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O Entendimento Estrutural de Moléculas
Organicas e suas Aplicacoes como Aditivos
para Biocombustiveis

Vitor S. Duarte & Hamilton B. Napolitano

As mudangas climaticas e a escassez de recursos naturais representam
ameacas globais que afetam a sustentabilidade dos sistemas econdmicos.
Para enfrentar esses desafios, solu¢des estdo sendo desenvolvidas, como a
reducdo das emissdes de poluentes e a busca por fontes de energia sustentaveis.
Embora o sistema econdémico dependa principalmente de combustiveis
fosseis, que causam poluicdo e sdo limitados, as energias sustentaveis,
como os biocombustiveis, estdo ganhando importdncia como alternativas
renovaveis. No entanto, a estabilidade dos biocombustiveis é um obstaculo a
ser superado, e solu¢des, como aditivos, estdo sendo pesquisadas. Este artigo
aborda as implicacdes dos biocombustiveis, os desafios que enfrentam e
como a pesquisa estrutural e tedrica pode contribuir para o desenvolvimento
de aditivos para melhorar sua estabilidade.
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Climate change and the scarcity of natural resources pose global threats that
impact the sustainability of economic systems. To address these challenges,
solutions are being developed, such as reducing emissions and exploring
sustainable energy sources. Although the economic system primarily relies
on fossil fuels, which cause pollution and are limited, sustainable energies
like biofuels are gaining importance as renewable alternatives. However, the
stability of biofuels is a hurdle to overcome, and solutions, such as additives,
are being researched. This article discusses the implications of biofuels,
the challenges they face, and how structural and theoretical research can
contribute to the development of additives to enhance their stability.
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Introducdo

Na atualidade existem problemas de nivel global,
um destes problemas que ¢ transversal, é a escassez dos
recursos naturais que sao essenciais para manutencdo
da vida.'"? Dividimos os recursos em duas categorias:
renovaveis e ndo renovaveis, a diferenga entre eles
¢ o tempo de reabastecimento, sendo que os ndo
renovaveis sdo esgotados gradualmente ao longo do
tempo. Eles ndo podem ser naturalmente reabastecidos
dentro de um curto periodo em comparagdo com sua
taxa de consumo, podendo levar milhares de anos
para renovagdo, como os combustiveis fosseis.>* Neste
contexto energético, deparamo-nos com uma quantidade
limitada de combustiveis fosseis, ao lado do desafio da
poluigdo gerada por eles.

A queima de combustiveis fosseis ¢ um dos principais
responsaveis pela poluigcdo atmosférica.’ A combustio
destes combustiveis gera a emiss@o de diversos
poluentes e gases toxicos, como o didoxido de carbono
(C0O2), o dioxido de nitrogénio (NO2), o monodxido
de carbono (CO) ¢ o didxido de enxofre (SO2). Esses
gases sd0 em sua maioria sdo toxicos, estdo ligados a
intensificagdo do efeito estufa, mudancas climaticas e
por chuvas acidas.’ Estudos mostram que a cada ano o
numero de mortes causada pela polui¢do do ar aumenta
drasticamente, paises como China e india sdo os paises
com maiores indices, cerca de 1 milhdo de mortes cada
pais, com dados para o ano de 2015.°

Os principais combustiveis fosseis amplamente
utilizados sdo o petroleo, o carvdo mineral ¢ o gas
natural, representando coletivamente mais de 80% da
matriz energética empregada pela humanidade.”® Além
de ser associado a produg@o de combustiveis que geram
polui¢do atmosférica, o petroleo ¢ reconhecido como
um dos principais poluentes dos oceanos. Estima-se
que anualmente ocorram derramamentos de milhdes de
toneladas de petroleo nas aguas oceanicas.”!® Investir
em combustiveis provenientes de fontes renovaveis
como uma alternativa aos combustiveis fosseis ¢ uma
agdo fundamental para promover a sustentabilidade.
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Os biocombustiveis sdo provenientes de fontes
renovaveis, podendo ser obtidos de biomassa renovavel,
podendo ser uma op¢do aos combustiveis fosseis.! No
Brasil, o etanol e o biodiesel sdo os dois principais
biocombustiveis empregados. O etanol ¢ produzido a
partir da cana-de-agticar, enquanto o biodiesel ¢ derivado
de fontes renovaveis, como 6leos e gorduras. O biodiesel
¢ uma opcdo de combustivel promissora, além de
possuir menores niveis de emissao de poluentes quando
comparado a com outros combustiveis fosseis.'> Muitos
paises adicionam uma porcentagem de biodiesel ao diesel
comercial, atualmente o Brasil utiliza a porcentagem de
12% de biodiesel ao diesel (B12), e existem projegdes do
governo para que esse aumento seja gradativo a cada ano.
Em meio a tantas vantagens descritas para o biodiesel,
existem problemas relacionados a estabilidade oxidativa
do biodiesel que afetam diretamente as propriedades e
qualidade do produto.

Esse problema de estabilidade do biodiesel afeta
desde o processo de produgdo até o consumidor final.!31
A nivel de estrutura molecular, o biodiesel ¢ composto
por uma mistura de ésteres metilicos ou etilicos,
sendo rico em insaturagdes com grupos oxigenados
polares, além do seu acentuado carater higroscopio
que retém mais agua no combustivel, contribuindo
para a proliferacdo de microrganismos, esses aspectos
contribuem efetivamente para que esse combustivel seja
mais suscetivel a degradacdo.!®'® A degradagdo desse
combustivel, pode deixa-lo improéprio para uso, podendo
gerar residuos no combustivel, que podem entupir o
sistema de alimentacgdo e danificar os motores.!*?° Todos
esses problemas que estdo relacionados a estabilidade
do biodiesel acarretam numa resisténcia do mercado e
dificultam sua consolida¢do na matriz energética. Logo
desenvolver meios de mitigar esses problemas se faz
necessario, tecnologias como aditivos que retardem
a oxidacdo e degradagdo do combustivel é uma opgdo
vidvel. Moléculas organicas podem ser utilizadas como
tais aditivos desde que apresentem propriedades como
antioxidante, antimicrobianas etc.
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Nessa revisdo, apresentamos uma breve descrigdo
do estado da arte para as implicagdes do uso dos
biocombustiveis, como os problemas que impedem
sua consolidagdo na matriz energética mundial, e
as possiveis solugdes. Nessa trajetoria descrevemos
como o entendimento estrutural e teérico pode auxiliar
no desenvolvimento e aplicacdo de uma molécula
bioativa que desempenhe o papel de um aditivo nesses
biocombustiveis. Novas moléculas organicas podem
ser investigadas através de uma abordagem estrutural
e tedrica em busca de fatores ¢ aspectos estruturais
que estejam ligados com as atividades necessarias em
um aditivo. A partir dos aspectos estruturais e tedrico,
ensaios experimentais podem ser realizados com maior
direcionamento e assertividade, o que pode economizar
tempo e recursos.

Biocombustiveis

Um biocombustivel é um tipo de combustivel
de origem bioldgica ndo fossil, produzido a partir
de processos que envolvem a biomassa e que
tem o potencial de substituir completamente os
combustiveis fosseis, normalmente derivados do
petrdleo e gas natural.?’?> O biodiesel é exemplo de
biocombustivel que pode ser obtido tanto de fontes
animais quanto vegetais?'>* que s@o renovaveis e
pode ser produzido com alguns residuos, como 6leos
utilizados em fritura ou sebo animal, cujo descartes
representam problemas ambientais.?! A Tabela 01
mostra alguns tipos de biodiesel produzidos. Além
ser um combustivel renovavel e uma fonte de energia
alternativa, o biodiesel apresenta baixo indice de
emissdo de poluentes, reduz em 78% as emissoes
liquidas de CO comparado a outros combustiveis
fosseis.”* Contudo, a utilizacdo do biodiesel esta
atrelada ao uso de aditivos, estes aditivos podem
ter sua origem em moléculas orginicas e sdo
fundamentais para conservar as propriedades fisico-
quimicas do combustivel.?
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Tabela 1. Alguns tipos de biocombustiveis produzidos.

Combustivel

Nome cientifico da
matéria prima

Biodiesel de palma%®*

Opuntia cochenillifera

Biodiesel de laranjeira®

Maclura pomifera

Biodiesel de seringueira?®

Hevea brasiliensis

Biodiesel de melancia®

Citrullus lanatus

Biodiesel de cardo-coalheiro®

Cynara cardunculus

Biodiesel de uma espécie de arvore?!

Terminalia bellirica

Biodiesel de mamona*

Ricinus communis

Biodiesel cardo-santo®

Argemone mexicana

Biodiesel de uma espécie de arvore®*

Millettia pinnata

Biodiesel de peixe®

Chondrichthyes

Biodiesel de colza®

Brassica napus

Biodiesel de uma espécie de arvore®’

Pongamia pinnata

Biodiesel de gergelim*®

Sesamum indicum

Biodiesel de Hibiscus®

Hibiscus sabdariffa

Biodiesel de uma espécie de arvore®

Madhuca longifolia

Biodiesel de pinhdo*

Jatropha curcas L.

Biodiesel de girassol*

Helianthus annuus

Biodiesel de abdbora®

Cucurbita

Biodiesel de uma espécie de planta*

Crambe

Biodiesel de uma espécie de planta®

Azadirachta indica

Biodiesel de uma espécie de planta®

Calophyllum inophyllum

Biodiesel de bagago"

Olea europaea L.

Biodiesel de amendoim*

Arachis hypogaea

Biodiesel de algoddo*

Gossypium hirsutum L.

Biodiesel de soja*

Glycine max

Biodiesel de farelo*

Oryza sativa

Biodiesel de azeitona*®

Olea europaea L.

Biodiesel de residuos de 6leo®

residuos de dleo vegetal

Implicagbes dos Biocombustiveis

e os Recursos Naturais

O mundo depende de energia, ¢ mais de 80% da energia

utilizada pela humanidade é proveniente de combustiveis
fosseis.”® A combustao destes combustiveis ¢ a principal fonte
de poluigdo atual, sendo direta ou indiretamente responsaveis
pelas mudangas climaticas, desencadeando catastrofes
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naturais, perda de recursos naturais essenciais a vida, extingdo
de espécies da fauna e da flora, e a destruigao de biomas.

De acordo com um monitoramento divulgado em 2018
pelo Instituto Brasileiro de Geografia e Estatistica (IBGE),
a poluicao tem causado perdas significativas de recursos
naturais no Brasil. Entre 2000 e 2016, o pais perdeu
cerca de 7,5% de sua cobertura vegetal, com uma area de
vegetagdo que diminuiu de 4.017.505 km?2 para 3.719.801
km2.51 Sabemos que essa perda de cobertura vegetal ndo
¢ exclusivamente causada pela polui¢do dos combustiveis
fosseis, mas incluem o desmatamento, queimadas,
expansdo das fronteiras agricolas etc. Segundo dados
divulgados pelo Instituto Nacional de Pesquisas Espaciais
(INPE) em 2018, o Cerrado Brasileiro perdeu cerca de
6.657 km?, indice que aumentou em 2020 para 7.340 km?
de area suprimida, atualmente a perda da vegetagdo do
Cerrado ¢ estimada em torno de 51%, além da poluicdo
que tem impactos negativos na fauna e flora do Cerrado,
o avanco do agronegécio ¢ um dos principais fatores
responsaveis pela supressdo de sua vegetagdo.>>* Sugerir
solugdes radicais, como conter a atividade agricola e
interromper completamente o uso de combustiveis fosseis,
¢ uma tarefa complexa devido a uma estrutura de cadeia
bem estabelecida, questdes politicas profundamente
enraizadas ¢ leis ineficazes para lidar com a poluigdo.
No entanto, devido a futura escassez dos combustiveis
fosseis e a necessidade iminente de reduzir as emissdes
de gases do efeito estufa, ha uma crescente demanda por
combustiveis mais limpos e renovaveis. A substituicao
dos combustiveis fosseis pelos biocombustiveis poderia
preservar e salvar os recursos naturais e biomas, ndo s6 do
Brasil, mas de todo mundo, através da redugao dos indices
de gases poluentes langados na atmosfera.

Problemas da Estabilidade do
Biodiesel

O biodiesel ¢ um combustivel altamente promissor,
apresentando diversas vantagens em relagdo a outros
tipos de combustiveis. Ele pode ser usado em motores de
ciclo diesel com algumas adaptacdes, ¢ biodegradavel,
tem baixos niveis de poluentes e ¢ menos toéxico do que
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os combustiveis fosseis convencionais.'>? Em veiculos de
combustio interna, produz reducdo de emissdes de CO2
e poluentes atmosféricos, além de favorecer a lubrificacao
do sistema de injecdo de combustivel aumentando a
durabilidade das pecas.”

Contudo, a baixa estabilidade oxidativa do biodiesel
¢ atualmente um ponto critico sendo uma barreira na sua
consolida¢do na matriz energética mundial.™*¢ A oxida¢ao
do biodiesel se caracteriza por uma reac¢ao de transferéncia
de elétrons ou hidrogénio de um composto para um agente
oxidante e afeta o combustivel em estagios iniciais de uso,
durante o transporte e o armazenamento, quando entra em
contato com ar, e quando expostos a altas temperaturas.’’ A
oxidagdo do biodiesel influencia significativamente na sua
qualidade, com o aumento da oxidacao, o biodiesel se torna
mais denso devido a hidrogenagao das ligacdes insaturadas,
tornando-o improéprio ao uso. A degradagdo do biodiesel
estd ligada a variagdes de outras propriedades fisico-
quimicas, como variag¢ao iodométrica, indice de peroxidos,
nivel de acidez e viscosidade cinematica. Nesse cenario, a
oxidacao do biodiesel pode contribuir com varios problemas
no sistema mecanico de um veiculo, causando corrosao
do motor e tubulagdes, além da obstrugao e formagao de
depositos no interior do motor.’>*® Para evitar a oxida¢ao do
biodiesel, existem alguns métodos, tais como a utilizagdo
de compostos com agdo antioxidante e conservantes como
¢ o caso dos aditivos.*

Aditivos para (Bio)Combustiveis

Como vimos, o biodiesel possui um problema
relacionado diretamente a sua estabilidade oxidativa,
portanto o uso de compostos que retardem a oxidagdo e
mitiguem esses problemas, se faz necessario. Os aditivos
sd30 compostos que retardam processos de degradacdo do
combustivel, melhoram seu desempenho e contribuem
para longevidade do motor e pecas do veiculo.®® A Figura
01 mostra a estrutura quimica de alguns dos aditivos
comerciais mais utilizados atualmente.

O desenvolvimento de um aditivo ¢ um processo
complexo que consiste em uma série de testes visando avaliar
o desempenho do composto, que vdo desde a elucidacdo
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molecular até a aplicagdo em misturas com combustiveis,
estabelecendo a relagdo entre estrutura molecular e
propriedades.! Como a oxidagdo do biodiesel é associada
com a proliferagdo de microrganismos (fungos ¢ bactérias)
que causariam sua oxidacao,**%*% compostos ou moléculas
com propriedades antimicrobianas ou antioxidantes sdo
desejaveis como aditivos.'>%’ Logo, a busca por moléculas
organicas com tais propriedades ¢ um caminho promissor
nesse contexto de biocombustiveis e aditivos. Pontuemos
que ndo ¢ qualquer molécula organica que ira apresentar
propriedades para alguma aplicagdo, existem classes de
moléculas e grupos funcionais que ao longo do tempo tém
se mostrado mais interessantes de uma perspectiva para
aplicagdo, a conformacdo estrutural também ¢ levada em
consideragdo, devido a relacdo entre estrutura e atividade
molecular.®®
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Figura 1. Estrutura quimica de alguns dos aditivos comerciais mais
utilizados atualmente.

MOLECULAS ORGANICAS COM POTENCIAL
PARA ADITIVOS DE BIOCOMBUSTIVEIS

Na literatura encontramos algumas moléculas com
atividades biologicas interessantes, vamos destacar
aqui 3 classes, as Chalconas, as Quinolinonas e os
Benzimidazois. As Chalconas (1,3-diaril-2-propan-1-
ona) sdo compostos organicos pertencentes a familia dos
flavonodides, obtidas em varios tipos de plantas ou por meio
de sintese,® 7' suas estruturas sdo formadas por dois anéis
aromaticos ligados por uma cadeia aberta formada por
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uma porg¢ao olefina ¢ um sistema carbonila a,f-insaturado,
com diferentes substituintes nos anéis aromaticos’®’!
(Figura 02(a)). Diversos trabalhos envolvendo chalconas
e seus analogos mostram a sua acdo antioxidante™7¢ e
antimicrobiana (antibactérias e antifungos).””3 Xue et al.
(2012)* realizou um estudo tedrico da estrutura-atividade
de chalconas-hidroxiladas com atividade antioxidante,
enquanto Mittelbach et al. (2003)%> mostrou a influéncia
de antioxidantes na estabilidade de oxidagao do biodiesel.

Encontramos alguns trabalhos que mostram diretamente
chalconas com propriedades para preservar a estabilidade
oxidativa de uma mistura diesel-biodiesel.*7 Da Silva et
al. (2018)% avaliou hidroxi-chalconas como alternativas
sintéticas para melhorar a estabilidade oxidativa do
biodiesel, Lenarddo et al. (2017)% cita o glicerol como
principal coproduto na produgdo do biodiesel e mostra
a utilizagdo de chalconas no processo do glicerol como
solvente na sintese organica e Piva ef al. (2013)¥ solicitou
uma patente no INPI sobre um grupo de chalconas com
aplicacdo como reagente antioxidante em biodiesel.

As Quinolinonas (l-aza-naftaleno ou benzo[b]
piridina) sdo compostos organicos de origem natural ou

891 sendo uma base tercidria fraca com carater

sintética,
aromatico heterociclico, sua estrutura possui dois anéis,
em que um carbono ¢ substituido pelo heteroatomo
nitrogénio (Figura 02(b)).°*** Muitos trabalhos mostram
atividades biologicas dessa classe de compostos, o nucleo
quinolinona ¢ comum em diversos farmacos comerciais
(nedocromil, ciprofloxacixo, norfloxacino, elvitegravir e
ivacaftor)’® e encontramos diversos estudos relatando
suas atividades antioxidante,’*'® antibacteriana'¢-'%4
e antifingica.’®'%1% O nacleo quinolinona pode ser
hibridizado com outras moléculas (com chalconas, por
exemplo), afim de potencializar alguma atividade desejada,
podemos encontrar em diversos trabalhos que citam
quinolinonas-chalconas (moléculas chalconas que contém
o nucleo quinolinona em sua estrutura quimica) com
diversas atividades bioldgicas, como antioxidante,'%!!!
antimicrobiana,!'>'¢ dentre outras.!'7-1?

Os benzimidazois também sdo uma classe de
moléculas orgénicas (naturais ou sintéticas) aromaticas
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heterociclicas formadas a partir do anel benzeno
e imidazol'?*'?* (Figura 02(c)). Benzimidazbis sdo
amplamente utilizados como farmacos'?® devido suas
propriedades antimicrobianas'*»'?® ¢ antioxidantes.'?*-!3!
Além disso, varios fungicidas comerciais sdo feitos a
base de benzimidazois, como o carboxin,'*? Benomyl,'*?
carbendazim!'** e thiophanate-methyl.135-137

Benzimidazol

o B Chalcona Quinolinona
0 O OO
a =
N A
(a) (b) (c)

Figura 2. Estruturas quimicas das Chalconas (a) Quinolinonas (b) e
Benzimidazois (c).

Entendimento Estrutural e
Tedrico de Moléculas

O conhecimento estrutural das moléculas ¢ fundamental
para determinar suas propriedades fisico-quimicas e
biologicas. A estrutura molecular descreve a organizagdo
dos atomos na molécula, bem como as ligagdes e interagdes
entre eles, o empacotamento molecular e o arranjo
supramolecular. Essas informagdes permitem entender
como a uma molécula interage com outras substancias e
como e¢la se comporta em diferentes condigdes. Em um
aspecto fisico-quimico, ¢ possivel inferir que a presenga
de certos grupos funcionais em uma molécula pode
indicar sua capacidade de se ligar a outras moléculas ou de
participar de reagdes especificas. Esses grupos funcionais e
a conformagdo molecular também estdo relacionados com
propriedades como, ponto de fusdo, ponto de ebuligdo,
densidade, viscosidade, solubilidade, condutividade
elétrica, entre outras. E exemplo disso ¢ que moléculas com
ligagdes e interagdes fortes entre seus atomos tendem a ter
pontos de fusdo e ebuli¢do mais altos do que moléculas com
ligagdes mais fracas. Se considerarmos um aspecto bioldgico
direcionado para a quimica medicinal, o conhecimento
estrutural ¢ fundamental no processo de desenvolvimento
de farmacos e a compreensao de sua interagdo com alvos
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bioldgicos. A estrutura molecular pode determinar sua
eficacia, seletividade e toxicidade em relag@o a proteinas,
enzimas, receptores e outros componentes bioldgicos.

Das técnicas que permitem a identificagdo da estrutura
molecular de um composto, vamos destacar a metodologia
cristalografica da difragdo de raios X de monocristais, que €
a melhor metodologia para caracterizar estruturalmente um
composto, pois esta fundamentadanadensidade eletronica.'*®
Essa metodologia ¢ altamente precisa e amplamente
utilizada para determinar estruturas moleculares cristalinas,
fornecendo informagdes detalhadas sobre a posi¢do dos
atomos na molécula, bem como suas possiveis interagdes
e empacotamento molecular. No entanto, é necessario que
a amostra esteja no estado cristalino, pois no cristal existe
periodicidade atémica, ou seja, o arranjo dos atomos ¢
reciproco em qualquer ponto equivalente do cristal.!** Essa
periodicidade ou repetitividade atomica permite estudos
que possibilitam determinar a estrutura molecular.'*

A determinacdo da estrutura cristalografica permite nao
apenas a identificacdo das espécies atdmicas presentes, mas
também a caracterizagdo da conformag@o molecular e das
interagdes responsaveis pelo empacotamento cristalino e
arranjo supramolecular. Por meio da analise da estrutura
cristalografica, ¢ possivel estudar as distancias e angulos
entre os atomos, a geometria das ligagdes quimicas
e a orientacdo dos grupos funcionais na molécula.
Essas informagdes sdo cruciais para compreender as
propriedades quimicas e fisicas dos materiais, bem como
para otimizar processos de sintese e desenvolver novos
materiais com propriedades desejaveis. Além disso, a
analise da estrutura cristalografica permite identificar as
interagdes intermoleculares presentes na estrutura, como
interagdes eletrostaticas, ligagdes de hidrogénio e forcas
de van der Waals. Essas interagdes sdo responsaveis pelo
empacotamento dos cristais e pelo arranjo supramolecular,
que influenciam diretamente as propriedades macroscopicas
do material.1*14! Utilizamos alguns softwares que ajudam
a identificar e quantificar as interagdes e o arranjo
supramolecular, como o software Mercury'*? que realiza
analises através de parametros geométricos que foram
obtidos experimentalmente na difracdo de raios X, bem
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como o software CrystalExplorer'® que nos permite uma
analise das interacdes através da densidade eletronica.

Os Calculos de propriedades eletronicas podem ser
realizados através da analise teorica do modelo estrutural
permitindo determinar algumas propriedades fisico-
quimicas. Os célculos de propriedades eletronicas sdo
realizados com base na otimizag¢do tedrica dos dados
experimentais. O calculo dessas propriedades permite-
nos avalizar alguns parametros como estabilidade
cinética e quimica, reatividade molecular, regides e
grupos moleculares mais suscetiveis a interagdes, reacdes
eletrofilicas/nucleofilicas, energias de excitacdo e ativagao,
comportamento molecular em diferentes tipos de meios
(solventes) entre outros. Esses calculos teodricos estao
fundamentados em principios da mecanica quantica
através da resolugdo da fung¢do de onda, onde previsdes
probabilisticas sdo computadas para a molécula em
estudo. O tempo computacional necessario para conseguir
a otimizacdo energética adequada deve ser avaliado com
base na estrutura quimica e nas propriedades a serem
calculadas.'*!45 Em geral, esses calculos sdo realizados
usando a teoria do funcional de densidade (density functional
theory - DFT) implementado no pacote do Gaussian09,'4¢
utilizando de funcionais e conjuntos de base especificos
para cada molécula. Através dos calculos tedricos podemos
descrever propriedades eletronicas: A estrutura molecular
influencia as propriedades eletronicas das substancias.
Ela determina a distribuicdo dos elétrons na molécula,
afetando sua polaridade, potenciais de ionizacao, afinidade
eletronica e capacidade de conduzir corrente elétrica. Essas
propriedades sdo importantes em muitas aplicagdes, como
em dispositivos eletronicos e em processos de catalise.

Conclusodes

O mundo é majoritariamente dependente da matriz
energética fossil, além dos problemas relacionados a
poluicdo que a queima desses combustiveis causa, também
temos o problema de uma futura escassez desses recursos.
Portanto investir em combustiveis de fontes renovaveis e

menos poluentes ¢ um caminho promissor e necessario.
Os problemas relacionados a baixa estabilidade oxidativa
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de alguns combustiveis renovaveis como o biodiesel ¢
um dos problemas que impedem uma maior utilizagdo
deste combustivel, logo novas tecnologias (como o uso de
aditivos) sdo necessarias para aumentar a durabilidade e
conservar as propriedades desse combustivel.

O estudo estrutural das moléculas organicas pode
fornecer aspectos estruturais que estdo relacionados com
a atividade da molécula, ao tempo que o estudo tedrico
permite prever propriedades fisico-quimicas além de
predizer indices energéticos, de posse dessas informagdes
¢ possivel direcionar moléculas que tenham uma agdo
biologica de conservacdo no biocombustivel, com maior
assertividade e eficiéncia.
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