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Materiais Cristalinos Funcionais
e Desenvolvimento Tecnolégico
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O estudo de novos materiais e o conhecimento estrutural da matéria ¢ de
grande importancia para a ciéncia, neste trabalho ¢ feita uma relagdo entre o
estudo molecular, via difracdo de Raios X, através do método cristalografico e o
desenvolvimento tecnoldgico. E apresentado uma descrigdo dessa metodologia,
amplamente aplicada para determinagao estrutural de materiais solido cristalinos.
Assim, sdo demonstrados alguns exemplos de novos materiais resultantes do
estudo da biodiversidade molecular.
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The study of new materials and the structural knowledge of the matter has
great importance for science, in this work a relation is made between the molecular
study, through diffraction of X-rays, through the crystallographic method and the
technological development. A description of this methodology, widely applied for
structural determination of crystalline solid materials, is presented. Thus, some
examples of new materials resulting from the study of molecular biodiversity are
demonstrated.
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Apresentacdo

O avango tecnologico e o desenvolvimento de novos
materiais estdo em uma nova era, impulsionada pela busca do
bem-estar humano, demandando cada vez mais dos recursos
naturais. Os estudos multidisciplinares sdo a chave para
explicar fendmenos da natureza, estruturas de novos materiais
¢ demais caracteristicas necessarias aos avangos tecnologicos
gerados pelo desenvolvimento de novos produtos e processos.
Tais avangos exigem uma descri¢do minuciosa dos materiais
e de suas moléculas. Dentre os diversos métodos e técnicas,
o método cristalografico destaca-se, no que tange a acurada
descricao estrutural de um composto, devido a alta resolugido
com que se pode descrever a densidade eletronica 2.

A Cristalografia ¢ o estudo dos cristais, de sua estrutura ¢
propriedades fisicas, assim o entendimento da estrutura interna
dos materiais pode ser aplicado na otimizagao de propriedades
mecanicas. Com isso, cristaldgrafos tém participado no
design e desenvolvimento de materiais, na metalurgia e
na engenharia de ceramica. Novas técnicas para investigar
estruturas e defeitos de materiais estdo sendo constantemente
desenvolvidas usando métodos de difracdo de raios X,
néutrons e elétrons. O trabalho dos cristalografos ¢ crucial para
projetar novos materiais, como os quasicristais e o grafeno,
que surgem como materiais de promissora aplicabilidade no
futuro proximo?’.

O método ¢ baseado no fendmeno da difragdo que ocorre
devido a interacdo da radiacdo eletromagnética com a matéria
cristalina, ndo necessitando conhecimento algum a respeito do
composto a priori'. Seu principal objetivo é a determinagio da
disposi¢do tridimensional dos atomos da estrutura molecular
para compostos no estado cristalino, ¢ com isso a construcao da
densidade eletronica a partir das amplitudes e fases dos fatores
de estrutura*. Sua importancia na caracterizagio dos materiais
e o entendimento de seu comportamento, quando aplicado por
diferentes propositos, se tornou de tdo grande importancia, que
0 ano de 2014 foi eleito, pela Organizacao das Nagdes Unidas
, 0 ano Internacional da Cristalografia.

Ha muito se reconhece que uma visdo abrangente do
sistema climatico pode ser alcangada pela adocdo de uma
perspectiva termodinamica. Duas abordagens principais
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podem ser visualizadas ao longo desta linha. Na primeira,
o foco estd nos mecanismos dindmicos ¢ processos fisicos
responsaveis pela transformagdo da energia de uma forma
para outra. Na segunda abordagem, a énfase recai na andlise
da irreversibilidade do sistema climatico e, principalmente, da
produgdo de entropia®. As mudancas climaticas e a redugdo
da disponibilidade de combustiveis tem sido discutida por
todo o mundo, demandando estudos multidisciplinares para
o desenvolvimento de novas tecnologias, contribuindo para
o avanco da engenharia’. Esta abordagem foi intensificada
no século XXI, periodo marcado pela expansdo tecnologica
e sua utilizagdo para modelagem estrutural e simulagdo de
dados, incluindo neste contexto, desenvolvimento de novos
materiais. Para o setor energético, as principais mudangas
estdo associadas a pesquisas de novos combustiveis,
juntamente com itens correlacionados, incluindo os aditivos
e componentes mecanicos que podem tornar viavel o uso
sustentavel destes. Desta forma, o método cristalografico,
por meio da difragdo de raios X de monocristais ¢ a difracao
de raios X pelo método do pd, representam uma das técnicas
mais utilizadas para a determinagdo estrutural. Assim,
todos os materiais cristalinos na natureza, se inorganicos,
organicos ou bioldgicos, macroscopicos ou microscopicos,
tem suas proprias propriedades quimicas e fisicas, com forte
dependéncia em sua estrutura atomica.® Entdo, a cristalografia
¢ de suma importancia para descrever as funcionalidades dos
materiais ¢ seus componentes quimicos.

Cristalografia e Materiais
Cristalinos Sélidos

Um material cristalino pode ser classificado observando-
se a forma pela qual estdo organizados seus atomos ou ions,
uma caracteristica desse tipo de material ¢ que os atomos estdo
posicionados em um arranjo periodico ao longo das distancias
atomicas apresentando um agrupamento atdmico ordenado
que se repete tridimensionalmente. Em um cristal ideal, este
arranjo em torno de um ponto especifico deve ser igual ao
arranjo em torno de qualquer ponto da rede cristalina’®.

O trabalho de determinacdo da estrutura tridimensional,
através da cristalografia de raios X, envolve as seguintes etapas'®:
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(1) coleta de dados, (2) processamento dos dados, (3) resolucao
da estrutura, (4) refinamento, (5) validagdo ¢ analise do modelo
cristalografico e (6) depdsito no banco de dados apropriado.
Essa técnica difratométrica, através da lei de Bragg!!, fornece
o conhecimento tridimensional da estrutura molecular — a nivel
atomico — para compostos no estado cristalino. A resolugcdo
da estrutura estd associada a obtencdo da fase ¢(h) para cada
reflexdo medida, de forma que seja possivel a construgdo da
densidade eletronica p(r)' através da Equagio 1:

p(r) = %; F(h)expi[-2mh 1] = %Zh: |F(h)|expi[-2mh *r + @(h)] (l)

onde V ¢ o volume da cela unitaria ¢ F(h) é o fator de
estrutura na forma complexa, sendo seu modulo |F(h)
proporcional a intensidade da reflexdo medida para direcao
h. A quantidade her corresponde ao produto escalar entre o
vetor espalhamento no espago reciproco h e o vetor posi¢ao
no espago direto r. O problema da fase fica evidente através
da Eq. (1), uma vez que o conhecimento da fungio p(r) para
cada posigdo r da cela unitaria depende do conhecimento
das fases @(h). Sua solugdo para a cristalografia de pequenas
moléculas em geral ¢ obtida através dos Métodos Diretos’
e/ou do Método de Patterson’. As posi¢des atomicas
correspondem aos pontos de maximo da densidade
eletronica p(r).

O refinamento ¢ o procedimento de minimizagdo da
discordancia entre os modulos dos fatores de estrutura
observado |F(h)lobs e calculado |F(h)|cal, realizando
pequenas modificagdes nos pardmetros atdmicos a nos
parametros atdmicos [portanto das fases ¢@(h) calculadas]
determinados para a estrutura aproximada. Através da
sintese de Fourier'®, atomos podem ser acrescidos e ter seus
parametros também refinados. O principio utilizado é o dos
Minimos Quadrados'' em que a soma dos erros ao quadrado
¢ minimizada através da funcdo M dada por:

M =3 w[F(0),, - F@),, ] @)

h
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onde w ¢ o peso atribuido a cada reflexdo, inversamente
proporcional ao desvio padrdo o, que estd associado a
medida da reflexao h.

O refinamento € um processo interativo na constru¢do
do modelo cristalografico, guiado pela convergéncia
cristalografica dos dados associada a consisténcia quimica do
modelo obtido. Caso esses dois critérios venham a divergir,
prevalece a convergéncia cristalografica levando a modificagao
do modelo quimico inicialmente esperado. Em geral, Os
programas mais comuns utilizados para resolucéo da estrutura
sdo*: SHELXS'?, SIR" e/ou DIRDIF', e os programas mais
utilizados para refinamento sdo: SHELXL' e/ou SIR®.
Finalizado o trabalho de constru¢do do modelo estrutural,
todas as informagoes cristalograficas podem ser armazenadas
num arquivo padrio denominado CIF (Crystallographic
Information File)", adotado em 1991 pela IUCr (International
Union of Crystallography). Esse formato de arquivo armazena
cada aspecto da informagdo cristalografica através de um
codigo para o item (ex: symmetry cell setting) seguido
do respectivo valor ou resultado (ex: monoclinic), ambos no
formato ASCII. Dessa forma, o intercambio das informagdes
cristalograficas ¢ viabilizado e, embora seja possivel construir
esse arquivo utilizando algum editor de texto, ele é usualmente
gerado como uma fungdo particular dentro do conjunto de
programas utilizados em cristalografia. Cabe destacar que o
formato CIF pode ser utilizado como fonte de informagao
estrutura de um composto em estudos de Quimica Teodrica.

As estruturas cristalinas apresentaram  diferentes
conformagdes moleculares. No entanto, podem ser observados
entre estruturas de umamesmamolecular, pequenas diferengas
estruturais, afetar drasticamente o empacotamento observado
no estados solidos. Adicionalmente, distintas aplicagdes
dessas moléculas podem ser observadas dependendo da
formacgao de diferentes arranjos supramoleculares'.

As estruturas supramoleculares estdo relacionadas as
moléculas da mesma maneira que as estruturas moleculares
estdo relacionadas aos 4tomos. Embora os 4tomos
desempenhem um papel critico nos paradigmas da quimica,
¢ a estrutura molecular que geralmente esta no centro da
quimica de muitos materiais tecnologicos ¢ bioldgicos.
Por relagdes de vizinhanga em quimica supramolecular
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queremos dizer que duas moléculas estdo proximas umas
das outras durante um certo periodo. Durante este periodo
de tempo, as duas moléculas podem ser consideradas ligadas
independentemente da natureza da ligacdo e da razdo
pela qual os atomos estdo proximos um do outro e desse
fendmeno surge a relagdo estrutura-atividade (ambiental,
biolodgica, etc) de um composto'”.

A superficie de Hirshfeld (HS)'® ¢ utilizada para obtengao
de informagoes relacionadas aos contatos intermoleculares de
um composto (estruturas supramoleculares), sua constru¢ao
¢ baseada na densidade eletronica de uma molécula em uma
estrutura cristalina'®®, O estudo de interagdes moleculares
através de HS auxilia no entendimento do arranjo molecular
de um composto uma vez que permite analisar as ligagdes
de hidrogénio classica (O-H:--N, O-H---O e N-H:--O) ou
nao classicas (C-H:--O) por meio de mapeamentos (de, di e
dnorm)"?'. A teoria descrita por Hirshfeld'® define uma fungao
peso para cada atomo em uma molécula. Em analogia a isso
define-se uma nova fungdo peso para uma molécula em um
cristal:

Z pﬂ (r) pp)'omolem[e (r)

w (r) _ asmolecuie

Z pa (r) i ppror:y:!a[ (r)

ascrystal

(€))

onde o numerador é a soma das densidades eletronicas
médias dos atomos de uma molécula e o denominador é
a soma das densidades eletronicas dos atomos da amostra
cristalina. Podemos ainda definir w(r) como:

moltlecule r
W('.I") = M (4)

Perystal (T)

Desta maneira, a forma da superficie sera dada pela
distribuicdo eletronica das moléculas no espaco’. As HS
podem ser geradas em trés tipos de mapeamentos distintos,
Figura 1.
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Normalizada

Figura 1. Representacdo da superficie de Hirshfeld apresentando
diferentes fungdes mapeadas (d,, d; e normalizada) para uma estrutura
cristalina com duas metoxi chalconas em sua unidade assimétrica?

A superficie d_ representa a distdncia de uma molécula
externa até a HS, ja a superficie d. representa a distancia
da molécula interna até a HS, como mostrado na Figura 2.
As regides representadas em cores mais escuras indicam a
presenga de um contato intermolecular mais intenso.

Superficie de Hirshfeld
representativa

Figura 2. Representacao das distancias de e di na HS.
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Para a superficie d essas regides sdo caracterizadas
como regides receptoras de contato intermolecular. Por
outro lado, na superficie d. as regides mais escuras indicam
locais em que a molécula atua como doador em um contato
intermolecular’. O ultimo tipo de mapeamento , HS
normalizada (dnorm), ¢ formado pela combinagdo das
superficies d_ e d, representando todas as regides de contatos
intermoleculares mais intensos, independente se é receptor
ou doador”. A Figura 3 representa outro tipo de analise de
contatos intermoleculares, feito através de uma projecao
bidimensional chamada de fingerprint (impressao digital). O
objetivo ¢ mapear todas os contatos da molécula em estudo,
assim o grafico bidimensional é gerado pela projegdo de
d, versus d, apresentando a contribuicdo percentual de
cada tipo de interagéo presente®. O fingerprint também é
capaz de evidenciar a presenca ou auséncia de um contato
molecular especifico, por exemplo, a ligagdo de hidrogénio
classica'.

d e

2.4
2.2

2.0

[SA=30) To T rE Te 1 8] £

Figura 3:Fingerprint: representagio bidimensional (d, versus d,) das
interagdes presentes em uma molécula.

As HS aqui representadas sdo consolidadas na literatura.
Temos ainda outros dois tipos de mapeamentos, curvada e
indexada. A primeira permite analisar a planaridade de uma
molécula enquanto que a segunda auxilia na identificagdo
de interagdes tipo (n---w e C-H---1)"°.
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Materiais Cristalinos

INOVACAO NA PERCEPTIVA AMBIENTAL

A investigacdo dos processos ambientais através dos
mecanismos da intera¢do entre biodiversidade e ambiente,
por meio da modelagem molecular, ¢ uma metodologia
capaz de ampliar o entendimento das propriedades dos
compostos ¢ direcionar a obten¢do de novos produtos, em
potencial, que tenham uma importancia socioecondmica?.
Dentro da biodiversidade, destaca-se a biodiversidade
molecular, ou seja, diferentes moléculas de uma mesma
classe. A biodiversidade molecular pode ser entendida
em dois niveis: o quimico e o estrutural, esse Ultimo o
mais amplo®. Nessa investigagdo, o alinhamento entre as
propriedades, na relagdo com a atividade, permite inferir
sobre os produtos ambientais.

Um exemplo de compostos cristalinos aplicados a
solugdes voltadas ao meio ambiente que tem chamado
ateng¢do no meio cientifico, e que também tem sido objeto de
estudo?>?3%por parte do grupo de quimica tedrica e estrutural
de Anapolis (QTEA) sdo as chalconas. Quimicamente
esses sdo compostos organicos que pertencem a familia dos
flavonoides, sendo abundantes na natureza e de facil sintese
em laboratorio. Estruturalmente, elas apresentam uma
cadeia aberta no qual dois anéis aromaticos estdo unidos
por um sistema carbonil o,B-insaturado®'.

Dentre as diversas aplicagdes das chalconas em
processos e produtos ambientais, descritos na literatura,
podemos destacar alguns trabalhos. Uma revisao foi feita ao
abranger a fotoquimica e a atividade bioldgica de chalconas
naturais mostrando o potencial da pesquisa com esses
compostos nos campos da farmacobotanica, biotecnologia
e estudos medicinais.’! Outro trabalho reportado mostra
uma chalcona, que complexada ao ion Fe*, demonstrou
potencial de aplicagdo em processos ambientais Vvisto
que esse complexo permite a deteccdo seletiva de ions
cianeto em sistemas aquosos, tais ions apresentam elevada
toxicidade no meio ambiente.*> Também baseado em uma
chalcona, foi sintetizado um sensor de fluorescéncia capaz
de remover por completo, com auxilio de uma membrana
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de separacdo adequada, o fon Fe*" de amostras de dguas.™
Em paralelo, outro estudo com um agregado de chalcona,
combinado com o ion AI**, teve o intuito de desenvolver
um método fluorimétrico para determinacdo desse ion em
amostras de agua*. Outro resultado obtido foi na sintetize
de uma série de analogos de chalconas e alguns de seus
derivados no intuito de estudar sua atividade larvicida
frente o Culex quinquefasciatus (associado a elefantiase).?
Além disso, foram realizados estudos de métodos
analiticos para determinacdo de chalconas no estudo de
fitotoxinas naturais em matrizes ambientais como agua de
superficies, efluentes de tratamento de agua, solo, etc.’
Outros estudos concluiram que a utilizagdo de chalconas
pode levar a descoberta de novos compostos nematicidas
que apresentam uso potencial, como ingredientes ativos,
no manejo de culturas.’” Contudo, estudos de docking
molecular em estruturas fotoquimicas que possuiam alvos
de proteinas do virus da dengue ¢ as chalconas se mostram
como um dos grupos que mais fortemente se ligam nos
alvos moleculares do virus da dengue.’® Desta mesma
forma, foram demonstrados eventuais novas aplicacdes de
chalconas na protecdo de cultivos e pesticidas organicos
e para controle de plantas daninhas.*® Em vista disto,
foram ultilizados estudos de andlise quantitativa da
relagdo estrutura-atividade em uma série de chalconas e
esses mostraram que grupos substituintes retiradores de
elétrons, no anel cetonico, geram bons agentes pesticidas®.
A Figura 4 apresenta estruturas de chalconas e analogos de
chalconas.

O crescimento da populagdo mundial demanda por
uma agricultura altamente produtiva. Dessa forma, desde
a década de 50, novas tecnologias tém sido inseridas no
processo de produgdo agricola*“. Estas envolvem, em
sua maioria, o uso de ingredientes agroquimicos (IAQs)
formulados como defensivos agricolas (pesticidas,
herbicidas, inseticidas, etc). Defensivos agricolas de alta
eficiéncia ¢ minimos impactos ambientais sdo desejaveis
nas praticas agricolas uma vez que quaisquer ameacgas a
produtividade tém impacto social e econdmico*.

As investigacdes de novas formas solidas, dentre elas
a de TAQs, tem se intensificado nas discussdes cientificas
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Figura 4. Trés diferentes analogos de chalconas sdo representados por (a),
(b) e (c). Elipsoides representados ao nivel de probabilidade de 50% (esq)
e superficies de Hirshfeld normalizadas mostrando regides de contatos
intermoleculares (dir). Os atomos de H sdo mostrados como esferas de
raio arbitrario.

constituindo-se como uma importante e promissora area
de pesquisa*’. Estes estudos se concentram na area de
engenharia de cristais, que pode ser definida de forma
objetiva como o design racional de sélidos moleculares
funcionais, ja, uma definicdo mais detalhada, aborda a
engenharia de cristais como o entendimento das interagdes
intermoleculares no contexto do empacotamento cristalino
e na utilizacdo de tal entendimento no design de novos
solidos com as propriedades quimicas desejadas’'.

A otimizacdo de propriedades fisico-quimicas de IAQs
e o grande potencial na expansdo e geragdo de propriedade
intelectual de compostos ativos #3233 tem despertado o
interesse de industrias nesse campo de pesquisa uma vez
que o planejamento de modificagdes cristalinas proporciona
a redugdo nos custos do desenvolvimento de agentes
agroquimicos, logo, resulta em impactos sobre o aspecto

Jul / Dez de 2017



econdmico, manufatura e comercializacdo destes ¢ e
por possuirem propriedades fisico-quimicas diferentes da
forma convencional, elas constituem inovagao tecnoldgica.

Em linhas gerais, o que se deseja ¢ uma variagdo de
propriedades que leve a compostos mais adequados para
uma dada aplicagdo e isso pode ser obtido na diversidade de
formas sélidas que um IAQ pode apresentar. A necessidade
de otimizagdo fica evidente quando problemas tais como
a natureza amorfa de formas solidas, a estabilidades/
solubilidade da formulagdo liquida, e transformagdo
polimorfica sdo identificados”. A propriedade que
determina a disponibilidade do defensivo agricola para
atuacdo no alvo ¢ a solubilidade, além disso, normalmente,
os defensivos disponiveis no mercado sdo agentes soluveis,
porém, devido a processos de degradagdo, lixiviacdo e
deriva, exibem uma limitada eficdcia. Como consequéncia,
estimula-se a aplicagdo demasiada e excessiva, resultando
muitas vezes em problemas ambientais®®.

Novas formas solidas de herbicidas ¢ pesticidas ainda
sdo um campo relativamente inexplorado. Uma melhor
compreensdo das propriedades de estado sélido das novas
e das formas existentes desses ingredientes ativos pode
representar um poderoso acréscimo de know-how para a
inddstria e um desafio para os quimicos de estado sélido,
na investigacdo e na busca de novos cristais moleculares
e multiplas formas cristalinas. Na literatura podemos
encontrar pesquisas que buscam desenvolver novas formas
solidas de diversos agroquimicos, sempre na perspectiva
de obter compostos com propriedades otimizadas, mais
amigaveis ao meio ambiente e. se possivel, com potencial
paranovas aplicagdes. O primeiro exemplo que mostraremos
¢ o do herbicida bentazona (2,2-didxido de 3-isopropil(1H)-
benzo-2,1,3-triadizin-4-ona), pertencente ao grupo quimico
das benzotiadiazinonas, sendo um agroquimico da classe
toxicoldgica I (extremamente toxico).

Através de técnicas de cristalizagdo em solugdo e
diretamente no estado so6lido, foram caracterizados dois
novos polimorfos do Bentazon.”. A forma comercial
desse herbicida ¢ uma mistura de dois polimorfos e até a
publicagdo de seu trabalho apenas a estrutura cristalina
de um deles® havia sido publicada. Em longo prazo, a
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utilizagdo de bentazona pode causar efeitos danosos ao
ambiente aquatico por ser altamente mével e persistente no
meio ambiente®!, estudo futuros poderdo mostrar se essas
novas formas sélidas sdo capazes de contornar ou minimizar
esses efeitos. Uma oportunidade de pesquisa nessa area esta
na busca de novas formas solidas do metomil, este € um
inseticida da classe dos carbamatos que exibe atividade
contra as principais pragas de Lepidoptera, Coleoptera,
Diptera e Hemiptera, que afetam o algodao, soja, milho,
frutas e vegetais.E muito toxico para mamiferos sendo
classificado pela Agéncia de Protecdo Ambiental dos EUA
como pesticida de uso restrito de Classe I.

Recentemente descobriu-se que a mais relevante
praga do milho, a Spodoptera frugiperda, conhecida
como lagarta-do-cartucho, tem apresentado resisténcia ao
metomil, inseticida muito usado no combate ao problema.
Segundo especialistas, a taxa de mortalidade das lagartas
em estudo no estado do Mato Grosso ficou entre 15% e
30%, o que ¢ considerado um baixo indice de efetividade
(50% seria o ideal, uma vez que a morte de muito menos do
que a metade, ¢ indica de que ha problema de resisténcia)®.
Até o momento sdo conhecidas quatro formas cristalinas do
metomil®-%3,

O herbicida metribuzin, [4-amino-6-tert-butil-3-
metiltio-1,2,4-triazina-5-(4H)-ona] pertence ao grupo das
triazinas e, comercialmente, se apresenta em duas formas:
p6 molhavel ou suspensdo concentrada. Sua estrutura
molecular cristalograficamente elucidada®® foi publicada
em 1989. No Brasil, estd registrado para controle de
plantas daninhas mono e dicotiledoneas, sendo aplicado
em pré e pos-emergéncia das plantas daninhas da cultura
da cana-de-agucar (entre outras)®’- Uma problematica do
metribuzin vem do fato de que doses elevadas em
soja induzem aumentos na fitotoxicidade das plantas e,
consequentemente, redug¢do no vigor dassementes, o efeito
residual de metribuzin aplicado em pré-emergéncia,
potencial ~ de armazenamento e pior
desempenho da semente na fase de estabelecimento no
campo®. A obten¢do de novas formas solidas do metribuzin é
apresentada em um estudo® onde pesquisadores, utilizando
variagdo na polaridade do solvente, identificaram que o

causa menor
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metribuzin exibe comportamento polimoérfico, cristalizando
como placas e agulhas, gerando diferentes conjuntos
moleculares resultantes de um delicado equilibrio de forgas
intermoleculares fracas, dessa maneira, duas modificagdes
polimérficas  desse herbicida foram estruturalmente
caracterizadas.

Por fim, apresentamos um estudo acerca do
herbicida Picloram (4cido 4-amino 3,5,6 tricloro-2-
piridinacarboxilico), muito utilizado no controle de plantas
daninhas dicotiledoneas arbustivas e arbdreas, em pds-
emergéncia e em pastagens. Esse herbicida pertence ao
grupo dos mimetizadores de auxinas destacando-se pelo
alto periodo de atividade residual no solo caracteristica que
impede o cultivo a curto prazo de varias espécies agricolas
nao seletivas e também pelo alto risco de contaminagdo
do lengol freatico”. Embora sua estrutura cristalografica
ainda ndo tenha sido relatada, a do seu sal de guanidinio
¢ conhecida’, além disso, recentemente foi publicada uma
estrutura de um sal sddico do picloram™. Isso demonstra
as muitas oportunidades de desenvolvimento e obtengdo de
novas formas solidas que possam vir a resolver as diversas
problematicas envolvidas no uso de agroquimicos.

INOVACAO NA PERSPECTIVA ENERGETICA

As mudancas climaticas tém estimulado estudos que
geram novas politicas ambientais e consequentemente,
novas tendéncias. Uma das principais preocupagdes
¢ o nivel de emissdo atmosférica que vem crescendo.
Como exemplo disso, de acordo com as projecdes do
Intergovernmental Panel on Climate Change, a partir
do ano de 2015, a concentragdo de CO, na atmosfera era
400 partes por milhdo (ppm), enquanto ¢ previsto que
em 2040 aumente para 450 ppm, resultando no aumento
da temperatura global em 2°C.”> Como mecanismos
paliativos, o governo incentiva o uso dos biocombustiveis
e sistemas de tratamentos posteriores, por meio de sansdes
de lei e outros mecanismos politicos. Para a construgido do
estado de arte e identificagdo de todas as possibilidades
relacionadas com conquistas ambientais, a cristalografia
surge como uma ferramenta para a compreensdo das
moléculas e descri¢ao de suas propriedades.
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Entre estas alternativas tecnoldgicas de combustiveis,
a base hidrogenada em células combustiveis vem
sendo aplicada para geragdo de energia. O hidrogénio
apresenta algumas vantagens em relagdo aos combustiveis
convencionais, como por exemplo, energia contendo trés
vezes melhores que os outros. As células combustiveis
sdo uma transformag@o eletroquimica que converte
energia quimica em energia elétrica, combinando um
atomo de oxigénio em dois atomos de hidrogénio e
energia termal. Além disso, neste processo de geragao de
energia ¢ produzido apenas dgua, na qual é benéfico ao
meio ambiente. Entretanto, para aplicar este componente
como combustivel, é necessario estabilizar o mecanismo
de seguranca para armazenar ¢ transportar. Por meio da
Cristalografia componentes baseados em zinco e oxigénio
tem sido caracterizado como tanques de combustiveis
moleculares, considerando que eles tém a capacidade de
separar hidrogénio em baixas pressdes e temperaturas
ambientes™. Entdo, a Cristalografia pode ser aplicada
para definir estruturas moleculares oferecendo subsidio
por elucidacdo molecular e corresponder com aplicagdes
tecnologicas.

Concluséo

O termo inovacdo engloba a introdu¢ao de algo novo.
Inovagdes bem-sucedidas recuperam os custos para
inventa-las e implementa-las, além de ser um prémio para
aqueles que estavam dispostos a assumir o risco de investir
nelas. Tal defini¢do vale apenas para inovagdes que possam
ser aplicadas e, portanto, aceitas pelo mercado. No caso de
farmacos, vitaminas e agroquimicos a inovagao condiciona-
se pela natureza dos organismos vivos. A engenharia
de cristais visa melhorar e controlar as propriedades dos
materiais de tais ingredientes biologicamente ativos e pode
contribuir substancialmente para atender as inovagdes
demandadas nos mais diversos setores da cadeia produtiva.
Com a contribui¢do de cristalografos, foi possivel entdo
a elucidacdo estrutural de diversos principios ativos de
medicamentos e biomoléculas, estas de suma importancia,
tais como a Vitamina B12, a penicilina, a insulina e até o
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DNA, haja vista que sdo grandes exemplos de uma inovagao
bem aplicada.

Esta metodologia permite definir a composi¢ao da
estrutura molecular relacionando-as com suas propriedades.
E claro que a elucidagio completa do método cristalografico
e a imensa gama de sua aplicag@o envolve diversos outros
conceitos nao abordados aqui, porém, fica evidente que
sempre que se fala de inovacdo e tecnologia, é mérito
destacar a importancia do estudo dos materiais cristalinos.
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