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1. INTRODUCAO

O dimetilmercurio é a forma de composto molecular mais tdxico do mercurio e o interesse em
seu estudo deve-se principalmente a sua capacidade de ser bioacumulado por intermédio de
adsorcao em corpos superficiais, na ingestdo de alimentos, principalmente de peixes (BISINOTI
& JARDIM, 2004). As zeolitas sdo compostos formados por tetraedros de SiO, e AlO,
conectados pelos atomos de oxigénio nos veértices. A estrutura das zedlitas apresenta canais e
cavidades, onde se encontram o0s cétions de compensacdo, moléculas de agua ou outros
adsorvatos. Sua estrutura microporosa permite a mobilidade de ions pelos canais e cavidades. O
processo de troca idnica esta diretamente relacionado a substituigdo dos cations intersticiais por
cations da solugdo, e este processo depende de varios fatores, que propiciam seletividade
(JIMENEZ et al., 2004). Neste trabalho, sera estudada a natureza das espécies catibnicas e
caracteristica estrutural da zedlita em questdo.

2. OBJETIVOS

Estudar a interacdo entre o dimetilmercurio e a ze6lita chamada stilbita (STI), tentando
prever a acdo dessa zedlita para descontaminacdo de efluentes.

3. METODOLOGIA

A estrutura da zeo6lita STI foi obtida no banco de dados do programa Material Studio, da
empresa Accelrys, enquanto que a molécula do metilmercurio foi construida no mesmo
programa. A construcdo da molécula de metilmercdrio foi realizada manualmente no
programa de visualizacdo grafica do software. Finalizada a construcdo, a molécula foi
submetida a uma rapida otimizacdo de geometria, usando métodos de mecénica
molecular, com a utilizagdo do campo de forca DREIDING incluso no programa
FORCITE. Posteriormente, foi realizado um calculo com teoria do funcional de
densidade (DFT), com o programa GAUSSIAN 03 W, para garantir que a estrutura
calculada pelo método de mecénica molecular resultou em uma estrutura de energia
minima (Figura 1). A partir da estrutura da zeodlita obtida do banco de dados, foi
realizado um calculo das cargas atbmicas utilizando o método Qeq para equilibrio das
cargas (Rappé and Goddard, 1991) com algoritmo Ewald para tratar as interacdes de
ndo ligadas (eletrostaticas, ligacdes de hidrogénio e forcas de van der Waals) (Figura 2).
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados de célculos DFT para o dimetil-mercdrio mostram que essencialmente as
duas estruturas conformacionais esperadas (eclipsada e estrelada) tém essencialmente as
mesmas energias, pelo menos no nivel de calculo utilizado.

(a) (b)
Figura 1. (a) estrutura eclipsada — E = -75649,08 kcal/mol. (b) estrutura estrelada — E =

-75649,08 kcal/mol

As cargas atbmicas calculadas pelo método descrito acima sdo mostradas na Figura 2.

Figura 2. Cargas atdmicas calculadas para a ze6lita STI.



Célculos de mecanica e dindmica molecular da interacdo da zeodlita STI e do
dimetilmercdrio (Figura 3) estdo em andamento.

Figura 3. Interacdo da zeolita chamada de ST e 10 moléculas de metilmercurio.

5. CONCLUSOES

Os ensaios preliminares realizados, por meio de modelagem molecular, com o sistema
zeolita (STI) — dimetil-mercurio apresentaram resultados alvissareiros o que nos leva a
continuar estudando esse sistema com mais interesse, inclusive utilizando outros tipos
de zeolitas e realizando estudos em laboratério com os melhores resultados com o
intuito de se obter a validacao dos resultados de modelagem molecular.
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