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RESUMO

O trabalho investiga a integraciao entre Economia Circular (EC) e
Modelagem Molecular (MM) como abordagem inovadora para
impulsionar a sustentabilidade e alinhar-se aos Objetivos de
Desenvolvimento Sustentavel (ODS) da Agenda 2030. A EC ¢é
apresentada como alternativa ao modelo linear tradicional,
priorizando praticas de reuso, reciclagem e otimiza¢io de recursos,
com vistas a redugio de residuos e a criacdo de processos
industriais mais eficientes e regenerativos. A MM é caracterizada
como uma ferramenta cientifica avancada, capaz de prever
propriedades estruturais, quimicas e termodinamicas de sistemas
complexos. Essa capacidade permite o desenvolvimento racional
de novos materiais, a otimizacio de processos industriais e a
mitigacdo de impactos ambientais. Entre os métodos abordados,
destacam-se a Mecinica Molecular, a Diniamica Molecular e a
Teoria do Funcional da Densidade (DFT), amplamente aplicados
nos setores farmacéutico, energético e mineral. No contexto
mineral, o estudo evidencia como simulagdes computacionais
promovem avangos significativos na extragdo e reaproveitamento
de metais, contribuindo para maior eficiéncia produtiva e uso
sustentavel de recursos. A convergéncia entre EC ¢ MM ¢,
portanto, apresentada como eixo estratégico para inovagido
tecnologica, preservacdo ambiental e fortalecimento das praticas
de desenvolvimento sustentavel.

Palavras-chave
Economia circular, modelagem molecular, sustentabilidade,
objetivos de desenvolvimento sustentavel, agenda 2030.



ABSTRACT

The study investigates the integration between Circular Economy
(CE) and Molecular Modeling (MM) as an innovative approach to
drive sustainability and align with the Sustainable Development
Goals (SDGs) of the 2030 Agenda. CE is presented as an
alternative to the traditional linear model, prioritizing practices of
reuse, recycling, and resoutce optimization, aiming to reduce
waste and create more efficient and regenerative industrial
processes. MM is characterized as an advanced scientific tool
capable of predicting structural, chemical, and thermodynamic
properties of complex systems. This capability enables the rational
development of new materials, optimization of industrial
processes, and mitigation of environmental impacts. Among the
methods discussed are Molecular Mechanics, Molecular
Dynamics, and Density Functional Theory (DFT), widely applied
in the pharmaceutical, energy, and mineral sectors. In the mineral
context, the study highlights how computational simulations
promote significant advances in metal extraction and reuse,
contributing to greater production efficiency and sustainable
resource use. The convergence between CE and MM is therefore
presented as a strategic axis for technological innovation,
environmental preservation, and the strengthening of sustainable
development practices.

Keywords
Circular economy, molecular modeling, sustainability, sustainable
development goals, agenda 2030.
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1 | INTRODUCAO

A emergéncia climatica, intensificada pela crescente frequéncia de
eventos extremos, pela degradagdo acelerada dos ecossistemas e
pelo aprofundamento das desigualdades socioeconémicas, impde
a necessidade urgente de repensar os atuais modelos de produgao
e consumo. A insustentabilidade das praticas industriais lineares
tradicionais, baseadas na extracdo intensiva de recursos, na
producdo em larga escala e na gestio ineficiente de residuos,
tornou-se incompativel com os limites planetarios e a capacidade
de resiliéencia dos sistemas tetrestres, bem como com o0s
compromissos éticos intergeracionais que devem nortear as
decisdes contemporaneas. Nesse contexto, o Balanco Ftico
Global (BEG), lancado pelo governo brasileiro em articulagio
com a Organizacdo das Nacbes Unidas (ONU) e sob a lideranca
da Presidéncia da COP30, configura-se como uma iniciativa
politica e humanitaria inovadora para reorientar a governanca
ambiental internacional. O BEG convoca governos, setor privado
e sociedade civil a reassumirem suas responsabilidades frente a
crise climatica, com base em principios de justica climatica,
equidade e sustentabilidade (BRASIL, 2025).

Inspirado pelo primeiro Balango Global do Acordo de Paris, o
BEG busca transcender os limites da anilise técnica,
incorporando a dimensio ética como um fator estruturante para a
implementacio das metas climaticas globais. Ao enfatizar a
urgéncia da transformacdo ecoldgica e a centralidade da justica
intergeracional, essa iniciativa reafirma a importancia de integrar
conhecimentos cientificos de ponta com valores culturais, sociais
e ambientais, propondo uma ética socioambiental global orientada
pela solidariedade e pelo respeito a vida em todas as suas formas.
Nesse contexto de transicgdio para um novo paradigma
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civilizatorio, a Economia Circular (EC) emerge como um modelo
promissor, capaz de redefinit o ciclo de vida dos materiais,
contribuir para a descarbonizagio da economia e promover
cadeias produtivas regenerativas que minimizem o desperdicio,
preservem oOs recursos naturais e priorizem a prevencio da
geracdo de residuos.

A Economia Circular busca promover a dissociacio entre o
crescimento econdmico, a extracdo de trecursos naturais e a
geracdo de residuos, por meio da manutencdo dos recursos em
uso e da valorizagdo continua dos materiais ao longo de seus
ciclos de vida, substituindo a légica linear de producio e descatte
ao privilegiar praticas, por exemplo de: reuso, reciclagem,
remanufatura e recuperagio de produtos e materiais ao longo de
todo o ciclo produtivo.

Ao projetar sistemas nos quais os produtos e materiais sio
mantidos em uso pelo maior tempo possivel, este modelo busca
conservar o valor econémico incorporado aos produtos, reduzir a
pressdo sobre os ecossistemas, diminuir as emissoes de gases de
efeito estufa e fortalecer a resiliéncia industrial frente as mudancas
ambientais e geopoliticas. Seus principios orientadores estio
ancorados na eliminacio de residuos e poluentes desde a
concepgio dos produtos, na regeneracio dos sistemas naturais e
na circulagdo continua de materiais em ciclos técnicos e bioldgicos
fechados e otimizados (BENATTI, 2024).

No entanto, a plena implementa¢io da Economia Circular exige o
suporte de tecnologias e abordagens inovadoras, capazes de
oferecer solucdes eficazes, ambientalmente responsaveis e
economicamente vidveis. Nesse sentido, a Modelagem Molecular
(MM) desponta como uma ferramenta cientifica estratégica, com
potencial para impulsionar a transicido para uma economia
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verdadeiramente sustentavel. Ao permitir a investigacdo e a
previsdo, em escala molecular, das propriedades, estruturas e
intera¢Oes entre materiais e moléculas, a MM pode contribuir para
o desenvolvimento de produtos mais eficientes e sustentiveis, a
selecdo e o aprimoramento de matérias-primas, a otimizaciao de
processos e o uso mais racional de recursos. Além disso, sua
aplicacdo possibilita reduzir a necessidade de experimentacido
laboratorial, o consumo de insumos e energia e a geracio de
residuos, bem como orientar o desenvolvimento de materiais com
maior durabilidade, reciclabilidade, reutilizacdo e potencial de
recuperagio. Dessa forma, a MM constitui uma abordagem de
suporte 2 Economia Circular, favorecendo decisdes baseadas em
evidéncias e a concep¢io de solugbes que considerem, desde as
etapas iniciais de desenvolvimento, o ciclo de vida dos materiais e
produtos.

A MM compreende um conjunto de métodos computacionais
multiescala, que incluem desde técnicas baseadas em mecinica
quantica até abordagens cldssicas de mecdnica molecular e
dindmica molecular, permitindo simular sistemas fisicos e
quimicos, como atomos, moléculas, sélidos, liquidos e gases, com
clevado grau de precisio (PESSOA, 2020; OLIVEIRA, 2018).
Essa abordagem possibilita a analise aprofundada das
propriedades estruturais, ecletrénicas e termodindmicas de
matetiais, favorecendo o desenvolvimento racional de novas
substancias, catalisadores, membranas e processos industriais de
baixo impacto ambiental e maior eficiéncia funcional.

A convergéncia entre Economia Circular e Modelagem Molecular
representa uma estratégia poderosa para enfrentar os desafios
ambientais contemporaneos. Ao integrar a MM a EC como
ferramenta estratégica, ¢é possivel projetar, por exemplo,
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catalisadores seletivos, solventes verdes, materiais biodegradavetis,
polimeros de alto desempenho e materiais funcionais destinados a
aplicagbes em purificacdo, captura de carbono, remediagio
ambiental e aproveitamento energético.

Nesse contexto, o conceito de Cireular-by-Design emerge como uma
abordagem estratégica para integrar os principios da Economia
Circular as etapas iniciais de desenvolvimento de materiais e
produtos. Diferentemente de uma perspectiva convencional, na
qual aspectos relacionados a reutilizagdo, recuperagio ou
reciclagem sdo considerados apenas ao final do ciclo de vida, o
Cirenlar-by-Design incorpora a circularidade como requisito desde a
concep¢ao do produto. Nesse cenirio, a Modelagem Molecular
(MM) pode desempenhar um papel relevante ao permitir a
investigacdo e a previsdo das relagdes entre estrutura molecular,
propriedades e desempenho dos materiais, contribuindo para a
selecdo e o desenvolvimento de sistemas que apresentem maior
potencial de durabilidade, reutiliza¢io, separacdo, recuperacio,
reciclagem ou degradacdo controlada. Dessa forma, a integraciao
entre Modelagem Molecular e Circular-by-Design possibilita uma
abordagem preditiva para o desenvolvimento de materiais mais
eficientes e circulares, reduzindo a dependéncia de processos de
tentativa e erro e contribuindo para a reducio do consumo de
recursos, energia e geragdo de residuos ao longo do ciclo de vida.

Essas inovagdes contribuem para a reducdo do consumo de
recursos ¢ das emissGes associadas a producdo industrial, ao
mesmo tempo em que viabilizam a ado¢io de modelos produtivos
mais eficientes, seguros e adaptiveis a diferentes contextos
socioeconémicos. Ademais, essa sinergia fortalece a capacidade
das industrias em atender as exigéncias regulatérias internacionais,
ampliando sua competitividade e reputa¢io diante de um mercado
cada vez mais orientado por critérios de sustentabilidade.



Inovacao sustentavel: Convergéncias entre economia circular, modelagem 13 _
molecular e os objetivos de desenvolvimento sustentavel

Portanto, a articulacdo entre os principios da Economia Circular e
as tecnologias avancadas oferecidas pela Modelagem Molecular
constitui um eixo estratégico para a promog¢do da inovacdo
sustentivel, plenamente alinhado as diretrizes do Balango Ftico
Global e as metas estabelecidas no Acordo de Paris. Essa
abordagem integrada, que combina rigor técnico com
responsabilidade ética, contribui diretamente para o alcance dos
Objetivos de Desenvolvimento Sustentavel (ODS), sobretudo
aqueles voltados a acdo climatica, a inovacgdo e infraestrutura, ao
consumo e producdo responsaveis, e a preservacio dos
ecossistemas terrestres e aquaticos. Assim, a incorporacio dessa
perspectiva nos debates cientificos, politicos e econdémicos
contemporaneos torna-se imprescindivel para construir um futuro
no qual o desenvolvimento tecnolégico seja compativel com a
justica social e a integridade ambiental (BRASIL, 2025).
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2 | OBJETIVO

O presente trabalho teve como objetivo realizar uma revisio
bibliografica sistematica da literatura sobre os fundamentos,
aplicacoes e contribui¢bes da Economia Circular, da Modelagem
Molecular e de métodos selecionados de Quimica Computacional,
buscando identificar suas principais interfaces, potencialidades e
contribui¢Ses para o avango dos Objetivos de Desenvolvimento
Sustentavel (ODS).
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3 | ECONOMIA CIRCULAR: UM PILAR PARA A
SUSTENTABILIDADE

A Economia Circular (EC) é um sistema de produc¢io industrial
que busca manter produtos, componentes e materiais em
circulacdo, com o objetivo de prevenir a geracdo de residuos e
reduzir a poluigdo, além de maximizar o valor dos recursos e
promover o uso de matérias-primas renovaveis. Diversos outros
processos sio abordados no contexto da Economia Circular,
como manutencao, reutilizacao, recondicionamento,
remanufatura, reciclagem e compostagem. A esséncia desse
modelo é projetar produtos e sistemas de forma a eliminar o
desperdicio através de ciclos fechados e otimizados de produtos,
componentes e materiais, garantindo que eles permanecam em sua
mais alta utilidade e valor econdémico e ambiental (ELLEN
MACARTHUR FOUNDATION, 2019; XAVIER, 2019).

Um exemplo relevante é o estudo de CECCI et al. (2019), que
investigou as fibras do pseudocaule da bananeira, comparando-as
com fibras naturais de juta e sisal, buscando identificar novas
aplicacbes sustentaveis e ecologicas. Esse estudo analisou as
caracteristicas morfologicas e as propriedades mecanicas das
fibras, como a resisténcia a tra¢do e alongamento, impulsionado
pela crescente conscientizagdo ambiental e pelo grande volume de
residuos de pseudocaules gerados pela producdo agricola no
Brasil. Neste processo, o residuo de baixo valor agregado ¢
valorizado e convertido em um novo produto, mantendo assim
seu valor econdmico e funcional a0 maximo.

A consolidacio de um desenvolvimento econdémico sustentavel
requer o uso eficiente de recursos, matérias-primas e energia,
substituindo o modelo linear de produgio e consumo por um
modelo circular que prioriza a redugido de residuos, a reutilizacio e
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a valorizacdo de materiais. Estudos indicam que essa transicao
pode gerar até 600 bilhdes de euros em ganhos anuais no setor
manufatureiro da Unido Europeia até 2025. Além disso, paises
como, China, Japdo, Reino Unido, Franca e Canadi, ja
implementam esse novo sistema como estratégia para promover
um crescimento econoémico sustentavel (ELLEN MACARTHUR
FOUNDATION, 2016; CIRAIG, 2015; KORHONEN et al.,
2018). A Economia Circular, ao reutilizar, renovar e valorizar
materiais e energia, minimiza o desperdicio, preserva os
ecossistemas e reduz os impactos ambientais, contribuindo para a
conservagio dos recursos e para um crescimento econdémico mais
resiliente, como ilustrado na Figura 1.

Economia Circular

Produtos

Ambienta suAtentiveis ﬁ Produgso
ndo-tamicon, rrais limga
dunsdouros, USEOO ENOS

e --—hy, oo
e %
P }\
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Fonte: VICKERS, (2019).

Figura 1. Ciclo da Economia Circular.

Nesse modelo, a producio de bens sustentaveis prioriza processos
limpos, prolonga a vida util dos produtos e, ao final do ciclo de
uso, viabiliza a reciclagem de residuos para a geragio de novos
produtos. Aqui se faz mencdo, também a série ISO 59000,
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ressaltando a importancia do Brasil como lider em boa parte do
processo. A implementacdo estruturada da Economia Circular
(EC) no Brasil apresenta potencial para promover beneficios
econdmicos, sociais e ambientais significativos, embora a
magnitude e a abrangéncia desses impactos ainda ndo estejam
suficientemente quantificadas e compreendidas no contexto
nacional. Em particular, a adogdo de principios e estratégias de
circularidade pode contribuir para o enfrentamento de desafios
sistémicos associados as mudancas climaticas, por meio da
reducio do consumo de recursos naturais, da minimizacio da
geracio de residuos, da manutencio do valor dos materiais e
produtos em ciclos produtivos e da redugdo das emissdes de gases
de efeito estufa.

Contudo, esse potencial permanece parcialmente inexplorado,
evidenciando a necessidade de ampliar a producio de
conhecimento cientifico, a avaliacio de impactos e a identificagio
de mecanismos capazes de viabilizar sua aplicacio em diferentes
setores da economia. Nesse contexto, o envolvimento articulado
de instituicOes publicas, privadas, académicas e de pesquisa torna-
se fundamental para o desenvolvimento de politicas, tecnologias,
modelos de negbécio e estratégias de governanca capazes de
promover a transicdo para uma economia circular no Brasil.

A série ISO 5900, é uma familia de normas internacionais criada
especificamente para estabelecer conceitos, principios, métodos de
implementacio e formas de mensuragio da Economia Circular
(EC). Ela foi desenvolvida pelo comité técnico ISO/TC 323 —
Circular Economy e passou a ter suas principais normas
publicadas em 2024. (VALENTE, 2024; VICKERS, 2019
GUARNIERI et al., 2026).
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4 | MODELAGEM MOLECULAR

De acordo com Goldbeck (2012), a modelagem e simulagio
molecular utilizam técnicas para compreender e prever o
comportamento de sistemas atOmicos e moleculares, empregando
metodologias baseadas em mecanica quantica e em abordagens
classicas de dinamica molecular (DM). Os métodos de quimica
computacional podem ser classificados em duas categorias
principais: os métodos classicos, que incluem mecanica molecular
e dindmica molecular, e os métodos quanticos, como o0s
semiempiricos, ab initio e Teoria do Funcional da Densidade
(DFT). No entanto, neste trabalho, serdo destacados apenas os
métodos mais utilizados no Laboratério de Modelagem Molecular
(LABMOL) do Centro de Tecnologia Mineral (CETEM), que
incluem mecanica molecular, DM e DFT (MORGON e
COUTINHO, 2007; BARROS, 2010).

Para que a Modelagem Molecular possa simular com precisio os
sistemas mais proximos do real, é necessario definir um modelo
que descreva o comportamento do sistema, incluindo as
interacoes inter- ¢ intramoleculates. A escolha do método deve ser
baseada em trés critérios principais: o tamanho do sistema
(ndmero de 4tomos), a propriedade a ser estudada e o custo
computacional, considerando o hardware disponivel. Essas etapas
sao fundamentais, pois a escolha correta do método, permite uma

otimiza¢iao do tempo e diminui¢do do custo computacional de um
projeto (BARROS, 2010; PESSOA, et. al. 2018).

Os métodos classicos (ou empiricos) utilizam abordagens
baseadas em parametros derivados de dados experimentais, sendo
empregados em softwares como HyperChem (FROIMOWITZ,
1993). Os métodos semiempiricos, por sua vez, embora
fundamentados na mecanica quantica, combinam principios
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tedricos com parametros ajustados experimentalmente, de modo a
simplificar os calculos e reduzir o custo computacional. Estio
disponiveis em programas como GAUSSIAN (FRISCH et al.,
2016), MOPAC (Molecular Orbital Package) (STEWART, 2010),
XTB (eXtended Tight-Bindingg (BANNWARTH et al., 2020) e no
HyperChem (FROIMOWITZ, 1993), que incorpora niveis
empiricos e semiempiricos.

Hsses métodos utilizam aproximagdes semiempiricas do
Hamiltoniano, como os modelos AM1 (DEWAR et al.,, 1985),
PM3 (STEWART, 1991) e MNDO (DEWAR e THIEL, 1977),
para estimar de forma simplificada a energia total do sistema
molecular. Nesses modelos, certos parimetros sio ajustados
empiricamente com base em dados experimentais e calculos ab
initio, permitindo descrever de maneira eficiente as interacdes
eletronicas com custo computacional reduzido. O Hamiltoniano,
por sua vez, é o operador fundamental que representa a energia
total de um sistema quantico (cinética dos elétrons e nucleos, além
das energias potenciais de intera¢do), servindo de base para todos
os métodos de modelagem e simula¢do molecular.

A partir dessa fundamentagio, os métodos ab initio configuram-se
como abordagens totalmente tedricas, baseadas diretamente nos
principios da mecanica quantica e que, em principio, nio
dependem de pardmetros ajustados empiricamente. Esses
métodos estdo amplamente implementados em softwares como
GAUSSIAN (FRISCH et al,, 2016), GAMESS (BARCA et al,
2020) e ORCA (NEESE, 2025).

Complementarmente, a Teoria do Funcional da Densidade (DFT)
representa uma vertente qudntica voltada para o estudo da
estrutura eletronica, utilizando a densidade eletronica como
varidvel central e incorporando, de forma aproximada, os efeitos
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de correlacio eletronica (BARROS, 2010; PESSOA et al,, 2018).
Essa metodologia também esta presente em programas como
GAUSSIAN, HyperChem e ORCA, consolidando-se como uma
das principais ferramentas para o calculo de propriedades
moleculares e energéticas.

4.1. | Mecanica Molecular

A Mecinica Molecular é um dos métodos classicos amplamente
utilizados em Modelagem Molecular, sendo baseada em campos
de forca empiricos que se fundamentam nas leis da mecanica
classica. Nesse método, as moléculas sdao representadas como um
conjunto de “adtomos conectados” por ligagdes, diferentemente
dos métodos quanticos, que consideram explicitamente os nucleos
e elétrons. Os campos de forca utilizados consistem em um
conjunto de funcdes de energia que impSem penalidades
energéticas quando os pardmetros geométricos das moléculas
(como comprimentos de ligagdo, angulos e tor¢des) se afastam de
seus valores de equilibrio. A conformacio mais estavel de uma
molécula é determinada por uma equagio de energia potencial que
inclui a soma de multiplos termos, cada uma descrevendo
movimentos moleculares especificos, como vibragdes, rotages e
interacoes entre diferentes partes da molécula. Esses termos sao
baseados em principios da mecanica classica e fornecem uma
representacdo matematica detalhada das forgas atuando no sistema
molecular. O processo de minimizacdo de energia, realizado por
meio de algoritmos matematicos apropriados, busca reduzir essas
penalidades  energéticas até atingir um valor minimo,
correspondente  ao  estado mais estivel da molécula
(SANT’ANNA, 2009; PESSOA, et al., 2018).

A principal equagdo que governa os métodos baseados em
Mecanica Molecular é conhecida como Campo de Forca (CF).
Seguindo a definicdo da IUPAC, pode ser descrito como “um
conjunto de fungbes e parametrizagdo usadas em calculos de
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Mecanica Molecular”. Essa equagdo descreve a energia total do
sistema molecular como a soma de diferentes potenciais analiticos
classicos, que sdo cuidadosamente parametrizados para reproduzir
com precisio  determinadas propriedades estruturais e
termodinamicas das moléculas. O calculo da energia total leva em
consideracio uma série de interacdes intra- e intermoleculares,
incluindo deformacbes em comprimentos de ligacdo, variacdes
nos angulos entre atomos, tor¢oes em torno de ligagdes, além de
termos ctuzados, como os que relacionam deformagdes
simultineas de ligacio e angulo. Também estdo incluidas
interagbes descritas pelo termo de Urey-Bradley, que considera as
forcas entre atomos ligados a um mesmo centro, bem como
forcas eletrostaticas de Coulomb e interacdes de van der
Waals representadas pelo potencial de Lennard-Jones. Todas
essas contribui¢des estio formalmente expressas na Equacio 1,

que se desdobra em termos especificos nas Equagdes 2 e 3
(PESSOA, 2020).

Etotal = Evaléncia T Etermos crizados T Etermos nio ligados (l)

Evaléncia = Eligagﬁo + Eangular + Etorsional + (2)
interagoes 0o termo
Elnterag p T E uB

Enio—]jgados = Evd\‘V + ECoulomb + E]igag«’)es de H (3)

Os diferentes componentes da Equagio 1 estdo ilustrados na
Figura 2, que apresenta de forma esquematica como cada termo
contribui para a energia potencial total do sistema. As Equag¢oes 2
e 3 exemplificam os termos da Equacdo 1. Esses termos refletem
as diversas interacGes moleculares que determinam o
comportamento dindmico e a estabilidade estrutural das
moléculas. Assim, a Mecanica Molecular, a0 descrever interacoes
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por meio do uso de campos de forcal!, fornece uma ferramenta
poderosa para estudar e prever propriedades moleculares com
precisdo e eficiéncia.

Fonte: MAGALHAES, (2014).

Figura 2. Forcas de interagoes e deformagdes implicitas na composicio

de um campo de forga.

Em relagdo a busca pela estabilidade estrutural e a previsio das
interagdes moleculares, a otimiza¢do de geometria consiste em
ajustar as coordenadas atomicas de uma molécula até que se
obtenha uma conformacdo cotrespondente a um minimo de
energia potencial. Este procedimento é necessario visto que a
estrutura de partida fornecida para o calculo, a qual pode ser
construida em um soffware grafico, como o Avogadro ou

1 Descri¢ao dos componentes de um campo de for¢a de acordo com a Figura 2: (a) Deformacio no
comprimento da ligagio; (b) Deformacio angular; (c) Tor¢io da rotagio em redor de um eixo;
(d,e,f,gh,i) Energia correspondente as ligagdes cruzadas; (j) Energia de van der Waals; (k) Forgas
eletrostaticas.
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GaussView, ou obtida em um banco de dados, pode ter uma
conformacio distante de um minimo local de energia, conforme
mostrado na Figura 3, a qual ilustra uma superficie de energia

potencial (SEP).

A SEP ¢ uma representacdo matematica da energia potencial de
um sistema, geralmente composto por um conjunto de dtomos,
em funcdo das suas coordenadas nucleares. Hssa superficie
descreve como a energia do sistema varia conforme as posi¢oes
dos nucleos sio modificadas. O conceito fundamental é que cada
configuracdo geométrica possivel de uma molécula corresponde a
um valor dnico de energia potencial, permitindo identificar
minimos locais (estruturas estaveis) e pontos de sela (estados de
transicio) a0 longo de uma reacio quimica (PESSOA, 2020;
KAYA, [s.d.]).

Fonte: KAYA (s.d.), adaptado.

Figura 3. Superficie de energia potencial.
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Na Figura 3, os pontos indicados representam diferentes
caracteristicas da superficie de energia potencial (SEP):
(a) maximo global, correspondente ao ponto de maior energia da
SEP, geralmente inacessivel em condi¢cGes expetrimentais comuns;
(b) maximo local, ponto de energia elevada em relacio as
configura¢des vizinhas, mas menor que o maximo global,
podendo representar regides instaveis; (¢) minimo local, ponto de
energia menor que as configuragdes ao seu redor, mas ndo o mais
estavel de toda a superficie; (d) minimo global, ponto de menor
energia da SEP, associado a conformacio mais estivel da
molécula; e (e, f) pontos de sela, que correspondem a pontos de
energia critica, sendo minimos em uma diregdo e maximos em
outra ao longo do caminho de reagdo. Esses pontos de sela estio
diretamente relacionados aos estados de transicdo, representando
configuracoes de energia maxima ao longo da trajetéria reacional
(ATKINS e PAULA, 2017).

4.2. | Dinamica Molecular

A Dinamica Molecular baseia-se nos fundamentos da Mecanica
Molecular, onde as moléculas sdo tratadas como conjuntos de
atomos cujos comportamentos podem ser descritos por forgas
newtonianas. Esse método ¢ regido pela 2* Lei de Newton, a qual
afirma que a forca resultante exercida sobre um corpo ou atomo é
proporcional ao produto de sua massa pela aceleracio.

A solucio das equagdes de movimento da Dinamica Molecular
permite descrever a evolucio temporal dos movimentos
moleculares, conhecidos como trajetérias.

Essas trajetorias sdo cruciais para investigar propriedades
dependentes do tempo, como o processo de difusio, o
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enovelamento de proteinas e a distribuicido de moléculas de
solvente em torno de solutos (SANT’ANNA, 2002).

Através de procedimentos computacionais, a Dinamica Molecular
fornece uma descricdo em nivel atémico das mudancas que
ocorrem em uma molécula ao longo do tempo. Esse método
determina as trajetérias no espaco de fase, resolvendo
numericamente as equagdes de movimento (PESSOA et al., 2018).

Os célculos de Dindmica Molecular sio conduzidos mediante a
integracdo das equagdes derivadas da 2* Lei de Newton, expressas
pelas seguintes formulagoes:

Fi(t)=m;a; “
v (r,
Fi(t) = —% ®)

De acordo com essa lei, a for¢a I que atua sobre cada particula
em um dado instante t é igual ao produto da massa m; do atomo i
por sua aceleragdo a;. Para calcular essas forgas, é necessario
definir um campo de forca, que é um conjunto de funges
matematicas e parametros empiticos utilizados para descrever as
interacdes entre os Atomos de um sistema.

O campo de for¢a permite calcular a energia potencial total do
sistema V(t), que ¢é derivada da estrutura tridimensional da
molécula. A energia potencial V(r) é expressa como a soma de
diferentes contribuicbes de energia, incluindo termos que
descrevem interagdes entre atomos ligados e nio ligados. Com a
finalidade de determinar a aceleracdo de particula, integrando as
equagdes de movimento, obtém-se as velocidades, permitindo
calculas as novas posicoes dos atomos, prevendo o
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comportamento futuro do sistema em estudo (NAMBA e SILVA,
2008). A foérmula para a energia potencial total do sistema ¢é
representada na Equagao 6.

V(r) = X0+ 200 + XVoaw + XVerer ©)

onde, V; é a energia de estiramento das ligacoes, Vj € a energia de
deformagdo do angulo de ligacio em relagio ao valor de
equilibtio, Vg é a energia associada as interacdes de van der
Waals, € Vgjor ¢ a energia eletrostatica, que representa as forcas de
atragdes ou repulsio entre cargas.

Os campos de for¢a disponiveis foram desenvolvidos de forma
independente, cada um contendo um conjunto especifico de
parametros que refletem diferentes metodologias e pressupostos.
A escolha do campo de forca mais apropriado estd diretamente
relacionada ao tipo de sistema que se pretende estudar e as
propriedades que se deseja analisar. A selecdo entre eles depende,
em grande parte, das especificidades do sistema e das
propriedades alvo da investigacio.

Entre os campos de for¢a mais utilizados estio AMBER,
CHARMM, OPLS ¢ GROMOS.

HEsses campos de for¢a sio amplamente reconhecidos por sua
capacidade de representar de forma precisa as interacOes
moleculares, proporcionando modelos mais robustos e confidveis,
visto que, essa abordagem considera caracteristicas como a
flexibilidade molecular por variacdo temporal de propriedades e os
efeitos da temperatura, os quais sao incorporados por meio da
aceleragdo dos atomos, na Figura 4, ¢ ilustrado, como exemplo,
alguns termos que compde o campo de forca GROMOS96
(NAMBA e SILVA, 2008; VERLI, 2014).



Inovacao sustentavel: Convergéncias entre economia circular, modelagem 27 _
molecular e os objetivos de desenvolvimento sustentavel

‘a‘f - o ® — «-,‘_‘-. )
| S $x 0K ]
.

Fonte: VERLI, (2014).

Figura 4. Representacao de alguns termos que compde o campo de
forca GROMOS96.

Um dos programas mais amplamente utilizados para calculos de
Dinamica Molecular (DM) é o GROMACS (GROningen
MAchine for Chemical Simulations) (ABRAHAM et al., 2024), um
software de cédigo aberto e livre acesso. Ele permite simular
sistemas que vao desde moléculas bioldgicas, como proteinas,
lipidios e acidos nucleicos, até materiais inorganicos e hibridos,
mediante o uso de campos de for¢a apropriados que descrevem as
interagoes entre os atomos. Embora tenha sido originalmente
desenvolvido para o estudo de biomoléculas, o GROMACS
evoluiu significativamente, incorporando funcionalidades que
permitem a simulagio de materiais complexos, interfaces e
interagbes externas, como campos elétricos e gradientes de
pressdo. Isso o torna altamente eficiente em simulagbes com
diversos tipos de moléculas, devido a sua compatibilidade com
diferentes campos de forca (MOCHIUTTI et al., 2020).

PEREIRA et al. (2023) exemplificaram essa versatilidade ao
utilizarem o GROMACS para investigar as propriedades
interfaciais de sistemas orginico-aquosos. Os autores validaram a
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aplicagdo de extratantes organofosforados, como o D2EHPA, em
solucoes contendo interfaces dgua/dodecano com dois isdbmeros
do extratante, DOP e DTPP, foram analisados para compreender
suas interacdes na interface. Por meio de simulacdes de Dinamica
Molecular, foram capazes de caracterizar as propriedades
interfaciais desses sistemas, demonstrando a precisio e a ampla
aplicabilidade do GROMACS. Destacando que o software ndo
apenas ¢ valorizado pela sua eficiéncia em materiais biol6gicos,
mas também pela capacidade de simular interagées em sistemas
quimicos diversos.

4.3. | Métodos Semiempiricos

Os métodos semiempiricos constituem uma classe de abordagens
em quimica computacional que buscam solucGes aproximadas
para a equagdo de Schrddinger, partindo de fundamentos da
mecanica quantica, porém com simplificagdes significativas
voltadas a reducdo do custo computacional. A equagio de
Schrédinger, em sua forma completa, envolve a resolugio de um
numero elevado de integrais complexas, cuja avaliagdo para
sistemas  polieletronicos  se  torna  computacionalmente
dispendiosa. Assim, os métodos semiempiricos adotam estratégias
que negligenciam diversas dessas integrais, substituindo-as por
parametros ajustados empiricamente, de modo a preservar a
precisdo dentro de limites aceitaveis para determinadas classes de
moléculas (SANT’ANNA, 2009).

Para compensar as omissdes inerentes a0 modelo, esses métodos
empregam parametrizacGes extensivas baseadas em dados
experimentais e, em alguns casos, em calculos realizados por
métodos quanticos mais precisos. Os parimetros sdo ajustados de
forma a reproduzir com fidelidade propriedades quimicas e fisicas
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como geometrias de equilbrio molecular, energias de ligagdo,
calores de formacdo, momentos de dipolo e energias de ionizacao
(PESSOA et al., 2018). No entanto, essas parametrizagdes sio, em
geral, limitadas a familias moleculares especificas, compostas
principalmente  por sistemas organicos simples. Como
consequéncia, os métodos semiempiricos tendem a apresentar
desempenho insatisfatério para moléculas que se desviam dos
padrbes utilizados na calibracio dos pardmetros, particularmente
em quimica inorganica, em compostos que envolvem metais de
transicdo, ou em sistemas que exigem o tratamento de efeitos
relativisticos.

Apesar de suas limitacGes, os métodos semiempiricos continuam
sendo amplamente utilizados no estudo de moléculas de tamanho
moderado, especialmente em contextos que requetem rapidez
computacional e analises qualitativas iniciais. Entre os principais
programas baseados nesses métodos destaca-se o MOPAC, um
pacote computacional de dominio publico amplamente
empregado para a modelagem de estruturas moleculares e reagdes
quimicas. O MOPAC implementa diversos hamiltonianos
semiempiricos, como MNDO, AM1, PM3, PM6, RM1, MNDO-d
e PM7, cada qual com suas particularidades em termos de escopo
de aplicacdo, precisio e nfvel de parametrizacio (STEWART,
2016).

Um dos caminhos intermediirios entre a mecanica classica e a
mecanica quantica de alta precisdo é representado pelo software
xTB, cuja implementagio reune uma familia de métodos
semiempiricos de quimica quantica desenvolvidos para fornecer
descricbes rapidas e relativamente precisas de moléculas de grande
porte, tanto em fase gasosa quanto em meios condensados.
Com parametrizages que abrangem elementos até Z < 806, esses
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métodos sdo aplicaveis a uma ampla variedade de sistemas, que
vao de moléculas organicas a complexos metalicos e compostos
organometalicos. Nesse contexto, os métodos da familia xTB
atuam como um nivel intermedidrio entre os campos de forca
classicos e os métodos quanticos mais precisos, oferecendo parte
do rigor da quimica quantica com custo computacional reduzido,
caracteristica especialmente atil em estudos exploratérios, triagem
molecular e pré-otimizagdes estruturais.

A fundamentacido tedrica dos métodos xTB baseia-se em uma
expansio de perturbacdo da teoria do funcional da densidade
(DFT) em torno de uma densidade de referéncia. A energia total
do sistema ¢é expressa como uma expansdo de Taylor da densidade
eletronica, na qual diferentes ordens da expansio capturam
interacdes de complexidade crescente. A parametrizacio ¢
ajustada com base em dados de referéncia provenientes de
calculos quanticos de alta precisio. Entre os modelos
implementados, destacam-se o GFN1-xTB e¢ o GFN2-xTB, que
incluem termos de ordem superior e requerem solucSes iterativas
autoconsistentes. Nesses métodos, a determinacio dos
coeficientes dos orbitais moleculares e das energias associadas
envolve a solucdo de uma equacdo de autovalor generalizada do
tipo Roothaan—Hall, garantindo autoconsisténcia entre densidade
e energia (HOST et al., 2008).

Apesar das vantagens, os métodos xTB apresentam limitacdes
intrinsecas. A precisio na descri¢do de energias de ligagdo
covalente e na termodinimica de reagSes quimicas ainda nio ¢
comparavel a dos métodos baseados em DFT ou ab initio. Além
disso, o uso de bases atbmicas quase minimas restringe a
representacdo detalhada dos orbitais moleculares. O tratamento
spin-restrito pode ser inadequado para estados de multiplicidade
diferente, e os métodos autoconsistentes podem sofrer com erros
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de autointeragdo em sistemas polares, o que pode afetar a
convergéncia. Mesmo assim, especialmente na forma do GFN2-
xTB, esses métodos representam uma ferramenta poderosa e
eficiente  para acelerar pesquisas quimicas, equilibrando
velocidade, aplicabilidade e precisio relativa, constituindo uma
alternativa confiavel para pré-otimizagbes e triagens em sistemas
moleculares complexos (BANNWARTH et al., 2020).

4.4. | Métodos Quinticos

Com o objetivo de determinar as propriedades de sistemas
atdbmicos e moleculares por meio da quimica computacional, a
base tedrica é fundamentada na mecanica quantica, que busca
solugbes aproximadas para a equagio de Schrodinger (Equagio 7),
devido a inviabilidade de uma solu¢io exata desta equagdo para
sistemas diferentes de hidrogénio ou de espécies hidrogenoides.
Na Equacio 7, H ¢ o operador Hamiltoniano, E ¢é a energia total
do sistema, e W ¢ a funcdo de onda exata para o estado
fundamental, ou estacionario. O operador Hamiltoniano quando
aplicado a uma fun¢io de onda, permite a obtencdo da
propriedade energia do sistema. Ele contém termos referentes a
energia cinética T e potencial (V) do sistema (Equagao 8)
(FISCHER, 1987; PESSOA, 2020; PRATES, 2021).

Oy = EY @)
A=T+7V 8)

Uma das aproximag¢bes fundamentais em mecanica quéntica
molecular ¢ a aproxima¢do de Born—Oppenheimer, a qual
considera que, devido as massas nucleares serem muito maiores
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que as massas cletronicas, os nucleos movem-se muito mais
lentamente que os elétrons.

Desta forma, o movimento dos nucleos pode ser desacoplado do
movimento dos elétrons, simplificando os calculos sem
comprometer a precisio significativa.

Um exemplo de método ab initio (“‘do inicio” ou “dos primeiros
principios”) é o Hartree-Fock (HF), que resolve a equacio de
Schrodinger de forma aproximada para sistemas multieletronicos
substituindo a func¢io de onda de N elétrons pelo produto de N
funcoes de um elétron. Cada elétron ¢é tratado como se estivesse
em um campo médio gerado pelos demais elétrons, o que inclui
parcialmente os efeitos de correlagio eletronica.

Como o operador Hamiltoniano ndo faz nenhuma referéncia ao
spin, a fun¢io de onda de N elétrons deve atender também ao
requisito de ser antissimétrica (@ (1,2) = —D(2,1)), refletindo o
principio de exclusdo de Pauli, impedindo que dois elétrons
estejam no mesmo estado quantico. Isso significa que, ao trocar
dois elétrons, o sinal da funcdo de onda muda, garantindo que nao
estejam no mesmo estado. O valor esperado da energia
correspondente a essa funcdo @ é dado pela Equagio 9.

E'> f d*Hddr )

onde, a integracdo é sobre as coordenadas de todos os elétrons.
Se @ ¢ a funcdo de onda exata, ¥, para o estado fundamental

cletronico, ela resolverd a equacio de Schrédinger (PESSOA
et al, 2018).

Por meio do método de campo autoconsistente (seff-consistent field,
SCF), fun¢oes de onda teste, que descrevem orbitais atdmicos, sdo
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utilizadas como ponto de partida para resolver iterativamente a
Equacio 7. A cada iteracio, novas funcbes de onda, diferentes das
iniciais, sdo geradas. Esse conjunto atualizado de fun¢oes de onda
¢ entdo usado para construir novos Hamiltonianos de um elétron.
O processo se repete até que a diferenca entre os orbitais
assumidos e os calculados nio varie ou varie dentro de um critério
previamente definido, atingindo assim a autoconsisténcia.

O formalismo Hartree-Fock utiliza a aproximacio LCAO
(na traducio, Combinacdo Linear de Orbitais Atomicos) para
representar cada orbital de spin, a partir da combinacdo de orbitais
de um elétron, as quais sdo chamados de funcbes de base.
Para aumentar a flexibilidade na descricao eletronica, sio
frequentemente empregados conjuntos de base de valéncia
dividida. Esses conjuntos dividem as funcles associadas aos
elétrons de valéncia em dois componentes: um mais interno e
compacto e outro mais externo e difuso. Essa abordagem permite
uma descricio mais detalhada das interacdes eletronicas,
especialmente em situagdes que envolvem ligagdes quimicas mais
complexas ou estados excitados. Exemplos de conjuntos de base
incluem STO-3G, 6-31+G*, e 6-311++G*, cada um oferecendo
diferentes nfveis de precisio e capacidade de descricio das
interacoes eletronicas (BARROS, 2010; SANT’ANNA, 2009).

A teoria HF baseia-se no Principio Variacional, que afirma que, ao
usar uma funcido de onda arbitraria para calcular a energia, o valor
obtido nunca serda menor que o da energia verdadeira. O principio
indica que, ao variar os coeficientes da fun¢do de onda hipotética
para minimizar a energia do sistema, os coeficientes resultantes
serdo os melhores possiveis para aquela forma particular de
funcdo. Embora fungdes de onda mais complexas possam
fornecer energias ainda mais baixas, o orbital molecular
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construido a partir de um conjunto de orbitais atdmicos tomados
como base serd o melhor dentro dessa configuracio, pois
corresponde a energia minima nessa aproximagio (ATKINS e
PAULA, 2017).

4.5. | Teoria Funcional de Densidade (DFT)

A Teoria do Funcional de Densidade (Density Functional "Theory -
DFT) é amplamente reconhecida como uma das mais importantes
ferramentas da quimica tedrica para o estudo da estrutura
eletronica de moléculas e solidos. Sua fundamentacio estabelece
que todas as propriedades eletronicas de um sistema de muitos
elétrons podem ser determinadas a partitr de sua densidade
eletronica de estado fundamental, a qual é dependente apenas das
coordenadas espaciais. Isso representa uma simplificacio
significativa em comparacio com métodos ab 7nitio, como Hartree-
Fock (HF), que utilizam fun¢des de onda dependentes de varias
variaveis. A simplificacdo promovida pela Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) ocorre por meio da introducio de um
observavel fundamental: a densidade eletronica (). Essa variavel
permite determinar a energia e outras propriedades do sistema.
A utilizacao da densidade eletronica torna a descricao do sistema
mais simples, por se tratar de uma func¢io positiva que depende
apenas de trés coordenadas espaciais e é independente do nimero
total de elétrons (PRATES, 2021). Ao focar na densidade
eletronica p(r), a DFT torna viavel o estudo de sistemas maiores e
mais complexos com custos computacionais relativamente mais

baixos (MORGON e COUTINHO, 2007; BARROS, 2010).

Os funcionais de troca e correlagdo, componentes fundamentais
da DFT, desempenham um papel crucial no tratamento da
correlacdo eletronica, abordada de forma limitada no método HF.
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Em particular, os funcionais hibridos, como o B3LYP?
combinam uma fra¢io da energia de troca exata do HF com
termos empiricos de correlagdo e troca da DFT, oferecendo boa
precisdo para calculos de sistemas moleculares, especialmente para
moléculas organicas. Esse funcional, frequentemente utilizado em
conjunto com conjuntos de base como 6-311++G(d,p), permite
otimizag¢oes geométricas e calculos de frequéncias vibracionais
detalhados, ambos essenciais para a previsio de propriedades
moleculares (BARROS, 2010; MORGON e COUTINHO, 2007).

A principal vantagem da DFT ¢é sua capacidade de calcular
propriedades moleculares com alta precisdo, como energia total e
cletronica, geometria de equilibrio, frequéncias vibracionais e
intensidades de absor¢do nos espectros infravermelho e
ultravioleta. Esses calculos sdo especialmente tteis para
compreender ligagSes quimicas e reatividade, com base em
conceitos como eletronegatividade, potencial quimico e dureza,
rigorosamente definidos no contexto da DFT conceitual
(SANT’ANNA, 2009; MORGON e CUSTODIO, 1995;
MORGON e COUTINHO, 2007). Além disso, a DFT permite
prever propriedades termodinamicas de sistemas moleculares com
alta precisio, evidenciando seu potencial na descri¢do de sistemas
complexos, especialmente quando validada por dados
expetimentais (PESSOA et al., 2018; MIRANDA et al., 2024).

O estudo de Hara et al. (2024) combina experimentos de difracio
de raios X (DRX) com calculos DFT para investigar a densidade
cletronica da glicina. A técnica de DRX permite observar a
distribuicio experimental da densidade eletrénica no espago real,
enquanto os calculos DFT fornecem previsGes tedricas com boa
precisio com base nos orbitais moleculares ocupados.
Essa combinagio possibilita uma andlise detalhada da densidade
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eletronica em moléculas como a glicina, promovendo uma
compreensdo aprofundada das ligacGes quimicas e das
distribuicoes de carga. A Figura 5 ilustra o processo combinado.

Valence Electron Density
> Experimental Observation of molecule > Theoretical Calculation

Single Crystal XRD |
' / @ '
Synchrotron

X Iay
ZD -detector |
Glycine (NH,* COO ) 1A
r< |

Fonte: HARA et. al,, (2024).

Figura 5. Representacdo do processo combinado de distribuicio da
densidade eletronica de valéncia da molécula de glicina obtida por
difracdo de raios-X (DRX) e calculo teérico por DFT.

Um exemplo de aplicacio do método DFT ¢é na obtencio da
distribui¢do espacial das densidades de carga parcial em uma
molécula por meio de mapas de potencial eletrostatico (MPE).
Hsses mapas sdo uma ferramenta poderosa para compreender
interagoes intermoleculares e prever a reatividade quimica.

As regides de diferentes densidades eletronicas sdo representadas
por variacoes de cor, funcionando como um mapa das areas de
excesso ¢ deficiéncia de elétrons. Isso permite identificar
ataques eletrofilicos, reacdes nucleofilicas e interacSes por ligacio
de hidrogénio (CORREIA et al, 2022; SILVA et al, 2021;
BARROS, 2010).
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Na Figura 6 é possivel visualizar, como exemplo, o mapa de
potencial eletrostatico calculado para a molécula da etanolamina
com o funcional B3LYP e o conjunto de base 6-311++G(d,p),
empregando o pacote de quimica quantica ORCA 5.0.4 (NESSE,
2023) e o software de analise da fungdo de onda eletronica Multiwfn
versdo 3.8 (LU e CHEN, 2012; LU, 2024).

6-.

(a)

HO
\/\NH2

6+

Figura 6. (a) Formula estrutural da etanolamina; (b) Etanolamina,
otimizada com o método B3LYP 6-311++G(d,p), ¢ seu mapa de
superficie de potencial eletroestatico. Regides azuis refletem densidade
de carga parcial positiva, regides vermelhas densidade de carga parcial

negativa e regides verde densidade de carga parcial neutra.
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5 | INTEGRAGAO DA MODELAGEM MOLECULAR
COM A ECONOMIA CURCULAR

A quimica computacional desempenha um papel fundamental na
promogio da Economia Circular, permitindo a determinagio de
propriedades como, energia livte e calculos de solvatacio,
essenciais para avaliar interagoes moleculares (OLIVEIRA, 2024;
MIRANDA, 2024). Esses avancos eliminam ou reduzem etapas
experimentais de bancada, minimizando a geracio de residuos e
proporcionando economia de tempo, energia e custos. Além
disso, a integracdo da Modelagem Molecular com os principios da
Economia Circular aumenta a eficiéncia no desenvolvimento de
novos materiais, reduzindo o consumo de recursos e evitando a
sintese e teste fisico de inimeros compostos. O uso de simulacGes
acelera a avaliagio de processos quimicos complexos, facilita a
previsio de propriedades e auxilia na identificacdo de alternativas
mais sustentaveis, destacando a importincia da inovagdo para a
sustentabilidade (ALVES et al, 2024; ARMAND et al.,, 2020;
GLEISER, 2023).

O relatério "Molecular Modelling Market Size 2024-2030"
publicado pelo Market Reports World (2023) em dezembro de
2023 prevé uma taxa de crescimento anual de 8,6% no mercado
global de Modelagem Molecular, com estimativa de alcangar
1.136,78 milhées de dodlares até 2030. Este crescimento reflete a
crescente ado¢io da Modelagem Molecular como ferramenta
essencial na promo¢io da Economia Circular e no
desenvolvimento de novos materiais sustentiveis, vinculada a
Agenda 2030. A projecio apresentada no Grafico 1 ilustra a
evolucio desse mercado e suas implicagdes no contexto industrial,
reforgando a importincia da Modelagem Molecular na otimizac¢io
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de processos e na minimizagdo de residuos. Esse aumento
projetado demonstra como a Modelagem Molecular estd se
consolidando como uma tecnologia indispensavel para inddstrias
que buscam ndo apenas inovar, mas também operar de maneira
mais eficiente e sustentavel, contribuindo para a redugdo dos
custos operacionais e para a mitigacdo do impacto ambiental.
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Fonte: MARKET REPORTS WORLDS, (2023), adaptado.

Grafico 1. Projecio do crescimento anual do mercado global de

Modelagem Molecular.

A Modelagem Molecular tem se consolidado como uma
ferramenta convencional amplamente aceita por sua utilidade,
praticidade e acessibilidade. O avanco tecnolégico, especialmente
no que tange as capacidades de hardware e software, ampliou
significativamente sua aplicabilidade. Isso permite uma
convergéncia mais eficaz entre a tecnologia real e as escalas
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simuladas pela Modelagem Molecular, resultando em um
conhecimento técnico mais profundo e foco especifico da
industria em 4areas onde essas simulagbes apresentam melhores
resultados. Esse cenatio viabiliza uma treducio consideravel
nos custos de pesquisa e desenvolvimento, além de diminuir o
tempo necessario para a produ¢iao de novos produtos, o que, por
sua vez, impulsiona a competitividade entre as industrias
(GOLBECK, 2012).

No contexto do impacto econémico, a defini¢do tradicionalmente
focada em medidas de crescimento econémico e mudancas na
produgio, renda e riqueza das empresas se expandiu para incluir
também os impactos sociais, ambientais e fatores de qualidade de
vida. Conforme relatado pelo Research Council Economic Impact
Group, ap6s o estudo promovido pela Unido Europeia, o impacto
econdmico passou a ser discutido em termos de melhorias
agregadas no bem-estar da populagio e no crescimento
econoémico sustentavel. O relatério destaca que “uma agdo ou
atividade tem impacto econémico quando afeta o bem-estar dos
consumidores, os lucros das empresas e/ou a receita do governo”

(WARRY, 2006).

Em resposta a essa ampliacdo conceitual, o Eurgpean Materials
Modelling Council EMMC), em parceria com a Goldbeck Consulting e
a Comissio Europeia, conduziu uma avaliacgio detalhada de
histérias de sucesso envolvendo a modelagem de materiais nas
industrias. O relatério de Goldbeck e Court (2016) destaca os
beneficios econémicos da Modelagem Molecular, revelando seu
impacto substancial em diferentes etapas do desenvolvimento
industrial. Nesse contexto, o Grafico 2 ilustra esses impactos
positivos, evidenciando como a Modelagem Molecular contribui
nio apenas para a inova¢do tecnolégica, mas também para a
economia de custos, a criacdo de empregos e o aumento de receita
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nas empresas que adotam essa tecnologia. Neste estudo, 29
empresas foram entrevistadas para descrever tais impactos
econdmicos. A aplicagdo crescente dessa ferramenta refor¢a sua
relevancia como instrumento estratégico para impulsionar a
sustentabilidade e a competitividade no cenatio industrial global.

Inovagio 23

Economia de custos

Criacho de empregos 10

Aumento de receita L]

Fonte: GOLDBECK e COURT, (2016), adaptado.

Grafico 2. Impactos positivos do uso da Modelagem Molecular nas

empresas entrevistadas.
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6 | INTERSECAO ENTRE A ECONOMIA CIRCULAR,
MODELAGEM MOLECULAR E OS OBJETIVOS DE
DESENVOLVIMENTO SUSTENTAVEL

A Modelagem Molecular (MM), em conjunto com a Economia
Circular (EC), desempenha um papel crucial na promog¢io da
sustentabilidade, alinhando-se diretamente aos Objetivos de
Desenvolvimento Sustentivel (ODS) da ONU, ilustrado na
Figura 7. A EC busca minimizar o desperdicio e maximizar o uso
eficiente dos recursos, enquanto a MM fornece as ferramentas
tecnolégicas para impulsionar esses objetivos por meio de
inovagbes cientificas. Essa convergéncia de tecnologia e
sustentabilidade permite enfrentar desafios globais em varias
frentes, contribuindo significativamente para o alcance dos ODS.
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Fonte: ORGANIZAGAO DAS NAGCOES UNIDAS, (2024).

Figura 7. Objetivos de desenvolvimento sustentavel da ONU.
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No ambito do ODS 3: Saide e Bem-Estar, a MM é uma
ferramenta essencial no desenvolvimento de novos medicamentos
e tratamentos. Por meio da simulacio de interacdes entre
farmacos e alvos biolégicos, a MM acelera a descoberta de
tratamentos mais eficazes, abordando doencas negligenciadas e
emergentes. Singh et al. (2022) investigaram o complexo da
proteina principal do SARS-CoV-2 com complexos inibidores
dessa protefna, avaliando parimetros como ligagdes de
hidrogénio, e a energia livre de ligacdo utilizando dinamica
molecular no software GROMACS. Essa aplicagdo nao apenas
reduz custos e tempo de desenvolvimento, mas também garante
que a saude e o bem-estar global sejam promovidos de forma
sustentavel, atendendo as demandas criticas de sadde da
populagao mundial.

Ja no contexto do ODS 6: Agua Potivel e Saneamento, a
dessanilizagdo e poluicio dos recursos hidricos ¢ um desafio
global que pode ser mitigado com a aplicacio da MM. E possivel
investigar o processo de dessalinizacdo da dgua utilizando grafeno
nanoporoso. Para prever o comportamento deste material, os
autores Cohen-Taguni e Grossman (2012) analisaram como os
poros de grafeno permitem a passagem seletiva de moléculas de
agua, enquanto bloqueiam fons de sais. O estudo verificou que o
processo depende de fatores como tamanho dos poros e
interagoes eletrostaticas. Essa tecnologia permite avaliar a
eficiéncia de remocao de sal e propor parametros otimizados para
melhorar a performance nesses sistemas. Isso torna possivel a
manutencdo da qualidade da 4gua, um recurso vital, enquanto se
promove o saneamento sustentavel.
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O setor energético, vital para o ODS 7: Energia Limpa e
Acessivel, também se beneficia amplamente da MM. A tecnologia
auxilia no desenvolvimento de materiais inovadores para
armazenamento e conversio de energia, como Dbaterias,
supercapacitores e células solares. O estudo de Armand et al.
(2020) aborda o desenvolvimento dos chamados anions de
Huckel, moléculas aromaticas com excesso de elétrons m. Essas
espécies podem ser utilizadas como componentes de eletrolitos
para baterias, pois sua estrutura molecular especial permite
projeta-las para otimizar a condutividade ionica e melhorar a
estabilidade eletroquimica. Além disso, sua composicio possibilita
o uso de materiais mais abundantes e menos téxicos em
comparagio aos eletrélitos convencionais, promovendo maior
sustentabilidade. Os autores empregaram a Modelagem Molecular
para projetar e otimizar a sintese do sal, seguida de caracterizacdo
estrutural e avaliacio dos novos eletrolitos em diferentes sistemas
de meia-células e células inteiras. Além disso, a MM otimiza etapas
prévias de obtencdo e processamento de matérias-primas,
reduzindo o impacto ambiental e os custos energéticos,
promovendo uma energia mais acessivel e limpa.

A EC, fortemente conectada ao ODS 12: Consumo e Producio
Responsaveis, visa a otimizagdo dos processos industriais,
tornando-os mais eficientes ¢ menos poluentes. A MM contribui
diretamente para esse objetivo, permitindo simulagbes de
processos quimicos e industriais que minimizam a necessidade de
experimentacao fisica.

Como exemplo da aplicagdo da modelagem molecular na
investigacio e predicio de propriedades fisico-quimicas de
interesse industrial, Case et al. (2011) abordaram os desafios e
avancos relacionados a simulagdo computacional de sistemas
moleculares, incluindo a determinacio de propriedades como
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densidade de liquidos, viscosidade, equilibrio liquido-vapor e
coeficientes de particdo. Hssas abordagens demonstram o
potencial da quimica computacional e da modelagem molecular
para estabelecer relacGes quantitativas entre a estrutura molecular,
as interacGes intermoleculares e as propriedades macroscopicas
dos materiais e sistemas estudados. Nesse contexto, a modelagem
molecular pode desempenhar um papel estratégico na concepgao
e otimizacdo de materiais e processos, permitindo a avaliacdo
preliminar de diferentes estruturas e formulacSes antes de sua
sintese ou Implementacdo experimental. A integracio dessas
ferramentas com principios da economia circular amplia essa
perspectiva ao possibilitar uma abordagem de Circular-by-
Design, na qual aspectos relacionados ao desempenho, a
eficiéncia no uso de recursos, a reducio de residuos, a reutilizacio,
a recuperacdo e a reciclabilidade podem ser considerados ainda
nas etapas iniciais do desenvolvimento. Para que essas aplica¢Ges
apresentem confiabilidade cientifica, contudo, é fundamental
estabelecer procedimentos sistematicos de parametrizagio,
avaliacdo da qualidade dos modelos e validagio mediante
comparagio com dados experimentais. Assim, a modelagem
molecular ¢ os métodos de quimica computacional podem
contribuir para uma abordagem preditiva e orientada ao ciclo de
vida, reduzindo a dependéncia exclusiva de processos
experimentais de tentativa e erro e apoiando o desenvolvimento
de materiais e processos mais eficientes e compativeis com os
principios da economia circular.

Esses métodos foram desenvolvidos em busca de formalizar
praticas para a avaliacio e validacdo de resultados com dados
experimentais. Apesar do aumento do poder computacional, as
simula¢bes ainda requerem grandes recursos e ajustes precisos,
como no uso de campos de forca, que podem impactar
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significativamente. No entanto, a Modelagem Molecular
demonstrou ser uma tecnologia promissora, ao permitir previsdes
de sistemas complexos, reduzindo custos, emissdes e a geracio de
residuos, enquanto torna possivel a producio de bens de maneira
mais sustentavel e responsavel. Em adi¢io, o estudo de Yaghini et.
al. (2022) retrata o uso da Modelagem Molecular para estudar as
propriedades estruturais do polietileno de baixa densidade
(low density polyethylene — LDPE) reciclado, mostrando como a
aplicacdo de técnicas de simulacdo pode otimizar a distribuicdao de
ramifica¢bes na cadeia carbonica e o peso molecular, melhorando
as propriedades mecanicas do material. Essa abordagem
interdisciplinar, envolvendo conceitos da Ciéncia de Materiais e da
Quimica Computacional, refor¢a a importincia de solucoes
sustentaveis que integram principios de circularidade, favorecendo
a reutilizagdio de polimeros e com foco no desempenho
aprimorado.

No conceitos dos ODS 9: Industria, Inovacio e Infraestrutura, no
trabalho de Derecskei e Derecskei-Kovacs (2008), a Modelagem
Molecular foi utilizada para prever propriedades de liquidos
i6nicos, como densidade e parametros de solubilidade, que sdo
dificeis de obter experimentalmente. Os autores investigaram
liquidos i6nicos compostos por cations organicos volumosos,
combinando dindmica molecular e calculos quanticos a nivel DFT.
O estudo revela que o tamanho da cadeia do cation impacta o
componente eletrostatico, enquanto o tipo de 4nion afeta os
componentes eletrostatico e dispersivo. Tal publicagio destaca o
potencial da Modelagem Molecular para selecionar solventes
verdes e personalizados, contribuindo para o desenvolvimento de
materiais e processos mais sustentaveis, exemplificando como a
Quimica ¢ pilar fundamental dentro da categoria MM.
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No contexto dos ODS 13: Ag¢do contra a mudanca global do
clima, o estudo de Yang et. al. (2022) retrata estratégias para o
combate das mudangas climaticas e problemas ambientais
utilizando a Economia Circular, demostrando que essa abordagem
pode ser utilizada como estratégica eficaz de gerenciamento de
residuos baseada em trés aspectos: elimina¢io de residuos,
recirculagdo de materiais e regeneracdo de ecossistemas.
As estratégias de Economia Circular, oferecem oportunidades ao
longo do ciclo de vida dos produtos para gerenciar residuos e
emissGes, aumentando a eficiéncia do sistema e promovendo
induastrias mais verdes e seguras, pois garantem o uso adequado
dos recursos, reduzem as emissdes de carbono, descarte de
residuos, uso de energia, construcio civil e transporte,
contribuindo para a mitigacio das mudancas climaticas globais.
A énfase no ciclo de vida completo dos produtos, especialmente
na fase de fim de vida, é fundamental para garantir a reutilizacao,
recuperacdo e reciclagem, pilares principais para alcangar uma
Economia Circular.

A aplicagdo conjunta da MM e da EC representa uma estratégia
robusta e sinérgica para promover a inovacio ¢ a sustentabilidade
em escala global. Essa integracio impulsiona a realizacio dos
ODS de maneira multifacetada: a MM fornece as ferramentas
computacionais e cientificas necessarias para otimizar processos,
desenvolver novos materiais e reduzir o impacto ambiental,
enquanto a EC estabelece a garantia operacional para efetuar que
esses avancos tecnolégicos sejam implementados de forma
sustentavel e circular. A sinergia entre essas abordagens se
manifesta em diversos setores, desde o desenvolvimento de
farmacos mais eficientes e acessiveis até a criagio de tecnologias
limpas para tratamento de dgua e geragdo de energia. Os casos
apresentados demonstram como essa integracio podem acelerar
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significativamente o progresso em direcio aos ODS para a
Agenda 2030, oferecendo solu¢bes inovadoras para desafios
complexos. Além disso, a combinag¢do dessas abordagens
promove uma transformacio fundamental na maneira como
recursos sao utilizados e produtos sio desenvolvidos,
estabelecendo um novo paradigma de desenvolvimento
sustentavel. Esta convergéncia entre ciéncia avancada e principios
de sustentabilidade nio apenas molda um futuro mais resiliente,
mas também estabelece um modelo replicavel de inovagao
responsavel, onde o progresso tecnoldgico e a preservagio
ambiental se reforcam mutuamente. Assim, a MM e a EC
emergem como pilares fundamentais na constru¢io de um futuro
onde o desenvolvimento cientifico e tecnolégico serve como
catalisador para a realizacio dos objetivos globais de
sustentabilidade, demonstrando que é possivel conciliar avango
cientifico, prosperidade econémica e responsabilidade ambiental.
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7 | ECONOMIA CIRCULAR E MODELAGEM
MOLECULAR NO SETOR MINERAL

No setor mineral, a Economia Circular tem sido aplicada para
reduzir o descarte e prolongar a vida ttil de minerais de alto valor
econdmico, aprimorando etapas de recuperagdo. Estas iniciativas
diminuem a necessidade de obtencdo de minerais criticos por
atividades de mineracdo e aumentam a extracio em fontes
secundarias, como residuos eletronicos, subprodutos industriais e
baterias (FUNARI et al, 2024; XAVIER et al, 2023).
Como exemplo destaca-se o trabalho de Batista et al. (2023),
onde processos piro- e hidrometalirgicos foram empregados
para a recuperar litio e manganés em baterias esgotadas (ALVES
et al. 2024).

A Modelagem Molecular é uma ferramenta valiosa para
compreender 0s mecanismos de extracdo e simular sistemas,
visando propor métodos mais eficientes e sustentaveis. Por meio
de diferentes programas, permite a analise das interagdes entre
compostos minerais e reagentes quimicos especificos, auxiliando
na avaliacdo da viabilidade pratica do produto final na industria
(IBRAM, 2014). Neste contexto, o Laboratério de Modelagem
Molecular (LABMOL) do Centro de Tecnologia Mineral
(CETEM/MCTI), inaugurado em dezembro de 2024, destaca-se
com publicagdes de grande relevincia empregando anilise
computacional voltada para o setor mineral.

Um dos trabalhos recentes do LABMOL, de Silva et al. (2023),
representa um marco importante no uso de simula¢oes
computacionais para compreender os mecanismos de extragio de
metais em sistemas aquosos bifasicos (ATPS) formados por
polimeros e sais, destacando seu potencial como alternativa
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sustentavel aos métodos tradicionais de extracio em solventes
organicos. Utilizando uma abordagem combinada de simulac¢oes
de dindmica molecular e calculos de quimica quantica (DFT), os
autores investigaram a extragio de Co?*, Ni** e Fe?*, analisando
os mecanismos fundamentais que governam o particionamento
desses metais entre as fases, conforme ilustrado na Figura 8.

Mechanism of

E % metal p:Tr:i:i:ning in
’*r"“su-l‘,}"} o

MD simulations

G =

o
DFT calculations —_\?
> = 6 "N ’#* e

NP+ Co™ Fe™

dh ¥ Electrostaticattraction

o0 ¥ Specific interactions
g < © ¢

SCN- ¥ Differential solvation

Fonte: SILVA, et. al., (2023).

Figura 8. Esquema de cdlculos computacionais no sistema aquoso
bifasico (ATPs)

Para modelar as interagdoes moleculares foi utilizado o campo de
forca OPLS-AA com o software GROMACS, avaliando
diferentes conformacdes do PEO, como linear, semicircular e
enovelada. A conformacio semicircular foi identificada como a
mais estavel devido a estabilizacdo por ligagoes de hidrogénio com
moléculas de 4agua. Paralelamente, cilculos DFT, utilizando o
método B97-3c, analisaram propriedades estruturais, eletronicas e
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energéticas dos complexos formados entre o PEO e os cations
metalicos, explorando cenarios que incluiam ligantes aquosos e de
tiocianato.

Os resultados computacionais confirmaram a presenga de trés
mecanismos principais previamente propostos na literatura:
(i) interacOes especificas, como transferéncia de carga e
coordenacido entre os cations metdlicos e grupos éter do PEO;
(ii) interacGes eletrostaticas entre pseudo-polimeros catidnicos
(PPCs) e metalatos; e (ii) solvatacdo diferencial em fases menos
polares, promovendo a transferéncia seletiva de metais.
A formacio espontianea de PPCs foi observada, com estruturas
helicoidais do PEO envolvendo os cations, que interagiram
fortemente com anions de tiocianato. A analise eletronica
destacou a afinidade de ligacio dos metais com o PEO, sendo
mais pronunciada para Fe** devido a sua alta carga, seguida por
Co?* e Ni?*. Além disso, complexos metal-tiocianato ([M(SCN)n])
apresentaram geometrias distintas, com Fe** demonstrando maior
preferéncia devido a transferéncia de carga significativa.

A solvatagdo em fases menos polares, ricas em PEO, foi
identificada como um fator essencial para facilitar a parti¢do dos
metais, especialmente para complexos neutros ou levemente
carregados. A conformacio flexivel do PEO em solu¢ido aquosa
facilita a intera¢do com complexos metalicos, estabilizando-os por
ligacbes de hidrogénio. Essas interacdes especificas e
eletrostaticas, associadas a polaridade do meio, foram
determinantes para a seletividade do processo de extragio.

A pesquisa destaca a importincia dos ATPS como sistemas
versateis e ambientalmente amigaveis, capazes de proporcionar
seletividade e eficiéncia na extracio de metais ctiticos como
cobalto e niquel, essenciais para aplicagdes em baterias e
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tecnologias de energia limpa. Além disso, o uso de ferramentas
computacionais se mostrou indispensavel para otimizar esses
sistemas, que atendam as necessidades especificas da industria.

Como perspectiva futura deste trabalho de conclusio de curso,
planeja-se fazer o uso da modelagem molecular para investigar
ATPS com diferentes composi¢bes, incluindo o surfactante
comercial Triton X-100, visando a extracio de elementos de
terras-raras (La, Pr, Nd). O objetivo é ampliar o entendimento e
aprimorar a seletividade na extracio desses elementos em
lixiviados gerados durante o processamento de materiais
secundarios, como baterias, utilizando um sistema mais
sustentavel. Dessa forma, o estudo busca contribuir para a
reciclagem e reutilizagdo, pilares fundamentais da economia
circular.

Em outro estudo do LABMOL, destacou-se o trabalho de Prates
¢ Guedes (2024) que representa uma contribuicdo significativa
para a interface entre modelagem molecular (MM) e economia
circular (EC) no contexto da extracdo sustentavel de litio. Esta
pesquisa utiliza técnicas computacionais avangadas para investigar
a seletividade da MOF UiO-66 na separa¢io de cations, com foco
particular no litio, um elemento critico para a transicao energética
global. A relevancia desta investigacdo se evidencia pelo aumento
exponencial na demanda mundial por litio, que cresceu de 30.000
para 180.000 toneladas entre 2013-2023 (USGS, 2023), e pela
previsio de escassez do metal no final do século XXI, tornando
urgente o desenvolvimento de métodos mais sustentiveis de
extra¢do e reciclagem.

A investigacio empregou métodos computacionais avangados
baseados em cilculos de mecanica quantica utilizando o método
GFN2-xTB para otimiza¢io de geometria e calculos DFT com o
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funcional compoésito B97-3c para determinacdo das energias de
interagdo. O estudo utilizou softwares especializados como xTB,
ORCA 6, Multiwtn (LU; CHEN, 2012) e dindmica molecular de
curta duragdo (1 ns) para analise temporal dos sistemas.
Para compreender os mecanismos de separacdo, ¢ fundamental
primeiro examinar a arquitetura estrutural da MOF UiO-66,
conforme ilustrado na Figura 9.

A MOF UiO-60, estrutura cristalina desenvolvida por Cavka et al.
(2008), é construida a partir de unidades de coordenagio metalica
Z1rsO4(OH), (Figura 9a), que funcionam como nédulos de
conexdo estiaveis. Estes clusters metdlicos se interconectam
através de 12 ligantes organicos de acido 1,4-benzodicarboxilico
para formar a arquitetura molecular tridimensional completa
(Figura 9b), resultando em uma rede porosa altamente organizada
com estabilidade excepcional em meio aquoso, caracteristica
fundamental para aplicagbes em separacio de fons.

A estrutura porosa da UiO-66 apresenta uma hierarquia de
cavidades e canais com dimensbes especificas que governam o
processo de permeacio dos cations. A abertura triangular
(Figura 9¢) constitui o gargalo limitante para a passagem dos fons,
apresentando didmetro experimental de aproximadamente 6,0 A.
Esta abertura estratégica conecta as cavidades tetraédricas
menores (~8 A, Figura 9d) as cavidades octaédricas maiores
(~11 A, Figura 9e), criando um sistema de canais interconectados
que determina fundamentalmente a seletividade do material.
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a)

Fonte: PRATES; GUEDES, (2024).

Figura 9. Representacao estrutural da MOF UiO-66: (a) Unidade de
coordenag¢io metalica ZreO4(OH)4 e (b) arquitetura molecular completa;
Dimensées dos canais porosos da MOF UiO-66: (c) Abertura triangular,
(d) cavidade tetraédrica e (e) cavidade octaédrica. Cédigo de cores para
identificacdo atdémica: Zr — cinza, O — vermelho, C — azul claro, H —

branco

Os resultados da modelagem molecular revelaram que o
mecanismo de permeagio dos citions (Li*, Na*, K*, Mg?*, Ca?")
através desta arquitetura porosa hierdrquica envolve uma
reorganizacio significativa da camada de solvatagdo. Durante a
passagem critica pela abertura triangular limitante (Figura 9c¢), foi
observada uma dessolvagao parcial dos cations, onde o nimero de
moléculas de agua dentro de seus trespectivos didmetros de
hidratagdo experimentais diminui drasticamente: de 12 para 4
(Li%), 7 para 2 (Na*), 7 para 3 (K*), 20 para 11 (Mg?*) e 19 para 11
(Ca?"). Esta reducio controlada na camada de solvatagio é o
fenémeno-chave que permite aos cations hidratados, que
normalmente possuem didmetros superiores a 6,0 A, atravessarem
com sucesso a abertura triangular e acessarem as cavidades
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internas de maior volume (Figuras 9d e 9¢), onde podem
recuperar parcialmente sua esfera de coordenagio aquosa.

As energias de interagdo calculadas através da metodologia
ONIOM DFT/GFN2-xTB revelaram aspectos determinantes
sobre a seletividade do material. A interacio dos citions com
os nédulos metalicos ZrgO4(OH), (Figura 9a) e com os sitios
de coordenagio  disponiveis nas paredes dos  poros
mostrou-se consistentemente mais forte que com a agua [Einr
mor) > Eint(M-w)] para todos os cations investigados, com
incrementos mais pronunciados para K, Mg** e Ca*.
O mapeamento de potencial eletrostatico da estrutura revelou que
as regides mais negativas se concentram nos atomos de oxigénio
dos grupos hidroxido (-OH) e nos oxigénios carboxilicos,
enquanto as regides mais positivas localizam-se nos atomos de
zirconio. Esta distribuicido eletronica especifica, combinada com
os fatores geométricos relacionados as dimensdes das aberturas
triangulares (Figura 9c¢), estabelece o mecanismo de seletividade
observado entre cations mono- e divalentes.

Os resultados demonstraram que a seletividade preferencial para
cations monovalentes ¢ determinada pela convergéncia de trés
fatores fundamentais: geométricos (compatibilidade dimensional
com a abertura triangular), energéticos (forca de interacdo
otimizada com os centros metdlicos) e eletronicos (densidade de
carga apropriada nos sitios de coordenagdo). Contudo, entre os
proprios cations monovalentes (Li*, Na*, K*), a seletividade
permanece relativamente baixa devido a similaridade de seus
didmetros de hidratagdo, corroborando observagdes experimentais
anteriores (ZHANG et al., 2018; LIU et al., 2015). Esta limitacio
indica que, embora a UiO-66 apresente caracteristicas promissoras
para separacio monovalente e divalente, a extragio seletiva
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especifica de litio requer modifica¢bes estruturais adicionais, como
funcionalizacdo dos ligantes organicos ou engenharia dos poros,
direcionando futuras estratégias de design para aplicagbes em
economia circular e recuperagao sustentavel de recursos criticos.

No contexto da economia circular e inovagdo tecnoldgica, este
trabalho destaca-se por varios aspectos. Primeiramente, o uso de
técnicas computacionais avancadas permite uma tredugio
significativa no tempo e custos de desenvolvimento de novos
materiais, alinhando-se com principios de eficiéncia e
sustentabilidade. A compreensio detalhada dos mecanismos de
interacio em nivel molecular possibilita o design racional de
modifica¢oes na estrutura da MOF para melhorar sua seletividade,
representando um avango significativo na 4area de materiais
funcionais para separa¢io i6nica.

O investimento em inovagdo neste campo é particularmente
relevante considerando o papel estratégico do litio na transi¢do
energética global. O desenvolvimento de tecnologias mais
eficientes e sustentdveis para sua extragio e recupera¢io nao
apenas atende a demandas ambientais, mas também possui
importante valor econémico e estratégico. A abordagem
computacional apresentada fornece uma base soélida para o
desenvolvimento de processos mais sustentaveis, que podem
reduzir significativamente o consumo de reagentes e dgua, além de
minimizar impactos ambientais.

Nesse caso, a integracio entre MM e EC no setor mineral
representa um avango significativo na busca por processos mais
sustentaveis e eficientes de recuperacio de metais criticos.
A aplicacio de técnicas computacionais avangadas, como
demonstrado nos estudos do LABMOL, ndo apenas otimiza os
processos existentes, mas também permite o desenvolvimento de
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novas metodologias mais alinhadas com os principios da EC.
A modelagem de sistemas ATPS, por exemplo, ilustra como a
compreensdo molecular detalhada pode levar a melhorias
significativas em processos de extragio, reduzindo o uso de
solventes organicos e aumentando a seletividade na recuperacio
de metais. Esta abordagem ¢é particularmente relevante no
contexto atual, onde a demanda por metais criticos para
tecnologias verdes, como baterias de {on-litio, imis permanentes e
células  solares, continua  crescendo  exponencialmente.
A capacidade de simular e otimizar processos de extracio em
escala molecular ndo apenas reduz o tempo e custos de
desenvolvimento, mas também minimiza o impacto ambiental
associado a experimentacio tradicional. Além disso, a combinagio
de diferentes técnicas computacionais (dindmica molecular e
DFT) oferece uma visio mais completa dos mecanismos de
extra¢do, permitindo o design racional de sistemas mais eficientes.
Esta sinergia entre MM e EC estd transformando o setor mineral,
promovendo uma transi¢io de praticas lineares tradicionais para
um modelo circular mais sustentavel, onde a recuperacio e
reutilizacio de matetiais sio otimizadas através de ferramentas
computacionais avancadas.
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8 | CONCLUSAO

O presente estudo realizado através de uma revisao bibliografica
sistematica demonstrou que a integracdo entre Economia Circular
(EC) e Modelagem Molecular (MM) constitui uma abordagem
inovadora e promissora para enfrentar os desafios ambientais
contemporaneos. Esta sinergia tem contribuido significativamente
para o alcance dos Objetivos de Desenvolvimento Sustentavel
(ODS), proporcionando otimiza¢io de processos industriais,
redugdo significativa de residuos, desenvolvimento de materiais
mais sustentiveis e diminuicdo de custos operacionais e
ambientais.

No contexto especifico do setor mineral, a Modelagem Molecular
tem se consolidado como ferramenta fundamental para a
compreensdo e otimizacdo de processos de extracdo e separa¢io
de metais criticos. Os sistemas aquosos bifasicos (ATPS)
emergiram como alternativas  sustentiveis aos métodos
tradicionais, permitindo simulagdes computacionais precisas que
preveem  comportamentos e  interacdes  moleculares.
Complementarmente, o estudo de Prates e Guedes (2024) sobre a
MOF UiO-66 demonstrou o potencial das estruturas metal-
organicas na separa¢do seletiva de cations, particularmente para a
recuperagio de litio a partir de fontes secundarias. A compreensio
detalhada dos mecanismos de permeagdo idnica através da
arquitetura porosa hierarquica das MOFs, obtida por meio de
técnicas computacionais avangadas (DFT e dindmica molecular),
exemplifica como a MM pode direcionar o design racional de
materiais funcionais para aplicagdes em economia circular. Essas
abordagens reduzem significativamente a necessidade de
experimentos fisicos e, consequentemente, o impacto ambiental
associado ao desenvolvimento de novos processos de recuperagio
mineral.
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A analise realizada evidenciou contribui¢Ges diretas para multiplos
ODS, incluindo Satde e Bem-Estar (ODS 3), Agua Potavel e
Saneamento (ODS 6), Energia Limpa e Acessivel (ODS 7),
Indastria, Inovagio e Infraestrutura (ODS 9), Consumo e
Producdo Responsaveis (ODS 12) e Agdo Contra a Mudanca
Global do Clima (ODS 13). Essa abrangéncia demonstra o
potencial transformador da integracio entre EC e MM no
desenvolvimento sustentavel global, especialmente considerando
o papel estratégico de metais criticos como litio, cobalto e niquel
na transi¢do energética.

O crescimento projetado do mercado global de Modelagem
Molecular, com taxa anual de 8,6% até 2030, reforca a importancia
estratégica dessa ferramenta para o desenvolvimento industrial
sustentavel. As perspectivas futuras apontam pata a expansio do
uso de ATPS na extracdo de metais terras-raras, o aptimoramento
de MOFs funcionalizadas para aumentar a seletividade na
separag¢do de fons especificos, o desenvolvimento de sistemas mais
sustentiveis para processamento de materiais secundarios como
baterias e lixo eletrOnico, e o refinamento continuo das técnicas de
modelagem molecular para otimizacio de processos de
recupera¢do mineral. A convergéncia entre diferentes abordagens
computacionais (dinamica molecular, DFT, métodos semi-
empiricos) representa um caminho promissor para acelerar a
inovacio no setor mineral, alinhando eficiéncia econdmica com
responsabilidade ambiental.

Por fim, conclui-se que a convergéncia entre Economia Circular e
Modelagem Molecular representa um caminho promissor para a
constru¢io de um futuro mais sustentavel, onde inovagio
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tecnologica e responsabilidade ambiental se complementam. Esta
integracdo nio apenas otimiza processos industriais e reduz
impactos ambientais, mas também contribui significativamente
para o alcance das metas estabelecidas nos Objetivos de
Desenvolvimento Sustentavel, demonstrando ser uma estratégia
fundamental para enfrentar os desafios ambientais do século XXI.
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