A sociedade cobra de pesquisadores e qientistas a divulgg(;éo
de pesquisas, que afetam, direta ou indiretamente, seu dia-a-
dia. O pesquisador, por sua vez, precisa dar prossegulment‘o ao
desenvolvimento cientifico, comunicando o que pesquisou,
criou ou desenvolveu. Portanto, somente a plena consciéncia,
da escrita, como sendo um ato social, bem como, de seu papel
enquanto comunicador da ciéncia, pode t_ornar essa atividade
acessivel a mudangas. Dentro dessa otica, o CETEM pode
esperar que seus técnicos sejam cada vez mais eficientes na
comunicacao e divulgagdo de suas pesquisas e descobertas.
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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular é uma area da quimica que procura’
visualizar as estruturas de determinadas especies, analisando a
posi¢ao no espaco dos atomos que as compde, podendo com

isso entao compreender e prever certas propriedades fisicas e
quimicas das moléculas.

Com o desenvolvimento da mecanica quantica, o universo sub-
microscopico passou a ser estudado com um enfoque diferente.
Elétrons agora s&o descritos como pequenas particulas que
apresentam caracteristicas de ondas e, portanto, podem ser
descritos como tais. A partir de tal compreensao, foram criadas
teorias que podem prever a estrutura de moléculas pelo
conhecimento das particulas que as compde e a forma pela
qual elas interagem entre si.

Alguns fatores, como distancias de ligacéo, angulos de ligagéo
€ angulos de torgdo, podem ser traduzidos como funcdes que
ditam o comportamento da energia interna de moléculas, cujos
parametros dependem dos atomos que estdo ligados. O
conjunto de tais informagdes compée um determinado campo
de forga, que deve adaptar-se ao problema estudado. De posse
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de um campo de forga, pode-se moldar uma estrutura, visando-
se a minimizar a energia dos diversos tipos de interagdes entre
os atomos que a compde. Pode-se simular os mais variados
ensaios que dependam da estrutura de um ou mais compostos,
desde um espectro de raios X de um cristal até adsorsao de

gases em um zeolito.

O galio € um metal cujo interesse na industria elétro-eletrénica
se torna cada vez maior, devido as propriedades de um chip de
arseneto de galio, que é muito mais eficiente em relagdo aos
tradicionais de silicio. Um método comumente usado na
obtencdo de galio € a extragado por solvente. Esse processo
envolve transferéncia de substancias de uma fase polar para
uma apolar. O galio se encontra solubilizado em uma solugao
fortemente alcalina (pela adigdo de NaOH) e é extraido dessa
fase por um agente complexante, que também apresenta certa
solubilidade nessa fase, porém é mais soltvel na apolar. Sabe-
se também que o complexo ion-extratante apresenta tal

comportamento.

2. OBJETIVO

Uma vez que a estrutura do complexo de extragdo pode
influenciar esse processo, a modelagem molecular visa
relacionar a estrutura desse centro com a possibilidade de
melhoria da extragdo por meio do conhecimento e posterior
manipulagdo desse estrutura. O objetivo deste trabalho
concentra-se numa avaliagéo preliminar desse assunto.

3. METODOLOGIA

Agentes quelantes muito utilizados nas operagdes de extragao
por solvente sdo os da familia dos KELEX (7-alquila-8-
hidroxiquinolina, no qual esse grupo alquila € uma cadeia apolar
grande). Tomou-se como base o 7-(4-etil-1-metil-8-octil) 8-
hidroxiquinolina, cujo nome comercial € KELEX-100, devido a
sua grande importancia nos processos de extragdo liquido-

liquido.
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A_ primeira fase do trabalho visou relacionar as estruturas de
diversos complexos, geradas por um software comercial
contendo os fons Ga3*, AI3*, In3p+ e Na* com a probabiiidr:(Ija
dos mesmos serem melhor extraidos, se feita uma extra ég
competitiva entre eles em um determinado con‘ugnt

egtratarjte/solvente. O software CERIUS (ref. 1) da Molejculac;
Simulations foi utilizado como ferramenta para realizar os

calculos na simulagdo tant
0 dos extratantes
complexos. como dos

Qewdo a incerteza da geometria do complexo, foi necessario
s!mular, para mesmos extratantes e metal, vélrias geometrias
dlfere_ntes para o complexo de extragdo. O objetivo de tal
experimento foi observar se a seletividade do extratante se
reproduz para uma mesma geometria com os diferentes metais
Uma das estruturas sugeridas (2) do complexo com Ga teﬁ
estrutura bi-piramide trigonal e foi tomada como base para
comparar as aproximagdes feitas pelo software, sendo o 5-
metil-hidroxiquinolina o agente quelante. As outra;s geometrias
estudadas também sao provaveis para o complexo. Para saber
a real geometria do composto, pecisa-se realizar analises
espectroscopicas do complexo.

Depo:g Qe geradas as estruturas, n&o foi possivel o processo
de anadlise baseou-se nas diferengas de energia de ligagao
entre os complexos, pois essas estavam na ordem de 1
kcal/mol. O critério de selecdo consistiu em visualizar qual
complexo teria os agentes quelantes melhor distribuidos em
:olta (_:lo ion central, para as determinadas geometrias, sendo a
idp;rglf;::g-éo da forma teoricamente mais estavel o critério de

Eara cada tipo de geometria, existem valores de angulos de
ligagao cara_cteristicos que representam a configuragdo em que
ha menor interacéo possivel entre os atomos ligados. Na
geometria tetraédrica, os angulos sdo iguais e valem 104 5“ em
uma esfrutura relativamente simples, como o meta-no e
comecam a apresentar desvios desse valor conforme o graul de
comple>_<|dade da estrutura aumenta. Em uma geometria
Octaédrica, os angulos também sdo iguais e valem 90°
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observando-se © mesmo no que ;e trata a mydanga dos
angulos com o aumento da complexidade da‘molecula. Como
"critério de idealidade”, se Ievg em consideragéo que o
complexo cujos angulos se deswam menos do valor previsto
para cada geometria, deve ser mais estavel que aquele que
apresenta maiores distorcdes, além do fato de que das
distancias de ligagdo devem ser coerentes com dados

existentes na literatura.

4. RESULTADOS OBTIDOS

Abaixo encontram-se alguns exemplos de valores de _éngulos,
distancias e energia de ligacdo de a!g_uns compostos simulados
pelo software e outros existentes em literatura.

Geometria do complexo bi-pirdmide trigonal bis-2metil-
hidroxiquinolina/Cl com Ga. Os dados estao apresgntados na
Tabela 1, agueles & esquerda s&o dados espectrograficos, e 0s
a direita sdo do composto simulado.

Tabela 1- Dados relativos 2 geomtria do complexo bi-piramide
trigonal bis-2metil-hidroxiquinolina/Cl com Ga

A numeragdo utilizada é a mesma fornecida pelo software
CERIUS para todos os compostos citados, exceto o "composto
5" que mantém a mesma numeragao do artigo originial (2). No
referente ao CERIUS:

N1=Ng, N21=Nyg, 01,5047 & O3,=0,g.

Outros resultados obtidos, referentes a complexos de geometria
tetraédrica, sdo apresentados na Tabela 2.

Tabela 2 - Resultados obtidos com complexos de geometria
tetraédrica

Complexo | Distancia em A
Al-N 1,73
Al-O 10
Ga-N 1,87
Ga-0 1,85
In-N 2,03
In-0O 2,01
Na-N 2,48
Na-O 2,47

a) Distancias de ligagéo (A):

N,Ga-1,876 N4 Ga~21, 181709
01 268-1 ,855 01223-1 ,855
03263-1 ,825 032 a- ,1 e
N21 Ga-1 ,858 N21Ga-2,
ClGa-2,197 ClGa-2,195
b) Angulos de ligagdo (graus):
ClGaN,-93,2626 glg;arL\H _9955,17
CIGaN21 -84,8270 b ao 21-1 13.’ i
CIGa015-129,9401 Cloa0 ghfaT
CIGa0s,-115,5060 Clein7 1208
N1G&N21'145,8003 01 Gaoz1 —126. .
01 2G8032-109,7152 r\]zGaog’z-ag 8,
N163032-1 18,66?9 ? 1 Gaosz -84, A
N1GaO12-82,9047 15alqo .

c) Energia de ligag&o (E=93,349146 Kcal/mol).
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Comparando os valores do "composto 5" com os existentes em
literatura, conclui-se que o campo de forca utilizado fornece,
resultados bem proximos de distancia de ligagao (0,65 A de
diferenca), mas quando se analisa os angulos de ligacao, se

percebe uma grande discrepancia de 30° em determinados
valores.

Quando se compara as geometrias de todos os compostos
gerados, os de sodio se afastam mais do critério adotado. O ion
que melhor se adapta a tal critério é o indio, seguido pelo galio
e pelo aluminio. Isso deve significar que, se realizada a
extracao de todos os ions, o complexo de In seria extraido mais
efetivamente que o de Ga, o de Al e, por ultimo, o de Na. cujas
distorgbes sdo maiores.
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5. CONSIDERAGOES GERAIS

Pelos resultados obtidos com o software, ha indicagbes de que
as premissas feitas referentes a ordem de extragédo parecem
corresponder aos dados reais. Sabe-se que no processo de
extragdo em que se usa KELEX-100 como agente quelante, o
gélio & melhor extraido que aluminio e sédio (3), o que indica
coeréncia nos resultados fornecidos pelo software.

A utilizagdo do sodio nas comparagoes ndo correspondeu as
expectativas iniciais, pois © composto gerado ficou muito
diferente dos outros, ndo se devendo utilizar esse ion no
decorrer do estudo. Foram também simulados complexos com
outros agentes quelantes além do KELEX-100, cujos resultados
tiveram as mesmas caracteristicas dos acima expostos. Outro
fator a ser observado é a grande discrepancia em relagéo aos
angulos. Deve-se dar mais importancia as distancias de ligagao
nas analises. Para se ter uma idéia exata do quanto esses,
resultados sdo reais, & necessario realizar testes em
laboratorio, para comprovar ou nao o que foi previsto.
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1. INTRODUGCAO

A Modelagem Molecular por computador tem a finalidade de
simular estruturas e suas respectivas interagdes. Além disso

visa a auxiliar os quimicos em seus estudos e andlises das
estruturas moleculares.

Isso se da através da utilizagao de sistemas computacionais -
hgrafware e software - de alto nivel e, conseqientemente, de
dlflqil compreensdo para pesscas que ndo sejam usué;rios
familiarizados com esse tipo de sistema.

Tendo em vista disseminar a cultura da Modelagem Molecular
no CETEM, formou-se um Nucleo de Modelagem Molecular
voltado para atender a&s seguintes tarefas basicas: suporte
computacional ao usuario, desenvolvimento de uma interface
gréﬁca para usuarios, suportes quimico ao usuaric e aos
aplicativos de Modelagem Molecular.

Dentro desse contexto, esta em desenvolvimento uma interface

grafica de a_u_xilio, que possibilita ao usuario da Modelagem
Molecular utilizar os sistemas computacionais disponiveis, de
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