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1. INTRODUCAO

A utilizacdo de resinagem em rochas ornamentais é importante na estruturacdo do material,
assim como na melhora da qualidade da chapa. Outra finalidade da resina pode ser na
eliminacdo de algumas imperfeices, tais como rachaduras e trincas. A evolucdo dessas técnicas
causou uma melhoria na qualidade do material e consequentemente uma maior valoriza¢do dos
mesmos. Hoje, quase 100% das rochas ornamentais exportadas sdo resinadas (Lopes, 2003).

O 6bleo de mamona é composto de cerca de 90% do triglicerideo ricinoleina (componente do
acido ricinoléico). Tal acido é pouco freqiiente nos éleos vegetais e se caracteriza por seu alto
peso molecular (298 g/mol), baixo ponto de fusdo (5 °C) e por sua estrutura quimica possuir trés
grupos funcionais altamente reativos (carboxila, insaturacdo e hidroxila). Esses grupos
funcionais fazem com que o 6leo de mamona possa ser submetido a diversos processos
guimicos, nos quais pode ser obtida uma enorme gama de produtos.

2. OBJETIVO

O objetivo deste trabalho é prever a viabilidade da utilizacdo do 6leo de mamona como resina
em dois tipos de granitos de composi¢fes quimicas e mineraldgicas distintas. Isto foi feito
através da utilizacdo do programa de modelagem molecular Hyperchem 7.0.

3. METODOLOGIA

Utilizaram-se dois tipos de granitos, que apresentaram comportamentos diferenciados no
processo de resinagem. As amostras foram fornecidas por uma empresa de rochas ornamentais,
da cidade de Cachoeiro de Itapemirim — ES e serdo chamados de granitos A e B. Os dois tipos
de granito foram britados, moidos e peneirados para obtencdo de uma amotra com tamanho de
particula inferior a 0,037 mm que serviu de base para 0s ensaios de andlise quimica e analise
mineralégica. Os granitos foram caracterizados por meio de analises mineral6gicas e quimicas
no Laboratério de Analises Quimicas da Coordenacdo de Analises Minerais (COAM), do
Centro de Tecnologia Mineral (CETEM).

Por meio do programa Hyperchem 7.0, modelou-se a estrutura do &cido ricinoléico (principal
constituinte do 6leo de mamona), a partir de informacdes da literatura. Foi feita uma otimizacao
geométrica da estrutura utilizando o modulo geometry optimization.

Os cristais de quartzo e feldspato foram modelados através do médulo Crystals do programa
Hyperchem 7.0, e utilizando o banco de dados presente no site American Mineralogist Crystal
Structure Database.

As interagOes entre os minerais e a molécula do &cido ricinoléico foram feitas utilizando o
modulo molecular dynamics em temperaturas distintas (25 e 45 °C). Ao final das interacdes,
eram obtidas as energias potenciais totais dos sistemas.



4. RESULTADOS E DISCUSSOES
4.1. Analise Mineraldgica dos Granitos

Os resultados da analise mineralégica estdo apresentados na tabela 4.1. Pode se nota
composicOes extremamente diferentes, uma vez que o granito A apresenta teor alto de quartzo
(cerca de 38%), e um baixo teor de feldspato (cerca de 50%). Ja o granito B apresenta alta
concentracdo de feldspato (74%) e baixo teor de quartzo (12%). Observa-se teores de biotita
similares em ambos os granitos.Tais resultados serviram como pardmetros para modelagem das
estruturas dos minerais quartzo e feldspato no programa de modelagem molecular para interacdo
com o &cido ricinoléico, pois, possivelmente, um desses minerais é o responsavel principal pela
ancoragem da resina na superficie do granito, devido as variagBes percentuais significativas
apenas desses minerais.

Tabela 4.1. Composicdo Mineraldgica dos Granitos.

Minerais Granito A (%) Granito B (%)
Feldspato 49,7 74,3
Quartzo 37,6 12,2
Biotita 12,1 13,0

4.2. Andlise Quimica dos Granitos

Os resultados obtidos na analise quimica das rochas estdo apresentados na tabela 4.2. Mostram
alto teor de SiO, em ambas as rochas, porém em maior proporc¢ao no granito A, corroborando o0s
ensaios de analise mineraldgica que indicaram um alto teor de quartzo neste granito. Em relagdo
ao granito B, observam-se maiores teores de ferro, calcio e sodio, possivelmente, pela maior
proporc¢éo de feldspato encontrado nesse granito (Deer et al, 1996).

Tabela 4.2. Composi¢do quimica dos Granitos.

Composicéo Granito A (%) Granito B (%)
SiO; 71,33 51,42
Al;O3 14,6 15,8
K20 5,0 4,47
Na,O 3,27 3,96
Fe20s3 1,8 9,33
CaOo 14 6,15
MgO - 1,44

4.3. Avaliacdo da Interacdo Oleo/Rocha por meio da Modelagem Molecular

A energia potencial da molécula do &cido ricinoléico ap6s a otimizacdo foi de 17,24 kcal/mol,
assim como as energias potenciais do feldspato e quartzo foram de 1114,01 kcal/mol e 173,97
kcal/mol, respectivamente.

Os resultados obtidos no processo de interagio Oleo/Rocha estfo apresentados na Tabela 4.3.
Através dos valores apresentados na tabela, observa-se que todos os sistemas apresentaram



valores de energia potencial inferiores as somas das energias potenciais do acido e do mineral
isolados (sem interagir):

> Acido isolado (17,24 kcal/mol) + Feldspato isolado (1114,01 kcal/mol) > 1131,25
kcal/mol;
> Acido isolado (17,24 kcal/mol) + Quartzo isolado (173,97 kcal/mol) > 191,21
kcal/mol.

Isto denota que a interacdo é vidvel, ou seja, quanto maior a diferenca entre as somas das
energias do acido + mineral isolados e as energias do acido + mineral interagidos, mais
favoravel é a interacdo. A maior diferenca foi apresentada na interagcdo com feldspato (1131,25
— 84,36 = 1046,89 kcal/mol); esta representa a melhor interacdo entre os minerais e o dleo. Tal
fato pode estar relacionado a presenca em sua estrutura do atomo de aluminio altamente
polarizante capaz de produzir uma forte atracéo dipolo-dipolo com a estrutura do acido.

Tabela 4.3. Energias dos Sistemas Oleo/Rocha

Energia (kcal/mol)

Interacdo Carboxila Hidroxila Insaturacdo
Oleo/Quartzo (25 °C) 91,77 80,09 101,40
Oleo/Quartzo (45 °C) 97,11 84,65 104,46
Oleo/Feldspato (25 °C) 84,36 91,75 95,54
Oleo/Feldspato (45 °C) 88,89 96,71 100,36

Verifica-se também que a interacdo entre o granito A (maior proporc¢do de quartzo) e o 6leo é
mais efetiva na posicdo proxima da hidroxila. Ja para o granito B (maior propor¢do de
feldspato), a interagdo € mais efetiva na posi¢cdo proxima a carboxila.

Nota-se também que 0 aumento da temperatura causa aumento da energia potecial dos sistemas,
portanto, desfavore as interac@es entre 0s minerais e 0 6leo.

Conclui-se que a adsor¢do ou ancoragem do 6leo na superficie dos granitos é favorecida em
granitos que apresentam o mineral feldspato em maior propor¢do em sua estrutura. Com isso,
pode-se determinar, por meio de analises mineraldgicas prévias nos granitos, se 0 processo de
resinagem tera ou ndo um bom desempenho.

E um grande passo na pesquisa para utilizacdo do 6leo de mamona como resina, pois trata-se de
uma matéria-prima vegetal e economicamente viavel. A continuidade desse trabalho serd a
execuc¢do de ensaios em laboratorio para se obter uma comparagdo entre as rochas estudadas e
6leo de mamona, para se obter a adsorcao fisico quimica da superficie de interacao.
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