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RESUMO

Esse trabalho utilizou o software Cerius 2 da Silicon Graphics para
modelagem molecular, com o objetivo de relacionar estruturas de
alguns minerais com agentes depressores, no processo de
flotacao. Esses diferentes agentes depressores foram avaliados,
quanto ao seu potencial de associacdo as superficies minerais.

1. INTRODUCAO

Na natureza, os minerais ndo existem de forma pura: sempre
estao associados, formando os minérios. Para serem aproveitados
de forma efetiva, é necessdrio separar as espécies que constituem
esses minérios. Desde os primérdios da sociedade, existem
registros de vdrias formas de purificacdo de substancias para usos
especificos, sendo a flotagao um dos métodos mais largamente
empregados no tratamento de minérios.

A flotagao consiste de uma operacgdo fisico-quimica, onde um
mineral é separado dos demais componentes de um minério
fazendo-se uso das diferencas entre suas propriedades interfaciais
(1). O processo de flotagdo pode ser utilizado tanto com o intuito
de conhecer espécies minerais existentes em determinado
minério, como também em alguns casos para eliminar
contaminantes mineralégicos indesejaveis com o objetivo de
satisfazer especificagoes exigidas pelo mercado.

Existem substincias que se ligam aos minerais presentes no
minério, mudando o comportamento dos mesmos em relacdo a
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afinidade com a agua. Essas substincias podem ser coletores ou
depressores da flotagdao. Os coletores ligam-se a superficie dos
minerais de forma a favorecer a flotagdo, aumentando sua
hidofobicidade, enquanto os depressores também se ligam a
superficie dos minerais s6 que aumentam sua afinidade com o
meio em que estao.

A forma pela qual coletores e depressores se ligam a superficie de
minerais é muito especifica, sendo comum o fato de certas
substancias funcionarem como coletores para um determinado
tipo de mineral e nao apresentarem nenhuma modificagao para
com outros. Esse comportamento sugere uma grande afinidade
entre as estruturas dos agentes de flotacdo com a superficie do
mineral que devem flotar. Nao s6 pela capacidade em si de se
ligar a superficie, mas também pela capacidade de recobri-la
devidamente, de forma a conferir as caracteristicas de
molhabilidade desejadas.

Varios tipos de substancias podem ser empregadas como agentes
de flotagcdo. Basicamente, elas devem ter um grupo funcional
para se ligar a superficie exposta do mineral. Macromoléculas
que apresentam grupamentos funcionais livres em suas cadeias
tém apresentado grande utilidade nesses processos, por serem
capazes de se ligar efetivamente aos minerais e recobrirem grande
extensao de suas superficies. Amido, taninos e outras
macromoléculas naturais sao empregadas como coletores ou
depressores nos processos de flotacao.

Essa forte influéncia da estrutura do sistema em sua performance,
abre um grande campo para a aplicacdo da modelagem molecular
no estudo do fenémeno (2). Sendo essa técnica baseada em
como a forma da estrutura influencia em sua estabilidade, ela se
aplica perfeitamente a questao de representar interagées espaciais
entre diferentes estruturas. Utilizado-se a modelagem molecular
como ferramenta, pode-se simular tanto as superficies dos
minerais como as substdncias que devem se ligar a elas. Dessa
forma, pode-se entender como diferentes moléculas interagem
com as superficies dos minerais e avalid-las com cardter
discriminatério quanto as suas fungées como agentes de flotagao,
sabendo se elas irdo se ligar, ou ndo as superficies de forma
efetiva.
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2. OBJETIVO

Com este trabalho, pretende-se simular estruturas envolvidas na
operacao de flotagcao de minérios, de modo a fornecer dados que
possam futuramente aprimorar o processo.

3. METODOLOGIA

Com a finalidade de estudar o processo de flotagcdo de minerais, a
partir do conhecimento das estruturas das espécies envolvidas no
fenédmeno, procurou-se relacionar tais estruturas com fatores
relevantes ao processo. Sendo um fenémeno de transferéncia de
fases, de polaridades distintas, a forma pela qual os agentes de
flotacao se ligam aos minerais, para modificar o carater hidrofilico
da estrutura, é um dos fatores primordiais do estudo.

Tendo informagdes de quais substdncias deveriam se ligar aos
minerais no meio, foram feitos calculos de mecanica molecular,
utilizando os pardametros do campo de forcas dreiding com o
programa CERIUS™ (3) para determinar suas formas.

Na primeira etapa do projeto, desejava-se determinar, utilizando-
se modelagem molecular, qual seria a taxa de recobrimento de
certas moléculas na superficie de alguns minerais, pela sua area
projetada. As moléculas foram simuladas como descrito acima, e
depois dispostas sobre a superficie de alguns minerais.

O passo seguinte foi determinar a forma pela qual as superficies
dos minerais seriam representadas. Uma vez que a maior parte
das estruturas dos cristais de interesse ja estava disponivel no
banco de dados do programa, utilizou-se o moédulo Surface
Builder que permite gerar superficies de um determinado cristal,
pelo conhecimento dos indices de Miller do plano em questao,
geralmente o plano de clivagem. Para possibilitar sua criacao,
utilizando o médulo Crystal Builder , algumas estruturas tiveram
de ser catalogadas, como também informacdes sobre as
dimensées da célula unitdria do cristal, grupos de simetria a qual
pertenciam e componentes.

Uma vez simulada a superficie, os agentes de flotagao foram
orientados sobre a superficie construida. Utilizando os valores de
raio de van der Walls, foi possivel determinar a superficie de
contorno das moléculas, e assim visualizar o quanto da superficie
era recoberto pela area projetada do agente de flotacao. FEssa drea
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foi aproximada como um circulo, e seu didmetro medido através
das ferramentas do programa.

Dando prosseguimento ao estudo, vdrias macromoléculas foram
simuladas. A simulacio de homopolimeros, devido a sua
regularidade de composicao, se apresentou muito mais simples
que a simulagdo de copolimeros. Para os homopolimeros que
nao apresentavam cadeias laterais, os mondémeros foram
simulados da mesma forma que os agentes de flotacao antes
descritos, para serem posteriormente ligados segundo uma reagao
de adicao, onde ha a perda de uma molécula de agua. Eles eram
em sua maioria polimeros multifuncionais naturais ou derivados,
como a amilose e a carboximetil-celulose.

Para a constru¢cao de homopolimeros que apresentavam cadeias
laterais, o processo foi basicamente o mesmo. Os monémeros
foram simulados como moléculas comuns e depois unidos para
formar as cadeias principais e laterais, posteriormente unidas de
forma a montar a estrutura ramificada. Dos polimeros simulados,
somente a amilopectina (4) possuiu tais caracteristicas.

Houve o interesse de se simular copolimeros; infelizmente nao
existiam informacdes disponiveis referentes a ordem que eles
seguiam dentro da macromolécula. Somente eram conhecidas as
proporgoes nas quais 0os mondémeros se misturavam; entretanto,
suas reatividades relativas eram desconhecidas.

Depois de simuladas todas as estruturas referentes ao problema, o
estudo do caso teve prosseguimento analisando pardmetros
estruturais dos agentes de flotagdo e dos cristais que poderiam ser
de importancia no fenémeno.
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4. RESULTADOS OBTIDOS

A determinacdo da drea projetada ndo correspondeu ao esperado
a partir de dados experimentais, apesar de ter respondido algumas
curiosidades do processo. A duvida era relativa a dois isdmeros de
cadeia que apresentavam performances muito diferentes na
flotacio de um mesmo mineral. Através do conhecimento da
conformacdo tridimensional das estruturas dos isdémeros, foi
possivel visualisar que um apresentava uma capacidade de
recobrimento da superficie muito maior que o outro (Figural).
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Figura 1 - Vista superior da drea projetada de dois coletores

Como se pode ver através das imagens, a proje¢ao do isdmero da
esquerda é bem maior, devido ao fato de sua estrutura, por ser
mais simétrica, apresentar uma tendéncia a afastar as duas partes
da cadeia, recobrindo uma maior area da superficie de um cristal.
A partir da estrutura dos cristais, foi possivel criar representagoes
de diversas superficies, como mostrado nos exemplos (Figuras 2 e
3):
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Figura 3 - Superficie do plano 001 do cristal acima

Diversas superficies foram simuladas a partir de um mesmo
cristal, de forma que se pudesse ter uma representagdo de todos
os possiveis planos cristalinos que ficassem expostos para um
determinado mineral. Essas superficies geradas foram tratadas de
forma a fornecer parametros que pudessem ser representados de
forma estatistica, e fossem capazes de relaciona-las com agentes
de flotacao, descrevendo sua conectividade.

O tratamento dado as macromoléculas foi semelhante ao das
superficies. Elas foram geradas segundo a metodologia descrita,
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de forma a criar cadeias relativamente grandes que pudessem
descrevé-las como um todo como mostrado na Figura 4.
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Figura 4 - Simulacdo de polimero natural

5. COMENTARIOS GERAIS

O trabalho apresentado é um estudo inicial de um fenémeno
muito complexo, e em certos pontos de seu desenvolvimento
algumas abordagens foram modificadas, por serem muito mais
complexas do que aparentavam.

A simulacao da area projetada ndo correspondeu a ensaios feitos
em laboratério. Apesar da abordagem utilizada ter conseguido
distinguir comportamentos diferentes de espécies semelhantes, os
valores em si nao foram fiéis a dados experimentais, apesar de
seguirem uma mesma propor¢ao. Deve-se descobrir qual a
relagdo entre o raio de Van der Walls, dos atomos constituintes
das moléculas, com o valor desse raio na solucio em que as
espécies se encontram, para prosseguir este estudo.

A representacdo das superficies mostrou-se bem fiel, enquanto
que algumas macromoléculas fugiram um pouco ao esperado,
necessitando de um futuro refinamento nas técnicas de simulagio,
principalmente para as que possuem ramificacoes laterais.
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