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RESUMO

A economia circular ¢ um modelo sustentavel que visa eliminar desperdicio e poluicdo ao
manter produtos em circulacdo através da reciclagem, reutilizacdo e renovacdo de materiais,
equilibrando aspectos econdmicos, ambientais, tecnologicos e sociais. A modelagem molecular
permite prever e simular comportamentos de materiais em nivel atomico e molecular,
aumentando a eficiéncia de produtos e reduzindo experimentos laboratoriais. Relatorios
destacam a modelagem molecular como uma ferramenta bastante promissora na promogdo da
economia circular, apontando seus impactos positivos em inova¢do e¢ economia de custos,
especialmente nos setores industrial e mineral. Este estudo bibliométrico analisa a intersecdo
entre economia circular ¢ modelagem molecular de 1990 a 2023, usando a base Scopus,
revelando um crescimento exponencial de publicagdes desde 2016 ¢ um aumento significativo
nas pesquisas combinadas desde 2018. China, EUA, Reino Unido e India lideram em
publicagdes, enquanto o Brasil mostra potencial de ampliacao. Ciéncias Ambientais, Quimica e
Engenharia so areas influentes nessa interse¢do. No setor mineral, a economia circular pode ser
destacada em estudos de extracdo de minerais estratégicos de fontes secundarias, como residuos
eletronicos e baterias, reduzindo a demanda por atividades de mineracao.
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ABSTRACT

Circular economy is a sustainable model aimed at eliminating waste and pollution by keeping
products in circulation through recycling, reuse, and material renewal, balancing economic,
environmental, technological, and social aspects. Molecular modeling allows for the prediction
and simulation of material behaviors at the atomic and molecular levels, increasing product
efficiency and reducing laboratory experiments. Reports highlight molecular modeling as a
highly promising tool in promoting the circular economy, emphasizing its positive impacts on
innovation and cost savings, especially in the industrial and mineral sectors. This bibliometric
study analyzes the intersection between circular economy and molecular modeling from 1990 to
2023 using the Scopus database, revealing an exponential increase in publications since 2016
and a significant rise in combined research since 2018. China, the USA, the UK, and India lead
in publications, while Brazil shows potential for growth. Environmental Sciences, Chemistry,
and Engineering are influential areas in this intersection. In the mineral sector, circular economy
can be highlighted in studies on the extraction of strategic minerals from secondary sources
such as electronic waste and batteries, reducing the demand for mining activities.
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1. INTRODUCAO

Economia circular ¢ um modelo de produgdo e consumo que envolve compartilhar, reutilizar,
reparar, renovar e reciclar materiais e produtos existentes pelo maior tempo possivel, visando
eliminar o desperdicio e a poluigdo. Este sistema busca equilibrar aspectos econdmicos,
ambientais, tecnologicos e sociais, mantendo os produtos em circulagdo por meio de
manutengdo, remanufatura, reciclagem e compostagem, contribuindo para um desenvolvimento
sustentavel ¢ uma sociedade mais harmoniosa. (EUROPEAN PARLIAMENT, 2015;
GHISELLINI et al., 2016; GIESE et al., 2022).

A modelagem molecular, que consiste no uso de métodos computacionais para simular o
comportamento da matéria em nivel atdbmico ou molecular, tem contribuido significativamente
para a economia circular em diversos setores. O emprego desta técnica reduz ou elimina etapas
de bancada, economizando tempo, energia e custos, além de minimizar a necessidade de
sintetizar e testar fisicamente numerosos materiais, diminuindo a geracao de residuos. Além
disso, propicia maior velocidade ao possibilitar a simulag@o de processos quimicos complexos e
previsdo de propriedades, o que auxilia na identificagdo, avaliacdo e otimizacdo de novos
materiais, e permite o desenvolvimento de alternativas mais sustentdveis. (ARMAND et al.,
2020; GLEISER, 2023).

O relatorio "Molecular Modelling Market Size 2024-2030" publicado pelo Market Reports
World (2023) prevé um crescimento anual de 8,6% no mercado global de modelagem
molecular, estimado em 1.136,78 milhdes de dolares até 2030 (Figura 1-A). Em paralelo, o
relatorio de Goldbeck (2012) também destaca a importincia da modelagem molecular na
promogdo da inovagdo, redugdo de custos, criagdo de empregos e aumento de receita em
empresas entrevistadas (Figura 1-B). Esses dados confirmam a viabilidade econdmica e a
contribuicdo essencial da modelagem molecular para a economia circular ¢ a sustentabilidade
global, refor¢ando sua importancia como uma ferramenta estratégica e inovadora em escala
mundial.

Projecdo do crescimento anual do mercado A Impactos positivos uso da Modelagem Molecular B
global de Modelagem Molecular (2023-2030) nas inddstrias entrevistadas
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Figura 1: (a) Projecdo de crescimento de mercado da modelagem molecular e
(b) seus impactos econdmicos em empresas (MARKET REPORTS WORLD, 2023;
GOLDBECK G., 2012, adaptado).

Dada a relevancia do tema para a promog¢do de um desenvolvimento sustentavel, neste estudo é
feito um levantamento bibliométrico utilizando a base de dados Scopus que destaca a
importancia da modelagem molecular na promocdo da economia circular e como esta
combinacdo vem contribuindo com o setor mineral.

2. OBJETIVO

Realizar um estudo bibliométrico para avaliar o crescimento das publicagdes sobre economia
circular e a contribui¢gdo da modelagem molecular nas ultimas trés décadas, identificando os
paises mais relevantes e as areas de estudo com maior ado¢do do modelo, com destaque para o
setor mineral.
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3. METODOLOGIA

Para conduzir o estudo bibliométrico foram estabelecidos os pardmetros periodo de estudo, que
abrange de 1990 a 2023, o banco de dados e as categorias de busca. As buscas foram realizadas
em idioma inglés, utilizando uma das maiores bases de dados da literatura internacional, a base
Scopus. A ferramenta de pesquisa avangada foi usada, aplicando os critérios de busca ao titulo,
resumo e palavras-chave (TITLE-ABS-KEY), conforme detalhado no Quadro 1.

Quadro 1. Sumario de palavras-chave.

Categoria Descricao Palavras-chave

EC Economia circular "circular" AND "economy"

"economy" AND "circular" AND "molecular”
AND ("modeling" OR "modelling" OR
"simulation")

Economia circular e modelagem

ECMM
molecular

Duas categorias de busca foram definidas, baseadas nos temas principais que o estudo engloba.
A analise considerou o niimero de publicagdes por periodo, relevancia entre os paises, com
particular atengdo a posicdo do Brasil nessa tematica, ¢ area de conhecimento quando aplicada
na interseccdo dos dois assuntos. Com o auxilio de softwares de analise de dados, as
informacdes da base de dados foram extraidas e processadas para a elaboragao dos graficos.

4. RESULTADOS E DISCUSSAO

A analise dos dados bibliométricos extraidos da base Scopus permitiu identificar tendéncias
significativas em duas categorias principais: economia circular e a interse¢do entre economia
circular ¢ modelagem molecular, conforme mostrado na Figura 2.
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Figura 2: Levantamento bibliométrico do niimero de publicagdes nas categorias EC e ECMM
(a) por tempo, (b) por contribui¢@o de paises e (c) por area de conhecimento.

4.1 Evolu¢ao Temporal

Ao longo do periodo de 1990 a 2023, constatou-se que a economia circular emergiu como um
tema de relevancia crescente a partir de 2016. Nesse ano, o niumero de publicagdes aumentou
exponencialmente, passando de 2.223 publica¢des em 2016 para 37.576 em 2023. Este aumento
significativo reflete o interesse crescente e a intensificagdo da producdo cientifica na area,
acumulando um total de 115.038 publicacdes entre 2016 e 2023 (Figura 1 -A).
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A partir de 2018, dois anos apds o inicio do crescimento acentuado na economia circular,
observou-se um aumento nas publicagdes que abordam a combina¢do de economia circular com
modelagem molecular. Em 2018, foram registradas 203 publicagdes sobre este tema, numero
que cresceu para 3.795 em 2023. Este crescimento resultou em um total de 9.305 publica¢des ao
longo de seis anos, evidenciando a rapida consolidacdo da modelagem molecular como uma
ferramenta crucial para a economia circular, especialmente no contexto da sustentabilidade.

4.2 Contribuicao dos Paises

A analise das publicagdes por pais, conforme ilustrado na Figura 1 — B, revela que China,
Estados Unidos, Reino Unido e India sio os principais contribuintes para a produgdo cientifica
nas areas de economia circular ¢ modelagem molecular. Esses paises tém investido
significativamente em tecnologia e ciéncia alinhadas com parametros sustentaveis.

O Brasil, por sua vez, ocupa a nona posi¢ao na categoria de economia circular (EC) e a oitava
posicdo na categoria de economia circular combinada com modelagem molecular (ECMM).
Apesar de estar atras dos lideres globais, a posi¢cdo do Brasil indica um potencial significativo
para crescimento. A necessidade de maior investimento em modelagem molecular aplicada a
economia circular ¢ evidente, visando ndo apenas aumentar a produgdo cientifica, mas também
alinhar-se aos avangos globais e maximizar os beneficios sustentaveis dessa integragao.

43  Areas de Conhecimento

A analise bibliométrica da distribuicdo das publicagdes nas categorias EC e ECMM nas areas de
conhecimento disponibilizadas pela base de dados Scopus (Figura 1 - C) indica os campos mais
influentes nesta interse¢do tematica. As cinco areas de maior relevancia sdo: Ciéncia Ambiental,
liderando com 17% das publicagdes, Quimica com 12%, Engenharia Quimica com 11%,
Engenharia com 10% e Energia com 9%. Estes dados evidenciam a forte interconexdo entre as
areas de Quimica ¢ Engenharia com as Ciéncias Ambientais, enfatizando a relevancia dessas
disciplinas no avango da economia circular.

4.4 Economia Circular no Setor Mineral

No setor mineral, a economia circular tem sido aplicada para reduzir o descarte ¢ prolongar a
vida 0til de minerais de alto valor econdomico, aprimorando etapas de recuperacdo. Estas
iniciativas diminuem a necessidade de obtengdo de minerais criticos por atividades de
mineracdo ¢ aumentam a extragdo em fontes secundarias, como lixo eletrénico, subprodutos
industriais e baterias (FUNARI et al., 2024; XAVIER et al., 2023). Como exemplos destaca-se
o trabalho de BATISTA et al. (2023), onde processos piro- ¢ hidrometalirgicos foram
empregados para a recuperar litio ¢ manganés em baterias esgotadas. A modelagem molecular
pode auxiliar na compreensdo dos mecanismos de extracdo e na simulagdo de sistemas para a
proposicao de métodos mais eficientes e mais sustentaveis. Silva et al (2024) utilizaram
simulagdes computacionais para investigar os mecanismos de extragdo de cobalto e niquel por
sistemas aquosos bifasicos, uma técnica de menor toxicidade e maior flexibilidade que a
classica extra¢do por solvente em meio organico.

5. CONCLUSAO

Em suma, a analise bibliométrica confirma a relevancia e o impacto positivo da modelagem
molecular na promogdo da economia circular, destacando seu potencial para inovagoes,
economia de custos e sustentabilidade, especialmente no setor industrial ¢ mineral. Estas
observacgdes refor¢am a importancia de continuar investindo em pesquisas e tecnologias para um
desenvolvimento econdmico equilibrado e sustentavel.
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