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1. INTRODUCAO

A resinagem é uma etapa fundamental para o beneficiamento de rochas ornamentais, possuindo
0 propdsito de remover alguma possivel imperfeicdo presente, melhorar a qualidade e
estruturacdo da peca (LOPES, 2003) e ainda auxiliar na prote¢cdo contra agentes externos que
possam danifica-la. Atualmente, o principal produto usado para esta finalidade € a resina epoxi,
gue apresenta como um inconveniente a toxicidade. O 6leo de mamona é uma substancia
biodegradavel e menos toxica e o triglicerideo do principal &cido graxo componente, tri-
ricinoleil glicerol, possui em sua estrutura grupos funcionais bastante reativos que podem
interagir com minerais possibilitando o seu uso para esta finalidade.

2. OBJETIVOS

Avaliar por meio de mecanica e dindmica molecular e ainda analise de angulo de contato a
interacdo entre o 6leo de mamona e o mineral albita, componente de granitos, para a verificacdo
de viabilidade do uso dessa resina na etapa de resinagem em rochas ornamentais e comparagao
com a interagdo com a resina epoxi.

3. METODOLOGIA

3.1 Construcao e otimizacdo das estruturas

As estruturas do tri-ricinoleil glicerol e da resina epdxi foram construidas com o software
Materials Visualizer. Ambas foram submetidas a uma otimizacdo de geometria para obtencéo
de uma melhor estrutura de partida com o uso do campo de forga Dreiding, no médulo do
programa Forcite com o método de otimizagdo Conjugate Gradient, todos presentes no pacote
de programas Materials Studio 4.3.0.0.

3.2 Dinamica molecular

Apos a otimizacdo de geometria por mecanica molecular, foi feita a dindmica molecular para a
obtencédo da conformacdo mais estavel, sendo utilizado o campo de forga Dreiding, temperatura
fixa em 298 K, e tempo de dindmica de 1 ns.

A analise de trajetéria a partir dos dados obtidos permitiu varrer o espaco conformacional. Um
grafico foi gerado em fungéo da energia (Kcal/mol) e do tempo, tendo sido descartadas as 1000
primeiras estruturas que correspondem ao inicio da dindmica onde o sistema ainda esta
energeticamente instavel. As demais estruturas foram postas em ordem crescente de energia,
selecionando-se as 5 estruturas que possuiam menor energia para as duas resinas.
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As estruturas selecionadas passaram por uma segunda geometria de otimizacdo usando o
mesmo campo de forga para a selegdo da estrutura mais estavel. A frequéncia de cada estrutura
foi calculada pelo método semiempirico AM1 no software Gaussian 03W 6.0 para garantir que
as estruturas eram minimos de energia. Apds, as energias obtidas foram novamente analisadas
para a escolha da estrutura mais estavel.

3.3 Interagéo resina-albita

A estrutura do mineral albita foi obtida pelo banco de dados cristalograficos do software
Materials Studio e com as estruturas mais estaveis das resinas selecionadas anteriormente foram
montadas estruturas em condicGes periddicas de contorno (PBC) para a simulacéo da interacdo
do sistema albita-epoxi e albita-mamona. Ambas foram otimizadas utilizando o campo de for¢a
Dreiding para posterior calculo de dindmica molecular.

3.4 Experimental
3.4.1 Preparagéo das amostras

Foram utilizadas trés amostras de chapas de granito, um puro, um resinado com uma camada de
resina epoxi e outro resinado com uma camada de 6leo de mamona. Dessas chapas, foi retirada
uma fina lamina que foi posteriormente britada, pulverizada e peneirada para obtencdo de
material em granulometria entre 0,297 mm e 0,420 mm.

3.4.2 Anélise de angulo de contato

As medidas de angulo de contato foram feitas pelo tensidmetro Kriiss K100. As amostras foram
pesadas e compactadas em um cilindro a uma altura de aproximadamente 2 cm, por onde é feita
a ascensdo capilar. O tubo possui um filtro poroso em sua extremidade. Utilizou-se os solventes
n-hexano e agua.

4. RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1 Modelagem molecular

Os resultados obtidos com a otimizacdo do sistema resina-albita mostraram que a interacdo
ocorre efetivamente sendo energeticamente favoravel. A energia de estabilizacdo pdde ser
calculada atraves da Equacgéo 1.

AE =E Enémligado (1)

ligado
Os valores de energia obtidos apds a otimizagdo sdo expressos na Tabela 1.

Tabela 1: Diferenca de energia de interacdo das duas resinas com a albita antes e apés a
realizacdo da geometria de otimizacdo

Sistema resina-albita AE (kcal/mol)
Albita-EpoOxi -225,48
Albita-Mamona -1406,23




As moléculas das duas resinas foram postas inicialmente a uma distancia em torno de 5 A da
estrutura do mineral albita e foi observado que apo6s a realizacdo da geometria de otimizacgdo, as
distancias para ambos sistemas diminuiram mostrando que ha interacdo entre as resinas e o
mineral.

De acordo com os valores de energia, a interacdo com o tri-ricinoleil glicerol mostrou-se mais
forte do que com a resina epoxi devido ao valor mais baixo apresentado de diferenca de energia
do sistema ligado e ndo-ligado. As Figuras 1, 2 e 3 abaixo mostram as representacfes das
estruturas.
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Figura 1: (a) Estrutura mais estavel da resina epoxi e (b) Estrutura mais estavel do tri-ricinoleil
glicerol.

(@) (b)

Figura 2: (a) e (b) Interacdo da resina epoxi com a albita antes e depois da geometria de
otimizagéo, E = 677,50 kcal/mol e E = 452,02 kcal/mol, respectivamente.
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Figura 3: (a) e (b) Interag&o do tri-ricinoleil glicerol com a albita antes e depois da geometria
de otimizacdo, E = 651,45 kcal/mol e E = -754,78 kcal/mol, respectivamente.



4.2 Ensaio de angulo de contato

Os valores obtidos de angulo de contato puderam corroborar com os resultados dos calculos de
mecanica e dindmica molecular. A Tabela 2 mostra os resultados encontrados.

Tabela 2: Valores de angulo de contato para o solvente agua.

Amostra Massa (g) Angulo
Granito puro 2,26900 40,91°
Granito-Epoxi 2,26956 66,65°
Granito-Mamona 2,26191 68,24°

A andlise de angulo de contato é uma forma de medir a interacdo entre uma superficie e um
liquido. Pelos resultados, pode-se observar que o valor do angulo de contato entre a agua e um
granito resinado com o 6leo de mamona é maior do que com um resinado pela resina epoxi.
Esse resultado sugere que o 6leo de mamona impermeabilizaria melhor esse mineral, visto que
ele interagiria menos com a agua, o que complementa o observado pela modelagem molecular,
0 0leo de mamona interage mais fortemente com o mineral, possibilitando o seu emprego na
etapa de resinagem. Calculos de dindmica molecular ainda serdo feitos para a interacdo entre as
resinas e a albita para obtencdo de mais resultados e melhor compreenséo dos mesmaos.

5. CONCLUSOES

PAde-se concluir que o 6leo de mamona pode ser uma alternativa de produto para uso na etapa
de resinagem de rochas ornamentais, visto que é capaz de interagir com a estrutura de minerais
e ainda apresenta a capacidade de impermeabilizacdo superior & das resinas epoxi comumente
utilizadas, resultado observado tanto por método computacional como experimental. Ressalta-se
ainda que mais simulaces e experimentos ainda serdo feitos para uma melhor avaliagdo e
concluséo.
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