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 Modelos matemáticos têm sido usados não apenas para validar hipóteses 
obtidas a partir de dados experimentais, mas também no desenvolvimento de novos 
materiais. Em processos químicos tecnologicamente importantes, a qualidade do 
produto é determinada tanto no nível micro quanto nanométrico. Um produto com 
uma determinada propriedade deve ser inverstigado por métodos de modelagem 
molecular com o fi m de uma melhor compreensão na relação estrutura-propriedade. 
Áreas como polímeros, nanomaterias e catálise já empregam, há muito tempo, 
metodologias teóricas, baseadas na mecânica quântica, para o desenvolvimento de 
tecnologia de ponta.
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 Not only mathematical models have been used to validate hypotheses made 
from experimental data, but also to develop new materials. In Chemical process 
technology the product quality is determined at the micro and nano level. A product 
with a desired property must be investigated by molecular modeling methods 
for both structure and function. Polymers, catalysis and nanomaterial science 
researchers have been using theoretical methodologies based on quantum theory 
to develop state-of-the-art technologies.
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Introdução
 Novos processos químicos, cada vez mais efi cientes, 
são necessários para manter o crescimento industrial e 
econômico em um mundo cada vez mais globalizado, 
e a criação de novos mercados depende desses avanços 
tecnológicos e de seus impactos ambientais. Tecnologias 
computacionais como a modelagem molecular são 
identifi cadas como essenciais para a indústria do futuro1, 
onde os pontos mais críticos que dizem respeito à 
indústria química estão relacionados à ciência molecular 
computacional e à dinâmica de fl uídos2. A grande 
importância que tem sido dada às técnicas computacionais 
nos cálculos de estruturas de compostos químicos, e de 
suas propriedades físico-químicas, decorre do baixo custo 
relativo da computação de alto-desempenho. Clusters 
de PCs3 podem ser montados para cálculos em paralelo 
utilizando softwares livres, como Linux4 e FreeBSD5, 
além dos centros de computação de alto-desempenho 
disponíveis no Brasil6.
 As indústrias de processos químicos como petróleo, 
petroquímica, betuminosa, farmacêutica e saúde, agrícola 
e alimentos, têxtil, aço e ferro, materiais de construção, 
vidros, surfactantes, cosméticos e perfumes, eletrônicos, 
são confrontadas, do ponto de vista tecnológico e 
científi co, por dois desafi os: a) Pesquisar processos 
inovadores para a produção de commodities e produtos 
intermediários; e b) Progredir, a partir da química 
tradicional, para o desenvolvimento de novos materiais. 
Esse último inclui a interface química/biologia no projeto 
proteoma, degradabilidade, atividade química, biológica e 
terapêutica, entre outros. Já para a cadeia de fornecimento, 
a qualidade do produto é determinada nos níveis micro e 
nano. Um produto com uma qualidade desejável deve ser 
investigado, tanto pela sua função quanto pela sua estrutura 
química, com base na relação estrutura/propriedade. Cerca 
de 60% de todos os produtos vendidos por companhias 
químicas são sólidos amorfos, poliméricos ou cristalinos7, 
e precisam ter suas formas físicas, ou texturas, defi nidas 
conforme os padrões de qualidade necessários. E isso 
também se aplica aos produtos emulsifi cados.
 A modelagem molecular pode ser entendida com base 
nas componentes teórica e computacional. A primeira 
é defi nida pela descrição matemática, enquanto que 
a segunda resulta do desenvolvimento de um método 

matemático de modo a ser automatizado e implementado 
em um computador8. Do ponto de vista teórico, podem 
ser considerados os fundamentos em termodinâmica9, 
mecânica quântica10 e mecânica estatística11. Já do ponto de 
vista computacional, existe uma variedade de metodologias 
computacionais implementadas em softwares gratuitos 
(por exemplo: GAMESS12, NWChem13 e GROMACS14) 
ou pagos (por exemplo: Gaussian15, Molcas16 e Trident17).
 Dentre as várias aplicações tecnológicas da 
modelagem molecular computacional, tem-se as pesquisas 
em nanomateriais, polímeros, catálise, biologia celular 
e estrutura-atividade, onde se combinam os estudos em 
teoria molecular, simulação computacional e medidas 
experimentais, com o fi m de se obter uma melhor 
compreensão das relações estrutura-propriedade.

Polímeros
 O uso de técnicas computacionais de simulação 
molecular, no estudo da estrutura  e das propriedades físico-
químicas de um polímero, está relacionado à organização 
estrutural: fase amorfa ou fase cristalina. Modelos 
atomísticos podem ser gerados para estruturas amorfas 
a partir das confi gurações das cadeias poliméricas18,19, 
e simulações de Dinâmica Molecular (MD) podem 
fornecer acesso direto às estruturas poliméricas como 
um método mais preciso para interpretar as medidas 
espectroscópicas obtidas por PALS (Positronium 
Annealing Life-time Spectroscopy) em  sistemas de 
poliestireno e policarbonato20.
 No desenvolvimento de materiais para a indústria de 
alimentos, pesquisas em MD têm sido empregadas para 
estudar as ligações de hidrogênio em alguns açúcares21,22; 
nos mecanismos de difusão, como em misturas água-
carboidrato23; e na reologia dos policarboidratos24. 
Mudanças nas propriedades de interface, decorrentes das 
modifi cações no fi m da cadeia polimérica para bisfenol-A-
policarbonato (BPA-PC), foram modeladas por cálculos 
ab initio, usando a teoria do funcional da densidade 
(DFT), para a adesão na superfície Ni (111)25. A Figura 
1 mostra um exemplo de uma conformação possível para 
BPA-PC modifi cado com p-terc-butilfenol. Como a sub-
molécula de benzeno não alcança uma distância ótima 
para a adsorção, essa conformação é puramente repulsiva.
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Nanomateriais
 Existe uma vasta aplicação das metodologias 
computacionais na área de novos materiais, buscando o 
entendimento das propriedades atômicas e moleculares 
em escala nanométrica – como na fabricação de fi os 
condutores bastante fi nos, decorrente da miniaturização 
de aparelhos eletrônicos –, e a criação de circuitos em 
nanoescala. Moléculas aromáticas empacotadas com 
tetratiofulvaleno (TTF), mantidas juntas por ligações 
covalentes, podem funcionar como conduítes. Cálculos de 
mecânica molecular das distâncias entre os fi os paralelos 
formados estão de acordo com as medidas experimentais 
obtidas por microscopia de varredura por tunelamento, e 
também foram empregados para quantifi car o acoplamento 
eletrônico entre moléculas adjacentes26. 
 A modelagem computacional de nanotubos de 
carbono possibilita o estudo e o desenvolvimento de 
compósitos sem o gasto com os altos custos desses 
nanotubos purifi cados. Propriedades de compósitos 
polímero/nanotubo como ligação, estrutura e as 
propriedades térmicas e mecânicas podem ser avaliadas 
por modelagem computacional27-29. Como exemplo, tem-
se a infl uência da funcionalização química no transporte 
térmico em nanotubos com grupos fenila quimicamente 
ligados, Figura 2.

Figura 2: Grupos fenila ligados ao nanotubo de carbono. Retirado de [29].

Catálise
 A possibilidade de prever e modifi car as etapas 
determinantes da velocidade em reações químicas, 
crucial no planejamento de novos catalisadores, está 
relacionada à estrutura superfi cial do catalisador. As 
barreiras de ativação e freqüências vibracionais para o 
estado de transição podem ser calculadas por métodos 
quânticos, o processo reativo pode ser modelado pela 
teoria do estado de transição, e a simulação cinética 
pelo método de Monte Carlo. Essa abordagem permite 
estimar velocidades de reações em superfícies sólidas 
sob condições similares às usadas em processos 
industriais30, como na oxidação catalítica de monóxido 
de carbono em presença de óxido de rutênio (reação que 
ocorre em catalisadores automotivos).
 Óxidos metálicos são promissores catalisadores 
em estudos ambientais sobre a interação desses óxidos 
com poluentes atmosféricos, como NO, H2S, SO2 e CO. 
Estudos teóricos são aplicados para estimar as energias 
de ligação dessas moléculas em várias superfícies 
(metais, óxidos metálicos e óxidos metálicos mistos), 
e os possíveis caminhos reativos31-33. A Figura 3 ilustra a 
quimissorção de NO2 em MgO (1 1 1) dopado com cromio. 
Os elétrons no nível 3d do cromo, acima da banda de 
valência do MgO, levam a uma forte ligação do poluente 
(NO2), facilitando a dissociação da ligação NO.
 Existe, ainda, uma série de aplicações da modelagem 
molecular em novos materiais como  semicondutores34, 

35, transistores feitos a partir de fi lmes orgânicos36, 
organocatálise enantiosseletiva em síntese orgânica37, 
extração de solventes38, aplicações em biologia 
molecular39, alimentos40 e no desenvolvimento de 
novas drogas41,42.

Figura 1: Possível conformação de BPA-PC 
terminado com p-terc-butilfenol. Retirado de [25].
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Conclusões
 Uma melhor compreensão das interações atômicas 
e moleculares leva a novas previsões experimentais 
e à disponibilidade de novas fronteiras tecnológicas. 
Diversos ramos da ciência, voltados diretamente à área 
tecnológica, já empregam a modelagem computacional, 
uma vez que as ferramentas disponíveis, assim como 
suas potencialidades, permitem novas descobertas nos 
campos da Química, Física, Biologia e Engenharia. 
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