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Abstract

The resin of ornamental rocks is a process of improvement of utmost importance, as the
resin is to structure the material and improve the surface quality of the same. The
cardanol present in the liquid from the shell of the cashew nut (CNSL) has
physicochemical characteristics differentiated that allow you great chemical
combinations and can be used in various industries and is a viable, low-cost option for
polymeric products research achievements in the production of resins, since he owns
resistant to water and chemicals. Molecular modeling based on computational methods
for the simulation of systems as close as possible to the real, can study prior to
manufacture, if the derived resin liquid can favour the process of resin.
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Resumo

A resinagem de rochas ornamentais ¢ um processo de beneficiamento de extrema
importancia, pois a resina tem como fun¢do de estruturar o material e melhorar a
qualidade da superficie da mesma. O cardanol presente no liquido da casca da castanha
de caju (LCC) possui caracteristicas fisico-quimicas diferenciadas que lhe permitem
grandes combinagdes quimicas podendo ser utilizadas nas mais diversas industrias e ¢
uma opg¢ao vidvel e de baixo custo para realizagdes de pesquisas de produtos
poliméricos para a producao de resinas, ja que ele possui propriedade de resisténcia a
dgua e a produtos quimicos. A modelagem molecular que se baseia em métodos
computacionais para a simulacdo de sistemas o mais proximo possivel do real, pode
estudar antes da fabricagdo, se a resina derivada do liquido poderéd ser favoravel ao
processo de resinagem.
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1. INTRODUCAO

O processo de resinagem em rochas ornamentais é de suma importancia, através do mesmo,
ocorre a estruturacdo do material ocasionando melhora na qualidade na superficie da chapa
removendo uma eventual imperfeicdo e ainda preservando a rocha contra agdo de intempéries
causadas por agentes do meio externo (LOPES, 2003). Atualmente, o principal produto usado
para esta finalidade € a resina epoxi, que apresenta como inconvenientes a toxicidade e néo
biodegradabilidade. O liquido da casca da castanha de caju € uma substancia biodegradavel e
menos toxica e que pode ser encontrada com abundancia em terras brasileiras. Seu principal
componente o cardanol, possui em sua estrutura grupos funcionais bastante reativos que podem
interagir com minerais possibilitando o seu uso para esta finalidade (MAZZETTO et al., 2009).

A Teoria do Funcional de Densidade (Density Functional Theory — DFT) é bem estabelecida e
ndo sofre influéncia de frequentes e injustificAveis aproximagdes no procedimento
computacional. Ndao ha a necessidade de seus pardmetros serem ajustados e determinados
empiricamente e por isso pode ser caracterizada como uma teoria derivada do método ab initio
(MORGON; CUSTODIO, 1995). Ela inclui os efeitos da correlacdo eletrbnica, isto &, 0s
elétrons reagem ao movimento de outros no sistema molecular. Por ser um método que néo trata
os elétrons de cada orbital individualmente, mas como densidades eletronicas, ele tem um custo
computacional menor e isso favorece o uso da DFT para se estudar grandes sistemas
moleculares representando de forma real sistemas organicos, inorganicos metalicos e semi-
condutores. Além do ganho em velocidade computacional e espaco em memoria.

2. OBJETIVOS

Avaliar por meio de mecanica e dindmica molecular em conjunto com o método quantico de
funcional de densidade (DFT), a interagdo entre o liquido da casca da castanha de caju, 0 LCC,
representado pelo seu principal componente, o cardanol e o mineral albita, um dos componentes
principais dos granitos, para a verificagdo de viabilidade do uso dessa resina na etapa de
resinagem em rochas ornamentais.

3. METODOLOGIA

3.1 Construcéo e otimizacéo das estruturas

A estrutura do cardanol foi montada com o software Materials Visualizer. A mesma foi
submetida a uma otimizacgdo de geometria através do método de mecanica molecular, com o uso
do campo de forga Dreiding, no modulo do programa Forcite, presentes no pacote de programas
Materials Studio 4.3.0.0.

3.2 Dindmica molecular

Apos a otimizacdo de geometria por mecanica molecular, foi realizada uma dinamica molecular
para realizar uma analise conformacional a fim de se obter a conformacdo mais estavel, para
isso utilizou-se o campo de forgca Dreiding, nas seguintes condic¢des: temperatura fixa em 298
K, e tempo de dindmica de 1 ns.

Uma andlise da trajetoria foi realizada e foram descartadas as 1000 primeiras estruturas que
correspondem ao inicio da dindmica onde o sistema ainda estd energeticamente instavel. As
outras estruturas foram colocadas em ordem crescente de energia, selecionando-se as trés
estruturas que possuiam menor energia para o cardanol.



As trés estruturas selecionadas foram novamente submetidas a uma segunda otimizacdo de
geometria usando o mesmo campo de forca para a selecdo da estrutura mais estavel. A
frequéncia de cada estrutura foi calculada pelo método semiempirico AM1 no software
Gaussian 03W 6.0. Esse procedimento foi necessario para garantir que as estruturas possuiam
minimos de energia.

3.3 Interacéo cardanol-albita

A estrutura do mineral albita foi obtida pelo banco de dados cristalograficos do software
Materials Studio e com a estrutura mais estavel do cardanol ja selecionada na etapa anterior,
foram montadas estruturas em condic¢des periddicas de contorno (PBC) para a simulagdo da
interacdo do sistema albita-cardanol. A mesma foi otimizada utilizando os parametros ja
estipulados anteriormente isto €, o0 campo de forga Dreiding.

3.4 Célculo Quéntico — Teoria do Funcional de Densidade (Density Functional Theory -
DFT)

A partir da estrutura mais estavel da interacdo cardanol-albita calculado pelos métodos de
mecanica e dindmica molecular, foi adequada uma estrutura deste sistema para a realizacdo de
calculo por DFT no software Gaussian 03W 6.0. O funcional B3LYP foi utilizado com a base
LANL2DZ para a albita e a base 6.311G+ (d,p) para o cardanol. A fim de estudar as interagdes
entre 0 mineral e a resina em um nivel de calculo mais aprofundado onde as interacdes
eletronicas sdo consideradas.

4. RESULTADOS E DISCUSSOES

Os resultados obtidos com a otimizacdo por mecénica molecular do sistema cardanol-albita
mostraram que a interacdo ocorre de fato, sendo favoravel energeticamente. A energia de
estabilizagdo pdde ser calculada através da Equacéo 1.

AE = Ej16ap0 — Endo LiGapo 1)

O valor de energia obtido ap0s a otimizagdo é expresso na Tabela 1.

Tabela 1: Energia pds-otimizacdo de geometria para o sistema cardanol - albita ligado e ndo-
ligado.

Sistema cardanol - albita E (kcal/mol)

Ligado -38246.41

Né&o ligado -17415.58




Figura 1: Sistema ligado antes e depois da otimizacdo de geometria

AE = —20830.83 kcal/mol

A otimizacdo de geometria possibilitou a observagdo de diversas propriedades do sistema. A
analise da energia dos termos ndo-ligados do campo de forca mostra que a interagdo
intermolecular que mais colaborou para a adsor¢do do cardanol ao mineral foi a interagdo
eletrostatica.

Tendo em vista os resultados obtidos pela mecénica e dindmica molecular, calculos DFT estdo
sendo realizados a fim de estudar os efeitos eletronicos desta interacéo.

5. CONCLUSAO

O estudo do sistema aplicando os métodos de mecénica e dinamica, molecular viabilizou a
andlise do processo de interagdo do cardanol, principal constituinte do liquido da casca da
castanha de caju com a albita, presente em maior quantidade nos granitos, no que se diz respeito
aos sitios e energias responsaveis para acontecer a interagdao. A interacao intermolecular do tipo
eletrostatica foi a que mais contribuiu para o processo de adesdo, nos mostrando que a
distribuicdo das cargas tanto na superficie do mineral quanto no cardanol sdo importantes no
processo de quimissor¢do. Os dados apresentados mostram que o cardanol adsorve
quimicamente na superficie da albita e pode ser usado como uma opcao de protetivo natural
para resinagem de rochas ornamentais, podendo ser corroborados pelos célculos DFT, ainda em
andamento.
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