uma abordagem por modelagem molecular
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RESUMO

Atualmente do grupo das oleaginosas disponiveis, a mamona € uma das culturas
mais versateis e promissoras do ponto de vista industrial sendo submetido a
diversos processos quimicos, nos quais € possivel obter uma enorme gama de
produtos como na fabricacao de plasticos, resinas, lubrificantes, cosméticos.
O é&cido ricinoléico ou 6leo de mamona, como também é conhecido, é obtido
da semente da planta e possui caracteristicas quimicas atipicas quando
comparadas a maioria dos 6leos vegeiaissinagem em rochas ornamentais

€ um processo muito importante para a estruturacdo e beneficiamento da
gualidade da chapa, além disso, a resina pode eliminar algumas imperfei¢cdes
como rachaduras e trincésevolugdo dessas técnicas originou melhoria na
gualidade do material e consequentemente uma maior valorizacdo dos mesmos.
Calculos por mecanica e dinamica molecular foram realizados com um
programa computacional da estrutura do &cido ricinoléico para o estudo e a
analise conformacional dos atomos constituintes, buscando prever as principais
estruturas responsaveis pela interacdo do 6leo com as rochas ornamentais no
intuito da avaliar a viabilizacdo da resina constituida de 6leo de mamona no
processo de resinagem.

Palavras-chave:Resinas. Oleo de Mamona. Modelagem Molecular

INTRODUCAO
O dOleo dericino é obtido da semente de uma planta pertencente a

familia Europhorbiacae, que tem o nome cientilomnus Communjsnais
conhecida como mamoig@GUNNINY, 2006).
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Em razdo de suas caracteristicas de robustez e adaptabilidade,
tem sido estudada e explorada para atender aos programas de producéo de
biocombustivel e para fixar o homem no campo, principalmente no semiarido
brasileiro. Em razao do grande numero de variedades, os teores de 6leo
podem variar de 44 a 55% da massa de matéria seca das sementes. Para
determinados fins, 0 6leo de mamona é quase insubstituivel, sendo indicado
para lubrificacdo de engrenagens sujeitas ao esfriamento e a acao da agua,
por aderir bem as superficies molhadas, ao contrario dos demais 6leos.
(MACHADO 1998).

O 6leo de mamona é obtido da semente da planta e possui
caracteristicas quimicas atipicas quando comparadas a maioria dos 6leos
vegetais. Nos 6leos vegetais, este esta presente numa faixa de 84,0% a
91,0% da sua composicao.

A estrutura molecular do triglicerideo do acido ricinoléico possui
a particularidade de ser um dos poucos acidos graxos naturais cuja
estrutura quimica possui trés grupos funcionais altamente reativos: o
grupo carbonila no primeiro carbono, a dupla ligag&o ou insaturacdo, no
9° carbono e o grupo hidroxila no 12° carbono. Esses grupos funcionais
fazem com que o 6leo de mamona possa ser submetido a diversos
processos quimicos, nos quais é possivel obter uma enorme gama de
produtos. (CANGEMI, 2006).

O grupo hidroxila confere, a esse composto, estabilidade e alta
viscosidade, que é permitida em largas faixas de temperatura, explicada
pela formacao de pontes de hidrogénio intermoleculiéd.I(ER, 1978).

Este se solidifica em baixas temperaturas, e apresentam grande
estabilidade oxidativa. O grupo hidroxila ainda apresenta uma propriedade
exclusiva de solubilidade em éalcool (WEISS, 1983: MOSHKIN, 1988).

Por ser um glicerideo exclusivamente produzido pela natureza,
solGvel em élcool; apresenta - se como um dos mais densos e viscosos de
todos os 6leos vegetais e animéBELTRAO 2003)

Inimeras séo as aplicacdes deste 6leo, podendo ser utilizado na
fabricacao de tintas, isolantes, lubrificantes aeronduticos, manufaturados de
cosmeéticos e entre outrddém disso, o 6leo de mamona pode ser utilizado
em processos industriais, como na producédo de corantes, anilinas,
desinfetantes, germicidas, colas e aderentes, base para fungicidas e
inseticidas, tintas de impressao e vernizes, além de nylon e matéria plastica,
em que tem bastante importancia. (CAZ004)
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Por apresentar caracteristicas fisico-quimicas definidas, € possivel
a criacdo de modelos capazes de prever suas estruturas, a fim de desenvolver
novos materiais a partir de seu 6leo vegetal. Entretanto, devido a
complexidade da estrutura do 6leo aliada a complexidade dos processos
guimicos envolvidos, se faz necesséria a utilizagcdo de alguns modelos para a
melhoria da descricdo de suas propriedades, com o objetivo de diminuir a
margem de erros. (SANTOS 2001)

A aplicacao destes modelos teoéricos tem como finalidade
representar e manipular as estruturas das moléculas, além de estudar reacoes
quimicas e estabelecer relagdes entre suas estruturas e propriedades do
material envolvido, estes formam o campo de atuacdo da modelagem
molecularAlém disto, a quimica tedrica ultrapassa estes parametros, tendo
como funcéo o desenvolvimento de novos modelos e suas ramificagdes dentro
desta ampla area de atuacdo. (SANTOS 2001)

Pode-se dizerde uma maneira geral, que todo tipo de estudo
envolvendo a aplicacdo de modelos tedricos utilizando conceitos de atomo e
molécula na descri¢édo de estrutura e propriedades com objetivos em quimica
caracteriza-se como modelagem molecBANTOS 2001)

Esse trabalho tem como objetivo realizar uma analise
conformacional por dindmica molecular do acido ricinoléico a fim de avaliar
as posicdes relativas dos seus 4tomos constituintes buscando prever quais
estruturas sao as principais responsaveis pela interagdo dos 6leos com 0s
minerais constituintes das rochas ornamentais no intuito de avaliar a viabilidade
de utilizacdo do 6leo de mamona na resinagem de rochas ornamentais em
substituicdo as resinas epoxidas, normalmente utilizadas.

OLEO DE MAMONA

- um breve histérico sobre o 6leo de mamona
A mamona é uma planta cientificamente denominada Ricinus

communis L., da familia Euphorbiaceas, e que, de acordo com alguns relatos,
data- se de um periodo bem distante, em territorios asiaticos e africanos. Na
Grécia, a mamona chegou a ser citada por alguns filésofos da época,
mencionando que o 6leo, em areas do Egito, era utilizado com finalidades de
iluminacéo e na producéo de unguento, que para muitos era considerado um
6leo milagroso.
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No Brasil, a mamona € conhecida desde a época colonial quando
extraia- se 6leo a fim de lubrificar as engrenagens e os mancais dos inimeros
engenhos de cana. Foi trazida por portugueses para ser utilizada como
lubrificantes de eixos de carrocéSHIERICE E CLARO NETO, 2001).

A mamona pode ser encontrada praticamente em quase todo
territério brasileiro, e isto, deve-se ao fato do pais apresentar um clima
extremamente tropical, favorecendo seu culthtaalmente o Brasil € um
dos maiores produtores mundiais de mamona, perdendo para China e india
(ADITAL, 2009).

Figura 1 - Frutos da mamoneira (LEOALC, 2008).

- Propriedades e caracteristicas

A mamona € uma planta que apresenta arbustos, coloracao verde
e folhas lobadas de formas variadas e seu fruto apresenta espinhos. Da
semente extrai-se o 6leo que responde pela maioria das aplicacées da
mamona.
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A extracao de 6leos vegetais € um ramo fundamental da tecnologia
de matéria prima graxa que apresenta como objetivo principal a obtengéo
do 6leo com a permanéncia de suas caracteristicas, além de obter um maior
rendimento reacional com o minimo de gastos no processo, seja ele de
matérias-primas ou até mesmo energético.

O ¢6leo de mamona representa aproximadamente a metade do valor
total da semente, ele é obtido da semente da planta e possui caracteristicas
guimicas atipicas quando comparadas a maioria dos 6leos vegetais, Em sua
composi¢ao, mais de 80% do triglicerideo é derivado do acido ricinoléico
gue é um acido graxo hidroxilado e pouco frequente.

Tabela 1 -Variagdo do teor de &cidos graxos no 0leo.

Acido Graxo Percentual (%)
Acido Ricinoléico 84,0-91,0
Acido Linoléico 2,9-6,5

Acido Oléico 3,1-5,9

Acido Esteérico 14-21

Acido Palmitico 09-15

A estrutura molecular do triglicerideo do &cido ricinoléico apresenta
particularidade por ser um dos raros acidos graxos encontrados na natureza
cuja estrutura quimica possui trés grupos funcionais altamente reativos: o
grupo carbonila no primeiro carbono, a dupla ligagéo, ou insaturacéo, no 9°
carbono e o grupo hidroxila no 12° carbono. Esses grupos funcionais fazem
com que o 6leo de mamona possa ser submetido a diversos processos
guimicos, nos guais é possivel obter uma enorme gama de produtos.
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Figura 2 - Triglicerideo do &cido ricinoléico.
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O grupo hidroxila confere, a este composto, maior estabilidade e
viscosidade, que é percebida em largas faixas de temperatura devido a
presenca de interagdes intermoleculares do tipo ligagdo de hidrogénio.
(MULLER, 1978).

Além de solidificarem em baixas temperaturas, possuem
estabilidade oxidativa e solubilidade em compostos de alcool. (WEISS,1983:
MOSHKIN, 1986)

ConformeBELTRAO (2003),0 &cido ricinoleico é o Gnico
glicerideo natural capaz de se solubilizar em alcool, logo, representa um dos
Oleos vegetais mais densos e viscosos.

MODELAGEM MOLECULAR

- Conceito

O conceito de modelagem molecular baseia-se no modelo de
construcdo e manipulacdo de modelos das estruturas com objetivo de
entender o comportamento dos elementos represemiitoglisso, consiste
na formacao e representacéo de estruturas moleculares a partir da utilizagéo
de softwares gerando os calculos de suas propriedades fisicas e quimicas.
A quimica quantica pode ser considerada a parte da mecanica quantica que
estuda 4&tomos e moléculas e fornece os fundamentos matematicos utilizados
pela modelagem molecular e a computacdo gréfica como ferramenta no
trato dos modelogSANTOS 2001)

A modelagem molecular utiliza as expressdes matematicas com o
objetivo de prever o comportamento das moléculas a partir do entendimento
dos arranjos moleculares e seus movimeiarsbém é possivel prever as
propriedades termodinamicas, energias de ligacdo e compara-las com dados
da literatura(RODRIGUES, 2001).

Os programas de modelagem da atualidade sdo equipados
de varios meios de construc¢ao, visualizacao, anélise dos modelos de
estruturas moleculares complexas com a finalidade de interpretar a
propriedades eletrbnicas, estabilidade, interacfes, e reatividade.
partir de algoritmos adequados que sdo capazes de calcular uma de
energia de conformacédo especifica e correlaciona-la com as
propriedades termodinamicas apresentadas pela substancia.
(COELHO 1998)
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METODOS CLASSICOS

- Mecéanica molecular

A mecéanica molecular € um método classico da modelagem
molecular que apesar de apresentar uma simplicidade computacional, oferece
eficacia em seus resultados se for bem aplicadaecéanica molecular
(MM) é definida por um conjunto de métodos baseados em equacgdes da
mecanica classica onde suas moléculas sdo vistas como um conjunto de
atomos na forma de esferas que estariam “conectpdosim campo de
forca de valéncia, ou seja, a mecéanica molecular trata 0s movimentos
nucleares e ndo considera os elétrons diferentemente dos modelos quanticos.
(SANT’ANNA, 2009)

Os métodos de mecanica molecular sao de natureza empirica,
sendo seus termos ajustados para reproduzirem parametros determinados
experimentalmenteéA mecanica molecular considera que a densidade
eletrbnica da molécula é ajustavel e é alterada quando submetida a uma
alteracdo de sua configuragdo geométrica dos nucleos, considerando que
estes apresentem movimentos livres. (COELHO 1998)

Este modelo é muito utilizado com objetivo de modelar estruturas
moleculares da bioquimica. Sua metodologia € estruturada na aproximagao
de Born-Oppenheimgonde considera-se separadamente a movimentacao
dos nucleos e dos elétrons. (COELHO 1998)

A superficie de energia potencial também pode ser chamada de
superficie de Born-Oppenheimer é capaz de descrever a energia da
molécula em relacdo ao seu posicionamento nudBEano uma funcao
matematica, a superficie apresenta minimos locais no que se refere as
conformacgfes moleculares que se apresentam mais estaveis. (COELHO
1998)

A mecanica molecular é fundamentada em alguns parametros
associados aos conjuntos de atorgos permanecem constantsre
diversas estruturas, caso 0s &tomos apresentem o mesmo tipo de hibridagéo.
Cada estrutura molecular apresenta valores tabelados na literatura de angulos
de ligacéo, angulos de diedros, comprimento de ligacdo e todos eles sdo
determinados experimentalmente. O conjunto destas fun¢des é chamado de
campo de forca e este representa a energia potencial de cada geometria da
estrutura molecular a partir de um sistema de coordenadas. (COELHO
1998)
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Dentre as principais caracteristicas atribuidas ao método de
mecanica molecular seriam:

- A capacidade de descrever as forcas intra e intermoleculares a
partir de equacoes;

- A utilizacdo do que é chamado de tratamento estatistico de
otimizagcdo das posi¢Bes dos adtomos da molécula, onde os atomos sao
considerados esferas rigidas.

O processo de minimizac&o de energia da estrutura molecular € utilizado
com a finalidade de reduzir as “imperfeicées”, ou seja alcangar uma energia
minima a partir de uma ferramenta matematica, ou seja, um algoritmo adequado.
Para que isto ocorra utiliza-se um campo de forga, formado por um conjunto de
funcbes de energia, capaz de calcular toda a energia de uma molécula através
da soma de suas contribuigbes energétis28\T'’ANNA, 2009)

Em termos matematicos, a energia do campo de for¢a € fornecida
conforme a soma de termos que descrevem uma energia necessaria para
gue ocorra a distor¢do necessaria em uma molécula numa dada conformacao.
(FORESMAN & FRISCH, 1996). Essa expressao esta representada pela
equacdo a seguir:

EFF = Estr + Ebend+ Etors + Evdw + Eel + Ecross (1)

Onde, cada termo representa:

E.. = Energia de campo de forga;

E., = Energia de estiramento de uma ligagéo entre dois atomos;

E....= Energia da deformacao angular;

E,. = Energia de torsado pra rotacdo em torno de um eixo;

E... - E, = Energia de interacéo de atomos néo ligados;

E....= Energia que descreve as interagdes cruzadas.

Estes termos sao representados na figura a seguir:

A cada etapa deste calculo sdo medidas as distancias, os angulos
de ligacdo, angulos torsionais, interacaovde derWaals e interacdes
eletrostaticas, e finalizando o célculo, correlaciona-se estes dados com os
dados da literatura com determinados experimentalmente.

Em um trabalho de modelagem, o que se considera sdo apenas as
conformacfes de menor energia encontradas em um processo de
minimizacao de energia de uma molécula.
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Figura 3 - Representacdo dos termos do campo de forca (FORESMAN, FRISCH,1996).

Existem varios campos de for¢a no mercado atualmente, diferindo
principalmente quanto ao tipo de sistema, tipos de funcdes de energia que
compde o campo; alguns exemplos de campos de forca ARIBER,
COMPASS, CHARMM, MM2, MM3, MM4.

Para prever uma geometria utilizando a mecéanica molecular é
necessaria a escolha de um campo de forca especifico, logo ele se torna
fundamental neste processo e é importante que ele esteja adequado para
cada tipo de situacdo a ser analisada. Representa-se o campo de forca em
funcdo das coordenadas nucleares, onde se fundamenta no elemento em
guestéo e sua hibridizagéo.

- Isomeria conformacional

A isomeria conformacional é definida como um arranjo espacial
ndo idéntico de atomasn uma molécula resultante da rotacdo em torno de
uma ou mais ligacdes simples.

Diversas conformacdes originam-se de rotacdes em torno dos
atomos com no minimo outro substituinte e a andlise completa da area da
superficie de energia potencial da molécula é o que se chama de analise
conformacional.

Logo este método consiste na exploragdo dos varios arranjos
espaciais e formas energeticamente favoraveis de uma molécula. Ela se
utiliza da mecanica moleculdinamica moleculacalculos quimico-quanticos
ou analise de dados estruturais determinados experimentalmente por RMN
ou cristalografia de raios-XSANT'’ANNA 2002
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Grafico 1 - Representativo do minimo de egier local e global ( Ivone Carvalho; Ménida
Pupo; Aurea D. L. Borges; Lilian S. C. Bernardes. Introducdo a modelagem molecular de farmacos
no curso experimental de quimica farmacéutica. Quim. Nova, 26:3, 2003).

O grafico acima descreveéeaergia minima local e global obtidas,
respectivamente, pelo processo de minimizacdo de energia. Portanto,
conforme a rotacéo dos angulos e diedros torcionais é possivel obter o minimo
de energia local e global da molécula em estudo.

Os valores numéricos encontrados nas expressées matematicas
determinadas na fungédo campo de for¢a ndo apresenta um significado fisico,
porém, os valores relativos representam a energia conformacional. De acordo
com as caracteristicas do sistema e suas dimensdes, a superficie pode
apresentar um numero elevado de minimos locais de energia, como
representado no grafico a seguir

- Dindmica Molecular

A dindmica molecular € um metodo da modelagem molecular capaz
depropiciar informacgdes relativas ao comportamento dindmico microscopico,
vinculado ao tempo, dos atomos individuais que compdem o sistema.
(BURKERT & ALLINGER, 1982)
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Gréfico 2 - Energia de superficie multi-dimensional (FORESMAN & FRISCH,1996).

Relacionando resultados da mecénica moleaufindmica utiliza
0s conceitos de campo de forca e solugdo das equac¢des do movimento no
tempo para obtencdo de propriedades macroscopicessolucdo das
equacdes de movimento da dinAmica molecular representa a evolu¢gao no
tempo dos movimentos moleculares, o que € chamado de trajetoria, utilizado
para o estudo de propriedades dependentes do tempo, tais como a difuséo, o
dobramento de cadeias moleculares a distribuicdo de moléculas de solvente
ao redor de um soluto, entre out©salculo de dindmica molecular consiste
na resposta da equacdo do movimento de Newton para cada atomo do
sistema molecular

Apos definir o campo de forca € possivel calcular as forcas
interatbmicas que atuam sobre cada atomo. O espaco de tempo que se
utliza na din&mica possibilta a simulagdo dos movimentos de maiores
frenquencias do sistemile representa o espaco conformacional varrido
pela simulag&o e seu valor varia de acordo com o sistema e restri¢cdes a ele
impostas. (LEACH, 2001).

As propriedades a serem analisadas por meio das simulagdes da
dindmica seriama densidade, a viscosidade, a pressdo de yapor
conformagéo de micro e macromoléculas, as mudancas conformacionais
em compostos, e varias outras.
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As simula¢desse utlizam dos campos de forca da mecéanica
molecularAlém disto , o0 processo das simulagdes necessita de parametros
para que descreva as propriedades requetidgs, para que se obtenha
resultados precisos é essencial a parametrizacdo, resultando dados superiores
daspropriedades comparadas aquelas obtidas experimentalmente.

METODOLOGIA

Todos os métodos utilizados na realizacao desse trabalho foram
apoiados em metodologias aplicadas a sistemas similares, indicados nas
referéncias bibliograficas. Este capitulo se divide basicamente em duas partes:
A primeira, apresenta o procedimento de construcao das estruturas basicas
em estudo, utilizando o softwdtgperChem 8.00s descritores moleculares
foram obtidos a partir de calculos de Mecanica Molecular (MMs).
propriedades calculadas foram correlacionadas com os dados da literatura.
Para a aplicacdo da metodologia, selecionou-se, da literatura, a molécula
média do acido ricinoléico.

- Modelagem da Estrutura

A construcéo das estruturas foi realizada no software HyperChem
8.0. As estruturas do acido ricinoléico em analise foram desenhadas
conforme representacao proposta no artigo RevolMeéde da Mamona
(2009). O procedimento de construgcdo da molécula foi realizado
manualmente no software, entdo no inicio do procedimento foram
adicionados cada atomo para a formulacdo da molécula. Em seguida,
realizaram as verificacfes das ligacBes, modificando-as se necessario.
Posteriormente, adicionaram os hidrogénios, respeitando a valéncia de
cada &tomo. Finalizada a constru¢do, a molécula foi submetida a uma
rapida otimizacao de geometria.

- Energia de Estabilizacdo

Usando a mecanica molecylas moléculas construidas foram
inicialmente submetidas a otimizacao para relaxagdo das estruturas. Em
todas as simulacdes foi utilizado o campo de forca MM+, ap6s a obtencéo
da estrutura minimizada, foi realizada a dinamica molecular por um tempo
de 35 os a fim de encontrar a melhor conformacéo espacial.
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Essa analise foi obtida através do grafico E (Kcal/mol) x nimero
da estrutura, gerado pelo arquivo de cada estrutura que foi submetida a
dindmica.Através do mapeamento egético, foram descartados os
primeiros 9 ps, considerados como tempo de relaxacdo do sistema e busca
de equilibrio termodinamico.

Descartado esse tempo, os valores de energia foram
organizados em ordem crescente para a selecdo das estruturas mais
estaveis. De acordo com o grafico, esses valores possuem
correspondéncia a um numero da estrutura. Esse numero foi
posteriormente transcrito para verificacdo da conformacao da estrutura.
Os arquivos gerados foram armazenad@sestruturas mais estaveis
foram novamente minimizadas por MM+.

A otimizag&do seguiu 0 mesmo padrdo das condicdes aplicadas
inicialmente para cada estrutura e os valores das energias, obtidos pela
segunda otimizacdo, foram tabelados.

RESULTADOS E DISCUSSOES

De acordo com os procedimentos descritos na metodologia,
representada abaixo apresenta os resultados encontrados da energia potencial
gue representa dos cinco conférmeros de mais baixa energia obtidos pela
dindmica molecular apés a ultima otimizacdo da geometria.

Como dito anteriormente, a energia absoluta dessas
conformacdes ndo tem sentido fisico, entdo a tabela 2 mostra as energias
relativas de cada conférmero em relacéo a estrutura mais estavel (Oleo
DM C).

Tabela 2 - Enegias relativas entre os conférmeros.

Estruturas mais estaveis AE(kcal/mol)
OLEO DM C 0,00
OLEO DM E 0,15
OLEO DM B 0,86
OLEO DM D 0,90
OLEO DM A 0,98
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A area chamada de minimo local corresponde ao ponto onde a
forca sobre o atomo do sistema encontra se balanceada, estes sdo pontos
estacionarios da funcéo da egiarApds minimizar o sistema, as estruturas
passam por simula¢des da dindmica molecular a fim de obter a melhor
geometria da molécula que é especificada de acordo com as suas
coordenadas atomica@sminimizacao geralmente leva ao minimo local mais
préximo e ndo ao minimo global representado na figura 4 abaixo.

M Molecular Dynamics Averages 3=

EPOT
| 5360919

20,0863
0 0.051

| Rescale I Done

Figura 4 - Trajetéria calculada pela dinamica molecular (grePotencial XTempo).

Em seguida os calculos de dinamica molecular simularam o
movimento baseado em célculos de energia potencial usando o campo de
for¢ca (MM+) considerando cada &tomo uma partiéutinamica molecular
foi capaz de ultrapassar as pequenas barreiras energéticas, sendo mais
eficiente que a minimizac¢éo simples na localizag&o de um minimo local mais
profundo chegando a estrutura de mais baixa energia obtida representada
na figura 5.

A andlise conformacional de estruturas muito flexiveis é sempre
complexa devido ao elevado grau de liberdade dos atomos na molécula,
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Figura 5 - Acido ricinoléico de menor energia potencial.

por isso a opcao por analisar apenas um &cido graxo ao invés do triglicerideo
completo se justificaAs figuras 6 e 7 mostram o0s cinco conférmeros
juntos com o objetivo de mostrar as diferencas conformacionais em
detalhes a fim de identificar aquelas posicdes que estabilizam mais a
estrutura. Da esquerda para a direita, temos as estrA{Bag, D e E,
respectivamente. Pode-se notar que em todas as estruturas calculadas, a
cadeia do acido ricinoléico dobrou na posi¢céo do atomo de carbono que se
liga a hidroxila no meio da cadeia, mostrando que essa conformacéo €
mais estavel do que a cadeia reta. No entanto, a alteragdo mais significativa
e que provavelmente é a determinante para a diferenca na estabilidade
das estruturas, esta na posicao relativa do plano da carboxila em relagcéo
ao plano da cadeia carbbnica na qual, este grupo funcional, esta diretamente
ligado. Na estrutra C, que é a de mais baixa energia, o plano da carboxila
esta paralelo ao plano da cadeia carbbnica, enquanto nas demais estruturas
esse plano da carboxila ndo se encontra paralelo em relacédo ao plano da
cadeia carbdnicaéAs demais diferencas conformacionais séo tipicas de
rotagdes dos grupos —GHe normalmente nao trazem diferencas
energéticas substanciais em cadembonicas longas.
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Figura 6 - As cinco estruturas mais estaveis do &cido ricinoléico. Da esquerda para a direita:
estruturash, B, C, D e E.

Figura 7 - As cinco estruturas mais estaveis do &cido ricinoléico. Da esquerda para a direita:
estruturasA, B, C, D e E. Uma outra visé&o.

CONCLUSAO

A utilizac&o da mecanica e da dindmica molecular permitiu a realizacao
de uma andlise conformacional do &cido ricinol€ico e a obtencéo da estrutura
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mais estavel para essa molécula, permitindo assim, conhecer a estereoquimica
e a posicao relativa dos &tomos o que é de fundamental importancia para estudar
a interacdo desse composto com os minerais de interesse.

Embora os processos de mecanica e dindmica molecular
apresentem uma simplicidade nos calculos, estes foram capazes de fornecer
informac0des diretas nas pesquisas da analise conformacional e cumpriu 0
seu papel na determinacdo da geometria molecular do acido ricinoleico
chegando ao valor de energia especifica.

E importante a escolha do melhor método de modelagem para um
determinado problema, de forma que esta depende de trés fatores principais:
as quantidades que se deseja deternmar@anecisao desejada e necessaria e
a capacidade de calculo disponivel.
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