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Apresentacao

A Revista Processos Quimicos (RPQ), publicada pelo Servico Nacional de
Aprendizagem Industrial (SENAI), destaca-se nos campos da Quimica e Engenharia
Quimica, proporcionando um espago de exceléncia para a difusdo de pesquisas ¢
avangos na area de processos quimicos. Comprometida, de forma rigorosa, com a
qualidade académica e a inovagdo tecnoldgica, a RPQ consolida-se a cada dia como
um importante espago qualificado, unindo académicos, pesquisadores e profissionais
na partilha de suas descobertas e saberes. Vale ressaltar que nossa compreensdo da
inovacdo tecnoldgica abrange a pesquisa, o desenvolvimento ¢ a aplicagdo de novas
tecnologias e processos, que, por sua vez, tém o poder de revolucionar de forma
profunda tanto produtos quanto servigos.

Neste trigésimo terceiro volume da RPQ, merece destaque o artigo intitulado
"Aplicacdo dos Fundamentos da Ciéncia e seu Valor como Orientag@o para a Aquisi¢do
de Conhecimento na Era Digital". O autor argumenta de forma racional e logica que
os fundamentos da ciéncia classica continuam a servir como sélidos guias na busca de
conhecimento na era contemporanea. Além disso, o artigo intitulado "Compreensao da
Estrutura de Moléculas Organicas e seu Potencial como Aditivos em Biocombustiveis"
enfatiza a crescente escassez de recursos naturais como uma ameacga global que afeta a
sustentabilidade dos sistemas econdmicos. Para superar esse desafio, a estabilidade dos
biocombustiveis emerge como uma barreira a ser transposta, e solugdes como o uso de
aditivos estao sendo objeto de extensa pesquisa. Os artigos desse volume proporcionam
uma leitura edificante para um publico diversificado, desejoso por explorar essas
tematicas de relevancia tecnologica.

Hamilton B. Napolitano
Editor da Revista Processos Quimicos






Artigo Convidado 1

Aplicacao dos Principios Basilares da Ciéncia
e do Seu ldeal como Diretrizes para Adquirir
Conhecimento na Era Digital

Hugo Luiz Oliveira

Neste artigo, o autor sustenta que os principios basilares da ciéncia classica
constituem guias seguros para a apreensdo de novos conhecimentos na era
contemporanea. Esta concepcdo advém de uma reflexdo sobre o conceito de
ciéncia amparada em acontecimentos historicos que forjaram a civilizacdo
ocidental e o seu modo de pensar a realidade visando a busca pela verdade. Um dos
resultados dessa atividade foi o desenvolvimento de um método para obter novos
conhecimentos apoiados em trés pilares: teoria, experimentagdo ¢ simulagao.
Embora existam desafios proprios da era atual, os cientistas contemporaneos
podem sempre pautar suas atividades nos bens transcendentais classicos.

Palavras-chave: modelos matematicos; sentido teleologico,; experiéncia cognitiva.

In this opinion piece, the author advocates the basic principles of classical
science as safe guides for the apprehension of new knowledge in the contemporary
era. This opinion emerges from a thinking about the concept of science supported
by historical events that forged Western civilization, its way of thinking reality
aiming at the search for truth. One of the outcomes of this activity was to
develop a method of obtaining new knowledge based on three pillars: theory,
experimentation and simulation. Although there are challenges peculiar to the
present era, contemporary scientists can always base their activities on classical
transcendentals.

Keywords: mathematical models; teleological sense; cognitive experience.
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Introducdo

As revolugdes cientificas das ultimas décadas fizeram
com que um fato inovador acontecesse na histéria humana:
nunca foi tAo rapido obter uma informacao. O acesso a redes
de alta velocidade e a dispositivos de conexdo cada vez mais
velozes fizeram com que a comunicagdo intercontinental
pudesse ser feita de maneira instantanea. Entretanto,
tamanha cadéncia e imediatez sugere a existéncia de um
impasse, porque a capacidade humana de apreensdo de
informagao e formacdo do conhecimento é limitada. Além
disso, como alguém que busca o conhecimento deve
se orientar em meio a vasta quantidade de informagdes
disponiveis? Como separar conhecimentos verdadeiros e
profundos daqueles falsos ou superficiais? Quais seriam os
critérios corretos para julgar se determinado conhecimento
¢ ou ndo pertinente? Perguntas como estas se manifestam
sempre que alguém pesquise por uma simples informagao
nos meios digitais. Mas neste artigo, busca-se trazer luz a
estes questionamentos sob o ponto de vista do cientista;
ou ainda, de todo aquele que esteja em busca de um
conhecimento genuino sobre um assunto que lhe interesse.

O argumento central da concepcdo do presente autor ¢
que os principios que guiaram as investigacdes acerca da
realidade no periodo da ciéncia classica (situado entre os
séculos VII a.C e VI d.C) continuam a ser relevantes na
era atual. Esses principios foram cunhados a partir de uma
atenta investigacao da estrutura da realidade, bem como dos
modos gerais que lhe sdo aplicaveis, ou transcendentais do
ser: o0 bem, a verdade e a beleza. Apesar de os trés estarem
profundamente interligados, os conceitos de verdade e bem
receberdo maior destaque ao longo deste artigo.

Os argumentos acessorios que compdem o entendimento
do autor serdo desenvolvidos ao longo das préximas
seis sessoes. Na Sessdo 2, serd apresentada uma breve
perspectiva historica do que o ato de conhecer significou
ao logo do tempo, segundo autores de reconhecida
expertise. E possivel notar que, embora tenha havido
visdes histdricas distintas, ha elementos comuns que
podem ser explicitados sob a forma de principios, o que
¢ descrito na Sessdo 3. Alguns desses principios possuem
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aspectos que podem ser quantizados, organizados e
interrelacionados, dando origem aos métodos matematicos
de conhecimento, conforme discutido na quarta sessao.
Essa maneira algoritmica, numérica, de fazer ciéncia
cresceu em relevancia e profundidade com o advento dos
computadores na segunda metade do século XX fazendo
com que a ciéncia, ao lado da teoria e experimentacao,
se apoiasse em um novo pilar: a simulagdo (Sessdo 5).
Em seguida, a sexta sessdo retoma os principios que
fundamentam o conhecimento e que podem ser aplicados
mesmo em ambitos matematicos. Como forma de alertar
o cientista sobre fatores que podem atrapalhar a sua busca
genuina pelo conhecimento, a sétima sessdo destaca
alguns desafios a serem superados no dmbito da formacao.
O texto se encerra com conclusdes e apontamentos para
reflexdes mais profundas.

Breve Histérico Sobre a Evolucao
do Significado do Termo Ciéncia

Desde os primoérdios da historia da filosofia, o ser
humano anseia por descobrir o sentido (a razdo de
ser) das coisas que existem a sua volta. A busca pelo
conhecimento nasce desta inquietagdo de desvendar a
realidade, partindo da hipdtese de que tudo que existe
tem um logos, um sentido ou proposito de ser. Ademais,
tudo aquilo que tem sentido pode ser conhecido, ou
apreendido, e essa ¢ uma atividade essencial daquele que
busca conhecer, elucidar questdes e evidenciar padroes.

Protagoras afirmava que o “ser humano ¢ a medida
de todas as coisas”, ou seja, o conhecimento deveria
ser visto como algo puramente subjetivo ¢ dependente
da experiéncia pessoal tornando-o totalmente mutavel.
Heraclito, por sua vez, sustentava que ‘“ninguém pode
entrar duas vezes no mesmo rio, pois quando nele se
entra novamente, ndo se encontra as mesmas aguas, e o
proprio ser ja se modificou...”. Deste modo, para o autor,
tudo flui, nada persiste ou permanece; o conhecimento
seria algo sempre em estado de mudanga, um eterno
vir a ser, aquilo que fosse percebido como verdadeiro
seria mutavel. Este pensamento foi confrontado por

"
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Parménides afirmando que “o que ¢, ¢; o que ndo ¢é, ndo
¢”. Isto implica em admitir que nas realidades que existem
no mundo hé coisas que sdo permanentes € coisas que
ndo sdo. Além disso, aquilo que fosse conhecido como
verdadeiro ndo poderia sofrer mudangas."”

Socrates, dialogando com Teeteto,! aponta que a
filosofia genuina nasce a partir do encantamento do
filosofo pela realidade. O conhecimento (intimamente
ligado a atividade filoséfica) se referiria a tentativa de
compreender a riqueza das interrelagdes, conexdes,
dependéncias, encadeamentos sucessivos de eventos que
o universo possui. Algo sabidamente tdo grandioso que
escaparia a finitude existencial daqueles que buscam o
conhecer e que tem suscitado o interesse da humanidade
desde as mais remotas épocas até o presente. Com o
intuito de tornar a busca do conhecimento mais acessivel,
foram criadas as disciplinas filosoficas, tais como:
Logica, Retorica, Politica, Etica, Metafisica, Astronomia
e as Ciéncias da Natureza.

Platdo, em sua Teoria das Ideias, ou Teoria das
Formas, sugeria que o conhecimento verdadeiro
repousava em realidades unas, inalteradas, inteligiveis
e perfeitas, porém para além do mundo concreto,
o chamado mundo dos sentidos. Deste modo, as
realidades existentes no mundo material seriam nada
mais que copias imperfeitas daquelas existentes no
mundo ideal, e, portanto, o conhecimento verdadeiro
ndo poderia ser reduzido as coisas em si mesmas. A
ciéncia verdadeira seria uma busca mais profunda
pelo conhecimento de tudo aquilo que é universal e
necessario; ¢ para Platdo esse conhecimento viria do
mundo das formas abstratas e perfeitas.?

Aristoteles introduziu uma maneira de investigar mais
moderada, a chamada teoria hilemorfista (do grego hylé
que significa matéria e morphé que significa forma). Com
esta teoria, Aristoteles concilia, corrige e expande varias
ideias materialistas sustentadas pelos investigadores
pré-socraticos e o idealismo platonico, aquilo que
de certo modo representava todo o conhecimento até
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aquele entdo. Segundo esta teoria, todos os individuos
existentes (entes) sdo constituidos de matéria e forma.
Ao perceber um ente, a mente humana é capaz de
apreender uma imagem constituida pela forma que
este ente tem, porém sem sua matéria. A partir desta
forma, o intelecto entra em acdo e abstrai os vestigios
da matéria isolando a forma, aquela mesma existente no
ente, dando origem ao conceito.?

Aristoteles sustentava que antes de emitir um juizo
sobre qualquer assunto seria necessario fazer a correta
distingdo entre aquilo que uma coisa efetivamente ¢&,
e aquilo que sdo suas qualidades (predicativos). Essas
diferentes maneiras de se olhar para um mesmo assunto
ficaram explicitadas pelo conceito das categorias:
substancia, quantidade, qualidade, relacdo, lugar, tempo,
posi¢do, posse, agdo ¢ paixdo. Note que estas operagdes
sdo espontaneas, no sentido de que, qualquer pessoa
gozando de plenas capacidades cognitivas consegue
notar a diferenga entre perceber o que uma magad ¢
(substancia), perceber quantas mag¢ds estdo em cima
da mesa (quantidade), por exemplo. Além disso, para
explicar qualquer elemento na realidade seria necessario
fazer a correta distingdo entre a natureza ou esséncia deste
elemento (causa formal), o impulsionador que produz o
elemento (causa eficiente), o propdsito ou sentido do
elemento (causa final) e o meio, ou substrato pelo qual
o elemento se realiza (causa material). Deste modo,
para Aristoteles, ter conhecimento, ou a ciéncia de algo,
significaria ser capaz de produzir um conceito adequado,
universal e necessario, e elucidar as suas causas e seus
predicaveis. Note que, essencialmente Aristoteles afirma
que a fonte do conhecimento esta nas coisas em si, tais
como experienciadas e percebidas habitualmente por
qualquer pessoa.* Esta perspectiva realista (assentada na
realidade) se baseia no fato de que a esséncia (forma) dos
entes existe, se sustenta, pode ser provada, e ndo se trata
de um simples artefato da mente, ou uma opinido avulsa.
Esta maneira de apreender conhecimento perpassa toda
a idade antiga e atinge seu auge na idade média com o
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surgimento da Escolastica, tendo Agostinho de Hipona,
Tomas de Aquino, Alberto Magno, Hugo de Sao Vitor,
entre outros, como seus principais pensadores.’

Com o advento da modernidade, Descartes, no século
XVII, propde uma maneira de conhecer totalmente
distinta da que havia no tempo antigo ¢ medieval. Se antes
a unidade do conhecimento estava na coisa conhecida
em si, comprovada pela experiéncia e evidenciada pelos
sentidos, agora com Descartes, essa unidade passaria a
ser questionada porque os sentidos ndo seriam totalmente
confiaveis como meios de aquisi¢do de conhecimento.
Essa maneira de pensar advinha do ceticismo vigente
em sua ¢época, de que as esséncias ndo existiam ou
ndo poderiam ser conhecidas. Ndo haveria, portanto,
fundamento absoluto para qualquer conhecimento
universal e necessario. Tudo seria questionavel, com
a exce¢do de uma, o “eu” que pensa: “Penso, logo
existo” — cogito, ergo sum —.° Portanto, se tudo ¢
questionavel, ou duvidoso, entdo a ciéncia verdadeira
seria aquela obtida pelo método proposto por Descartes:
a davida metddica. Mas havia um ponto obscuro na
teoria cartesiana: o que garantiria que o “eu” pensante
também ndo fosse questionavel, duvidoso? A resposta
de Descartes da origem ao seu dualismo metafisico, que
presumia a existéncia de uma realidade suprema (deus)
que trazia o ser pensante a existéncia infundindo neste
o conhecimento de si proprio. Além de ser cético, este
modo de obter conhecimento ndo precisaria recorrer
aos sentidos e a experiéncia. Entretanto, Descartes ndo
conseguiu extinguir completamente a necessidade de
existéncia de um ser universal e absoluto.

David Hume, no século XVII, apresenta o seu
empirismo radical e ceticismo filosofico, em que o
conhecimento poderia ser obtido apenas até onde as
percepgdes permitissem, e nada mais.” Kant influenciado
por ideias cartesianos e humeanos apresenta o seu
dualismo: parte do conhecimento deriva da experiéncia,
todo ele. Para Kant, o conhecimento

mas nao
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verdadeiro residia em entes abstratos inapreensiveis
pelos sentidos: o tempo ¢ o espaco.® Assim, esses dois
elementos, embora nao possam ser tocados, vistos, nem
experienciados de nenhuma maneira, ao mesmo tempo,
ndo podem ser apenas um produto da mente humana.
Nota-se ai uma depreciacdo da metafisica e da filosofia
como ciéncia, € um enaltecimento da Matematica
e da Fisica Newtoniana como ciéncias genuinas.
O efeito seria que o conhecimento, logo a ciéncia,
seria apenas aquilo que se submetesse aos crivos do
método cientifico fisico-matematico confinados na
categoria do espago ¢ do tempo, apenas aquilo que
pudesse ser medido, formulado ¢ experimentado.
Quanto a verdade, justica, beleza, bondade, economia,
politica, entre outros ndo obedeciam a estes critérios,
e, portanto, ndo poderiam ser chamados de ciéncia.
Outros pensadores seguem nessa linha de raciocinio, o
que da origem ao movimento idealista de ciéncia, em
que o sujeito cognoscente ¢ quem cria percepgdes da
realidade. O sujeito, e todas suas limitagdes, ¢ tratado
como fundamento do conhecimento, ou construtor do
conhecimento, ¢ ndo mais a realidade intrinseca das
coisas, que em ultima instancia ndo pode ser conhecida.
Segundo essa visdo as coisas mesmas nao poderiam ser
conhecidas, mas apenas suas representagdes no interior
do sujeito ¢ nada mais.

No século XIX, o positivismo se instalou na Europa.
Essa concepcdo de ciéncia se afasta da necessidade
de fundamentos universais e absolutos e se concentra
exclusivamente em fatos empiricos. Especulagdes e
ideias que ndo possam ser demonstradas sejapor formulas
matematicas, seja por experimentos de laboratdrio,
nos estilos da matematica ¢ da fisica newtoniana,
passam a ser tratadas como ndo ciéncia. O conceito de
conhecimento ganha um novo predicativo e se torna:
conhecimento cientifico. Segundo essa perspectiva
cientificista, todo conhecimento precisaria ser revisto,
matematizado, demonstrado experimentalmente, nao
apenas por uma, mas por varias pessoas, € sO entdo
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adquiriria o status de conhecimento cientifico. Vale
ressaltar que as verdades cientificas come¢am a perder
o significado de verdades universais e absolutas
(inexistentes, na perspectiva cientificista), e passam
a ser apenas constatagdes provisdrias e questionaveis.
Uma determinada teoria, ou conceito, ¢ verdade até que
surja um fato novo que faga com que esta verdade, ou
conceito, precise ser revisto e aprimorado.

Observe que a perspectiva cientificista deixa de fora
varios tipos de conhecimentos que sdo inquestionaveis
para a vida humana, tais como aqueles adquiridos nas
disciplinas do Direito, Historia, Psicologia, Teologia,
Arqueologia, entre outras. O motivo é que o objeto
de estudo destas disciplinas n3o ¢ redutivel a niveis
experimentais. Suas interligacdes estdo numa esfera da
realidade muito maior ¢ mais complexa que ndo pode
ser desconsiderada, sob pena de se obter conclusdes
erroneas sobre os fatos observados. Nesse cenario,
Dilthey, reconhecendo a grandeza do método cientifico,
propde uma maneira de pacificar os conflitos sobre
o estatuto de cientificidade do conhecimento.’ Ele
sugere a distingdo entre ciéncias naturais, em que 0
conhecimento visa explicar as causas dos fendmenos
naturais (causalidade), e ciéncias humanas, em que
o conhecimento busca compreender as causas dos
fendmenos humanos (hermenéutica). Note a distin¢do
entre explicagdo e compreensao. As ciéncias de cunho
explicativo conseguem reduzir satisfatoriamente seus
objetos de estudo a apenas seus aspectos fisicos,
matematizaveis, quantizaveis. As ciéncias de ordem
compreensiva ndo conseguem reduzir seus objetos de
estudos somente a seus aspectos fisicos; nao ¢ possivel
isolar seus objetos de seus meios e circunstancias; ¢
preciso abarcar, compreender o todo. Embora sejam
tipos distintos de conhecimentos, quanto a seus objetos
e métodos de investigacdo, sdo ambos pertinentes,
validos e necessarios.

Este historico das diversas maneiras de se enxergar
a ciéncia e conhecimento, longe de ser exaustivo,
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permite retirar um ensinamento importante valido para
todo aquele que busca conhecer algo, e, portanto, um
cientista, mesmo que ndo profissional. E preciso que o
aspirante ao conhecimento tenha muito claro diante de
si quais as questdes que se busca responder e quais 0s
métodos corretos que serdo empregados para tal. Para
além disso, o fato comum ao longo de todas as épocas
¢ que conhecimento genuino advém da busca honesta
e sincera pelas verdades ndo evidentes que subjazem a
realidade. E para esta empreitada, ¢ preciso que se saiba
quais sdo os principios que fazem com que uma ciéncia
seja uma ciéncia, e nao outro modo qualquer de conhecer.

Principios Basilares do
Conhecimento Cientifico

Pode-se afirmar que, na modernidade, a maioria das
pessoas que exercem atividades cientificas possuem
conhecimentos dos preceitos do método cientifico.
Esse método ¢ reconhecido e aceito como um caminho
seguro de investigacdo para a descoberta de verdades
cientificas. Embora seja frequente se deparar com eximios
praticantes do método cientifico, ¢ inabitual encontrar
cientistas que conhecam os fundamentos cognitivos
que sustentam a validade do método cientifico, ou quais
seriam suas limita¢des e seus pressupostos, ou ainda,
qual seria a diferenga entre um conhecimento cientifico
para outros tipos de conhecimentos. Pode-se dizer que
o conhecimento cientifico ndo ¢ uma opinido qualquer,
mas sim, uma opinido demonstravel (seja por dedugdo
seja por inducao). Para que a demonstragao seja valida, ¢
preciso que se atente a cinco principios.!?

Primeiro principio: existéncia de conhecimento
evidentes. Esse principio ¢ plasmado nos classicos
principios da Logica de Aristoteles, a saber:! principio da
identidade (A ¢ igual a A),? principio da ndo-contradig¢do
(¢ impossivel que A seja A e ndo-A ao mesmo tempo)
e 3 principio do terceiro excluido (A ¢ x, ou ndo-x, ndo
ha uma terceira possibilidade). Note que estas nogdes
sdo evidentes (conhecimentos que nao carecem de
demonstragao) e pressupdem a intuicdo (capacidade

Revista Processos Quimicos 13
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humana de apreender as evidéncias). Se ndo houvesse
conhecimentos evidentes e intuigdo, toda verdade
dependeria de uma cadeia sucessiva e infinita de outras
verdades, tornando o ato de conhecer impraticavel
ou impossivel. Entretanto, a existéncia de verdades
evidentes nao basta para fundamentar uma ciéncia
porque existem verdades que ndo sdo evidentes, ¢ que
requerem provas (demonstragoes).

Segundo principio: existéncia de provas (evidéncias
indiretas). A prova ¢ o resultado de uma sequéncia de
raciocinios em que se tomam determinados conhecimentos
a priori (premissas) ¢ tenta-se chegar a conclusdes.
Observe que a maneira de conducdo desses raciocinios ¢
provida pela Logica, que em si ndo ¢ uma ciéncia, mas sim
um instrumento. Tanto as premissas quanto as conclusdes
dependem da capacidade de se reconhecer a identidade de
cada premissa e conclusdo. No fundo, as conclusdes sdo
ndo mais que explicitagdes daquilo que ja estava contido
implicitamente nas premissas. O objeto da Logica (arte do
pensar bem) ¢ a Silogistica.

Terceiro principio: a autoevidéncia da conexao
logica entre os conhecimentos. A ligacdo entre uma
evidéncia direta (ou indireta) e outra precisa ser
imediata por si mesma. Ndo pode ser uma conexao
logica, mas sim intuitiva. Isto porque se a conexdo
fosse do tipo provada, entdo ela necessitaria de outra
conexao igualmente provada até que se chegasse a uma
conexdo primeira (ndo provada), portanto autoevidente.
Logo encadeamento das verdades descobertas precisa
ser evidente. Vale lembrar que o que ¢ evidente
para uns pode ndo o ser para outros. Conhecimentos
evidentes para matematicos ndo sdo necessariamente
evidentes para médicos ou historiadores, e vice-versa.
A capacidade de enxergar as evidéncias pressupde
formagdo e treinamento nas respectivas areas do saber
em que se tenha interesse de atuar.

Quarto principio: repetibilidade do ato intuitivo.
E necessario que duas pessoas distintas estudando um
mesmo aspecto, de um mesmo objeto, apreendam a mesma
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evidéncia (direta ou indireta). Esta repetibilidade deve ser
garantida para além do tempo (independente do instante
no passado, presente ou futuro que o cientista esteja) e
para além do espaco (independente do lugar geografico
o cientista se encontre). Note que esse principio precisa
ser garantido mesmo nos equipamentos de observagdo
que o cientista opere. Dai surge a necessidade da criagdo
de padrdes de medida, calibragdes, tolerdncias, tudo a
fim de garantir a repetibilidade da experiéncia cognitiva.
Esta talvez seja uma das maiores fontes de divergéncias
dentre de uma comunidade de estudiosos sobre um
determinado assunto.

Quinto Principio: registro da experiéncia cognitiva.
O registro, organizagdo, ordenamento ¢ estruturagdo
de todos os atos intuitivos € essencial para a elaboracao
do saber. Sem esse registro, torna-se impossivel tanto a
transmissdo das informagdes entre as geragdes quanto
a evolugdo do saber para o proprio cientista. Esta agdo
pressupoe atitudes profundamente reflexivas e analiticas
por parte do cientista de modo a depurar as apreensdes
genuinas das meras superficialidades.

Esses principios podem ser empregados na construg@o
do edificio do saber nas mais variadas disciplinas do
conhecimento. A cada conhecimento (ou sua expressdao
por meio da linguagem falada ou escrita) pode ser dado um
grau de credibilidade: poético, retorico, dialético e logico.
Assume-se que nenhum conhecimento verdadeiro parta de
premissas falsas. Portanto, as premissas podemser possiveis
(ha uma chance de serem verdadeiras) ou necessarias (sao
verdadeiras), e as conclusdes podem ser verossimeis (tém
a aparéncia de serem verdadeiras) ou necessarias (sdo
verdadeiras). O nivel poético trata da ordem do possivel,
parte de premissas possiveis para chegar a conclusdes
verossimeis. Neste campo se encontram a poesia, ficcao,
fantasias e correlatos. O nivel retorico parte de premissas
necessarias para chegar a conclusdes verossimeis. Neste
campo se encontram os conhecimentos que mobilizam
as crengas pessoais e coletivas; eles apontam as decisdes
mais adequadas a serem tomadas dado um conjunto de
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verdades conhecidas. O nivel dialético parte de premissas
possiveis para chegar a conclusdes necessarias. Neste
caso, tenta-se aferir a razoabilidade das crengas ou das
hipoteses em questdo submetendo-as a uma série de testes
de prova, ou depuragdo. O nivel 16gico parte de premissas
necessarias e chega a conclusdes necessarias. Trata-se do
conhecimento em seu grau mais elevado de certeza; ndo
ha mais discussdes, ha apenas a demonstracao linear que
parte de premissas verdadeiras e se chega a conclusdes
que ndo podem deixar de serem certas. "

O cientista deve buscar os conhecimentos logicos
olhando para a realidade, mas sem perder de vista a
incapacidade humana de depurar por completo todos
os fatores que possam influenciar esses mesmos
conhecimentos. E preciso reconhecer ser impossivel
conhecer tudo o que ha para se conhecer, em seus
minimos detalhes, tomando em conta o nexo entre eles,
sua ordenagdo, propor¢do e harmonia. Apesar disso,
¢ possivel conhecer muito. E uma maneira exitosa de
conhecer consiste em fixar a atengdo em aspectos do
objeto a ser conhecido, como por exemplo, as atividades
desenvolvidas pela Matematica.

A Proposicdo de Modelos
Matematicos como Forma de
Inteligir a Realidade

Os modelos matematicos sdo ferramentas essenciais
para a simulagdo de comportamentos, entendimento de
padrdes e até mesmo projeto de artefatos. O propdsito dos
modelos matematicos ¢ servir de representacdo simplificada
da realidade mimetizando as caracteristicas relevantes
do sistema sob estudo. Esses modelos sdo a translagdo
dos fendmenos observaveis que ocorrem no mundo real
para o mundo conceitual. Quanto a maneira com que
sdo claborados, ha duas categorias em que os modelos
matematicos podem ser divididos: modelos tedricos e
modelos experimentais.

Os modelos matematicos tedricos (ou white-box) sao
baseados em equacdes matematicas obtidas a partir de
principios fundamentais da Fisica, Quimica, entre outras,
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por exemplo: lei de Newton, lei de Hooke, leis de Ohm, lei
de Bernoulli, conservagdo de massa e energia. Pode também
haver equacdes derivadas de observagdes fenomenoldgicas,
que ainda ndo sdo entendidas como principios, mas que
se mostram relevantes na pratica (equacdes constitutivas
e demais relagdes empiricas). As equagdes expressam a
relag@o entre variaveis, que por sua vez representam o estado
do sistema observado. Os principios gerais normalmente
estabelecem a maneira pela qual essas varidveis podem se
alterar, e assim dar origem a novos estados do sistema.

Os modelos matematicos experimentais (ou black-box)
sdo baseados em medidas experimentais. Diferentemente do
caso anterior, 0 modelo matematico do sistema é construido
a partir de numerosos conjuntos de medigdes, cada uma
registrando a resposta do sistema de interesse (saida) para
um dado estimulo ou perturbacao (entrada). Estes modelos
sdo uteis quando os principios que regem o sistema nao
estdo suficientemente claros ou mesmo sdo desconhecidos.
Uma vez que este tipo de modelo é produzido para um dado
conjunto de dados, automaticamente sua aplicagdo fica
restrita a situagdes contidas, ou suficientemente proximas,
deste mesmo conjunto de dados. Extrapolagdes de cenarios
costumam ser desaconselhadas nesses casos.

Seja qual for o tipo de modelo matematico empregado,
o seu nivel de credibilidade ¢ dado pelo grau com que os
estados previstos se confirmam com arealidade. A referéncia
sempre ¢ a realidade observavel. Quao mais préxima
da realidade, precisa e repetivel uma resposta se mostra,
mais confiavel o modelo se torna. Naturalmente, cenarios
observados na realidade que ndo estdo contemplados no
modelo fazem com que o mesmo precise ser revisto. Isto se
deve ao fato de que os modelos matematicos sdo capazes de
abarcar apenas os aspectos quantizaveis da realidade, e nao
a totalidade da realidade; que estd para além das medigdes
(substancia, qualidade, relagdo, lugar, posse, acao, paixao).
Portanto, modelos matematicos, embora possam representar
de forma satisfatoria muitos aspectos da realidade, nunca
serdo capazes de substitui-la. Sempre havera um nivel de
imperfeicdo nos modelos, e, portanto, no conhecimento
obtidos a partir deles. Mas, isto ndo significa que os
modelos sejam inuateis. Pelo contrario, esta limitag@o
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justifica o emprego de tolerancias em diversos niveis que,
no fundo, manifestam o grau aceitavel de imprecisdo.
Esses graus sao ditados pelas aplicagdes a que os modelos
se destinam. Esta deve ser uma constata¢do presente na
mente dos cientistas.

Embora os modelos matemdticos acompanhem o
desenvolvimento da humanidade em paralelo com a
Historia, foi a Geometria, ¢ posteriormente, a Algebra
(consequentemente o Calculo) que elevaram o seu nivel de
aplicabilidade a partir do século XVI. Por cerca de quatro
séculos, esta aplicabilidade era limitada a capacidade
humana de célculo, ja que todos os resultados precisavam
ser obtidos manualmente. Esta limitagao seria reduzida com
a invencdo de maquinas de computo, ou computadores,
no século XX. Esta inven¢do fez com que os modelos
matematicos pudessem ser levados as suas capacidades
preditivas maximas por meio de calculos automaticos.
Surge entdo o uma nova técnica para obter conhecimento
auxiliada por maquinas de processamento, a chamada
técnica computacional.

A ASCENSAO DA SIMULACAO AO STATUS DE
TERCEIRO PILAR DA CIENCIA MODERNA

Nos dias atuais, os cientistas consideram que as técnicas
computacionais, ou simulagdes, sdo o terceiro pilar da
ciéncia moderna, ao lado da teoria e da experimentagdo."
A Figura 1 ilustra o arranjo dos trés pilares como meio
para obter novos conhecimentos nas ciéncias praticas e
tecnologicas. Considere o exemplo especifico das cién-
cias naturais, em que se quer compreender como um de-
terminado poluente se propaga no oceano. O primeiro
pilar (Teoria) consistiria na proposi¢do de modelos e teo-
rias em que os cientistas elaboram modelos matematicos
complexos para prever a difusdo de poluentes em meios
aquosos. O segundo pilar (Experimento) os cientistas
propdem experimentos (provas de conceito) realizaveis
sob condic¢des controladas (laboratorios) para verificar a
validade dos modelos formulados no primeiro pilar. Uma

vez validado, o modelo matematico é entdo implementa-
do em um computador de forma a gerar um modelo mi-
meético virtual que forneca resultados tdo precisos quanto
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possiveis da dispersdo do poluente no meio fisico real,
constituindo o terceiro pilar (Técnica Computacional).

science - scientific innoyation - understanding |of earth fundamentals D

.
Computational
Techniques

Figura 1. Os trés pilares fundamentais da ciéncia computacional
tradicional."

Essas trés vias de obtengdo do conhecimento ndo devem
ser vistas como adversarias, mas sim como complementares.
Esta sinergia, que historicamente se originou nas areas da
Matematica, Fisica e Quimica, posteriormente se expandiu
largamente para outras disciplinas menos o6bvias como
economia, biologia ou neurociéncia. Esses trés pilares
também sdo largamente utilizados nas engenharias, que
fazem uso dos modelos para previr o comportamento de
artefatos que ainda sequer existem. Neste sentido, ndo ¢
surpreendente que num curso de engenharia (civil, mecanica,
elétrica, quimica, bioquimica, etc), a maior parte do tempo
de formagdo dos alunos seja dedicada a familiarizagdo com
os modelos (especificos da area) e suas respectivas técnicas
de solugdo. Esse conhecimento servird como guia para
tomada de decisdes em momentos posteriores.

Embora reconhecidamente relevantes e necessarias, o
cientista precisa ter em mente que todas as informagdes
providas pelos trés pilares da ciéncia moderna ndo
significam conhecimento da realidade em sua totalidade.
Ha sempre um grau de imperfeicdo ou uma limitacdo.
Basta lembrar que os modelos computacionais, por mais
complexos que sejam, sdo mimetiza¢des dos sistemas reais
(apoiados apenas nos seus aspectos quantizaveis) e nao
o sistema em si mesmo. Em ultima instincia, o cientista
deve avaliar as respostas que os modelos fornecem e julgar
se ha coeréncia ou ndo. Os critérios para este julgamento
advém do nivel de familiaridade e expertise que o cientista
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(ou analista) possui, além da capacidade de avaliagdo dos
recortes da realidade em que os modelos se inserem.

O Desafio na Formacao
de Cientistas

Todo e qualquer processo de educagdo pressupde um
modelo, umareferéncia, umideal, a ser buscado. Trata-se,
portanto, de responder a pergunta “que tipo de ser humano
se espera obter ao final do processo de educagao?”, aqui
entendida como educacdo cientifica. Conforme discutido
na Se¢do 2, esse ideal do ser conhecedor passou por
varias mudancas ao longo da historia. Em cada época,
a medida que os valores e as concepgdes de vida em
sociedade foram se alterando, foi preciso atualizar
a resposta para esta pergunta. Voltando o foco para
a época atual, em vigora a produgdo e propagacdo de
informacdes em alta velocidade, o processo de formagdo
nao ¢ menos desafiador que sempre foi, mas precisa lidar
com situagdes distintas daquelas do passado. Um reflexo
do quadro atual pode ser alcangado por meio de quatro
desafios, ndo exaustivos e ndo exclusivos.

Um primeiro desafio envolve as relagdes interpessoais.
Por mais técnica que uma formagdo cientifica seja, ela
se da por meio de interagdes humanas, em especial entre
os dois agentes: orientador e orientando. Trata-se de um
compromisso mutuo. O orientador assume o papel de
conduzir o orientando do seu estado atual até a plena
autonomia cientifica. O orientando, por sua vez, assume
a disposi¢do em ser guiado por esse processo com
diligéncia. Esse caminho de formagdo ¢ eminentemente
individualizado e pressupde uma proximidade e respeito
mutuo. O desafio se mostra nesta era cada vez mais digital,
em que as relagdes interpessoais estdo gradativamente sendo
substituidas por relagdes virtuais, logo distantes. Para além
disso, ¢ comum a sobrecarga de atividades tanto por parte
de orientadores quanto orientandos. Orientadores por vezes
precisam acumular atividades de ordem administrativa,
docentes, representativas, politicas, familiares, pressdes por
publicagdes, etc. Orientandos precisam conciliar atividades
em disciplinas desconexas, com alto grau de profundidade e

especializacdo, busca por altos indices de aproveitamento
a fim ndo perderem as bolsas (se as tiverem), etc., além
de conduzirem suas proprias pesquisas. O resultado ¢
que muitas vezes os orientandos acabam tendo pouco
contato com seus orientadores, e por vezes, apresentam
desempenho inadequado frente as responsabilidades
que o aguardam. E preciso encontrar um ponto de
equilibrio, um justo termo que envolva um adequado
nivel de relacdo interpessoal entre esses agentes, apesar
de todas as solicitagdes externas. Mesmo que os meios
digitais possam tornar as comunica¢des mais comodas, €
necessario garantir que essas interagdes sejam tdo efetivas
e fecundas quanto possivel.

Ainda nesta linha, outro ponto que merece atengdo ¢
que em tempos de multiplas conectividades promovidos
por redes sociais digitais, o aspirante a cientista deve
compreender o fato de que os estudos e as reflexdes sdo
atividades eminentemente solitarias. Isto ndo quer dizer
que o cientista deve se isolar do convivio social numa
espécie de monacato. Ao contrario, deve-se sempre manter
o contato com a realidade e com as circunstincias de seu
tempo, interagir com grupos locais, regionais, nacionais e
estrangeiros. Isto ¢ salutar. Mas, é preciso que se reserve
um tempo para desenvolver e aprimorar as habilidades
dialéticas; dialogos estes que serdo mediados por textos
(livros, artigos, teses, dissertagdes, entre outros). Neste
sentido, o habito da leitura seja em lingua materna, seja
em lingua franca, ¢ primordial. O cientista ¢ chamado
a desenvolver sua capacidade de perceber um mesmo
assunto por diversos angulos de vista, muitas vezes de
forma multidisciplinar (por dois ou mais angulos de
vista simultaneos); estar apto a perscrutar os assuntos em
diversos niveis e graduagdes a fim de identificar onde, e qual
a melhor forma de contribuir. O cientista deve despertar em
si a vontade genuina de buscar a verdade onde quer que
ela apareca, sendo capaz de identificar em si mesmo os
conhecimentos que lhe faltam para alcancar estas mesmas
verdades, se tornar um autodidata por exceléncia.

O terceiro ponto estd em linha com o que Ortega y
Gasset,” ja na década de 1940, alertava para o problema
originado pela especializagdo excludente (ou de massa).
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Ao se distanciar da busca da unidade do conhecimento, as
institui¢oes de ensino estavam desintegrando as disciplinas
e transformando-as cada vez mais numa multiplicidade
de técnicas e especialidades. Como essas técnicas e
especialidades seriam cada vez mais desconexas entre si,
o resultado seria a formagao de conhecedores que saberiam
muito sobre muito pouco, ou saberiam tudo sobre quase
nada; o que se evidencia como um paradoxo. O autor
chama esses conhecedores de barbaros modernos. Esse
termo designaria os técnicos e especialistas que tiveram
formagdes muito estritas, e, portanto, ndo tiveram a chance
de abranger aspectos fundamentais da vida humana que
estdo para além do ambito profissional, por exemplo, os
valores fundamentais, o sentido ¢ a moralidade das a¢des, a
formacao e a contribui¢ao para o bem comum da sociedade;
uma formagdo humanista abrangente. A consequéncia
desse tipo de formacao seria langar no mercado de trabalho
um conjunto de bdarbaros modernos que estdo dispostos
a colocar seus servicos em prol a qualquer causa. Allan
Bloom'® chega inclusive a encontrar relagdes entre a
decadéncia da formagdo superior e as faltas morais em
ascensdo na sociedade. E preciso que ndo se perca de vista
que o cientista de profissdo ¢é, antes de tudo, um ser humano,
e, portanto, deve orientar suas agdes de forma a promover
os bens supremos e universais tais como a verdade, a justica
e o bem comum. Isso implica que o cientista deve buscar
esses principios, mesmo que as instituicdes de ensino ndo
os ofertem. Evidentemente, esses apontamentos se aplicam
para quaisquer outras profissdes.

O ultimo ponto envolve a defini¢do do tema de pesquisa.
Por mais simples que possa parecer este aspecto ¢ primordial
para a formacdo do cientista. Na perspectiva classica, a
defini¢do é composta por dois elementos: género proximo
e diferenca especifica. O desafio atual consiste exatamente
em identificar esses dois elementos, frente as inumeras
publicagdes, em numeraveis areas. E preciso identificar o
que ainda ndo foi descoberto e que mereca atengao e esforgo.
Além disso, o tema precisa ser de interesse tanto para o
aluno, para o orientador, para a institui¢do e para a ciéncia
como um todo. Se houver falta de interesse em qualquer
uma destas instancias, a atividade cientifica correra o risco
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de ndo ser levada adiante, e consequentemente atrapalhar
o processo de formagdo do cientista. A falta de cuidado na
especificacdo do tema pode levar a repeti¢des de pesquisas
ja realizadas e consequente mau uso de tempo e recurso.
Nao ¢ raro que a especificacdo do tema atenda a interesses
de diversos ambitos: comerciais, politicos, tecnoldgicos,
publicos, privados, regionais, internacionais, climaticos,
ambientais, etc. Independente das motivagoes, ¢ necessario
que a proposta de investigacdo seja consistente, coerente,
meritosa e busque a verdade e o bem. Assim, o cientista em
formagao tera contato com bons principios de investigacdo
que serdo primordiais em suas atividades futuras.

Conclusdo

No presente artigo, foi sustentado o entendimento de
que os principios que guiaram as investigacdes acerca
da realidade no periodo da ciéncia cléssica ainda sdo
importantes e relevantes para a era atual. Este entendimento
foi obtido a partir da analise historica da evolugdo
do conceito de ciéncia buscando extrair os principios
subjacentes que guiaram as investigacdes filosoficas e
cientificas. Estes principios, em ultima analise, levam aos
conceitos universais do bem e da verdade e se mostram ser
caminhos s6lidos para orientar a busca pelo conhecimento.

A partir desta constatagao, foi discutido como a figura dos
trés pilares da ciéncia (teoria, experimentagdo ¢ simulago)
sdo uma transmutacdo daqueles principios em forma de
método, que pode ser aplicado em diversos ambitos da
realidade. Esta agdo propiciou avangos extraordinarios na
tecnologia (medicina, engenharia, computagdo, etc.), em
particular a partir do século XX.

Esse movimento de ascensdo tecnoldgica tende a
induzir as instituigdes de ensino a formar cientistas
extremamente especializados. A especializagdo em si ¢ algo
positivo e meritério que propiciou o ganho de qualidade
de conhecimento em varias areas. Entretanto, ¢ importante
que o cientista, ao se especializar, ndo perca de vista outras
areas do conhecimento de suma importancia para a vida
humana em sociedade. Nao se deve deixar de apreender os
elementos da cultura que promovem o bem, a verdade e
a beleza. Cultivar aspectos essencialmente humanos, para
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Estimativa da Area Foliar da Alface Repicada
Por Meio de Redes Neurais Artificiais

Sabrina D. Oliveira, Frank F. Capuchinho, Diogo S. Sousq,
Gustavo H. B. Pinheiro, Carlos E. B. Barbosa, Sueli M. E
Alves & Francisco R. Melo

As redes neurais artificiais (RNA’s) s@o modelos matematicos e existem
diversas aplicagdes desta ferramenta na agricultura. Objetivou-se com este estudo
avaliar a eficiéncia da RNA na estimativa da area foliar da alface. Utilizou-se
folhas de alface e para o desenvolvimento da MLP foram inseridas como variaveis
de entrada a largura e o comprimento das folhas determinados utilizando uma
régua, e como saida a area foliar estimada pelo software ImagelJ. Para comparagdo
dos dados estimados e observados foram calculados indicadores estatisticos. A
rede mostrou-se um método rdpido e promissor na estimativa da area foliar para
a cultura da alface.

Palavras-chave: imagej, neuronios artificiais; lactuca sativa.

Artificial neural networks (ANN's) are mathematical models and there
are several applications of this tool in agriculture. The objective of this
study was to evaluate the efficiency of ANN in estimating the leaf area
of lettuce. Lettuce leaves were used and for the development of the MLP,
the width and length of the leaves determined using a ruler were inserted
as input variables, and the leaf area estimated by the Imagel] software as
output. To compare the estimated and observed data, statistical indicators
were calculated. The net proved to be a fast and promising method for
estimating leaf area for lettuce.

Keywords: imagej; artificial neurons; lactuca sativa.
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Introducdo

A Lactuca sativa L. popularmente conhecida como
alface, ¢ uma hortalica folhosa difundida no Brasil,
que gera grande importdncia econdmica para o pais,
devido apresentar em sua composi¢do elevados teores de
vitaminas, ser rica em fibras e sais minerais.'

A cultura apresenta uma vasta variedade, sendo
encontrada alface de folhas lisas ou crespas. A folha ¢
responsavel pelo processo respiratorio e a compreensao
da superficie foliar pode auxiliar no manejo da cultura,
sendo possivel observar a demanda hidrica da mesma e
calcular o indice de area foliar.? De acordo com MEIRA
e colaboradores® a area foliar (AF) ¢ uma importante
aliada do monitoramento do desenvolvimento da planta e
produtividade das culturas.

Para a estimativa da AF, existem diversas metodologias
que sao dividas em métodos diretos e indiretos, destrutivos
ou ndo destrutivos. Na mensurac¢do por meio de métodos
diretos s@o utilizados equipamentos de custo elevado que
possibilitam a determinacdo da AF diretamente na planta,
sem que mesma seja destruida.* Ja a determinag@o indireta
pode ser realizada por meio de dimensoes lineares, onde
modelos sdo ajustados ¢ a determinagdo ¢ distinta para
cada cultura.’

Os métodos destrutivos sdo aqueles onde ocorre a
destruicdo do tecido vegetal ¢ os ndo destrutivos utilizam
modelos matematicos, conjuntos complexos de medidas,
¢ a estimativa pode ser realizada também por meio de
analise digital de imagens, com o auxilio de softwares,
em que a desvantagem relacionada a esses métodos esta
em sua calibragdo, visto que se ndo calibrados de forma
correta podem ser geradas mensuragdes imprecisas.®

Como alternativa aos métodos convencionais aplicados
para a estimativa da AF, as redes neurais artificiais
(RNAs) vem se destacando como um método econdmico
e promissor na resolugdo de diversos problemas
agronomicos. As RNA’s simulam o funcionamento dos
neurdnios humanos e apresentam eficiéncia na resolugo
de sistemas néo lineares complexos.’
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Estudos vem sendo realizados com o intuito de
comprovar a eficiéncia desta ferramenta na agricultura.
AZEVEDO e colaboradores® utilizou a RNA para predizer
a AF da aceroleira, com o intuito de verificar a eficiéncia
da metodologia em compara¢do com modelos de regressao
multipla e observou resultados satisfatorios. O mesmo
autor testou o uso da RNA na estimativa da area foliar da
couve.! ROCHA e colaboradores’® aplicou a técnica com
o objetivo de obter estimativas do indice de area foliar da
cultura do tomate industrial, no qual o autor concluiu que
sistemas computacionais inteligentes possibilitam obter as
estimativas desejadas.

Com isso, este trabalho teve como objetivo verificar
a eficiéncia das redes neurais artificiais na estimativa da
area foliar da cultura da alface.

Material e Métodos

Os dados utilizados para a realizacdo deste estudo
sdo oriundos de um experimento realizado na estagdo
experimental da Empresa de Assisténcia Técnica e
Extensdo Rural (EMATER). Foram utilizadas 50 folhas de
alface repicada, onde foram escolhidas folhas de interesse
comercial para determinac¢do dos seguintes paramentos:
largura (L), comprimento (C) e area foliar (AF).

A L e C foram determinados com o auxilio de uma
régua graduada, no qual a mensuragao foi realizada de
forma manual e diretamente na folha. A AF da cultura
foi estima por meio do software ImageJ, que possui
livre acesso. Foram separadas e identificadas folhas de
interesse comercial, as imagens foram captadas com
o auxilio de uma camera digital, em seguida foram
processados e obtidos valores de AF em cm? (Figura 1).

Para a preparacdo e treinamento das redes foi
utilizado o software de acesso livie GNU Octave versao
6.4.0. No treinamento foi utilizado o algoritmo de
back-propagation, com topologia do tipo Perceptron
de Multiplas Camadas (MLP) para a aprendizagem
das RNAs. Para o treinamento o conjunto de dados foi
separado em dois tipos de variaveis, variavel de saida e
entrada (Tabela 1):1°
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Figura 1. a) Imagem capturada na coleta de dados. b) Imagem gerada
a partir do software ImageJ.

Tabela 1. Varaveis inseridas na camada de entrada e camada de saida
da RNA na fase de treinamento.

Variaveis
Entrada Saida
L (cm)
AF ImageJ (cm?)
C (cm)

L igual a largura do limbo foliar; C igual ao comprimento; AF igual area

De acordo com recomendac¢do de Alves!! os dados
foram separados de forma aleatoria em trés conjuntos:

* Conjunto de treinamento foi composto por 65% do total
de dados (33 folhas);

* Conjunto de validagdo foi composto por 25% do total de
dados (12 folhas);

* Conjunto de teste foi composto por 10% do total de
dados (5 folhas).
Com o intuito de garantir a equalizacdo dos dados, as
varidveis foram normalizadas em uma faixa de 0 ¢ 1 de
acordo com a Equacgéo 1:

V., —V
V,! =14 obs max (1)
anx - Vmi:z

Em que: V_ igual valor normalizado, adimensional; V
igual valor observado a ser normalizado; V . igual valor
minimo da amostra; V. igual valor maximo da amostra.

o
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O numero maximo de épocas de treinamento foi
arbitrado como 10000, o EQM (erro quadratico médio)
minimo para parada foi estabelecido como 1.0x10-4.
Foram testadas todas as combinagdes possiveis de rede
e o critério de selegdo da melhor rede foi o menor valor
do Erro Quadratico Médio (EQM) encontrado nas RNAs.

A funcio hiperbolica dada por Ty,eig = 2/[1 + exp(=2x) — 1]
foi aplicada como fungdo de ativagao para os neurdnios das
camadas escondidas ¢ para a camada de saida foi utilizada a
funcdo linear dada por. lin (x) igual X

Posteriormente, os resultados estimados pela RNA
foram desnormalizados retornando a sua grandeza original,
para que ocorresse a comparag@o dos resultados estimados
pela RNA, conforme Equagdo 2:

Vin = Vinax + ([/;l - 1) * (Vmax - Vmin) (2)

Em que: Vdn igual resultado desnormalizado; Vn igual
valor normalizado; Vmin igual valor minimo da amostra;
Vmax igual valor maximo da amostra.

Os valores obtidos com o auxilio do software ImageJ de
AF foram comparados aos valores estimados pela RNA, em
que a comparagao foi realizada com o intuito de verificar o
indice de assertividade da rede. Para tal comparagdo foram
calculados os seguintes indicadores:

* Coeficiente de correlagdo (r) 12, conforme Equacao 3:

i=1(Ei —E)(0; — 0)
r= (3)
VXL, (B — E)AIXR,(0; — 0)?]

Em que: rigual coeficiente de correlacao de Pearson; xi
igual valores estimados; yi igual valores observados; x
igual média dos valores estimados; y igual média dos
valores observados; n igual quantidade de padrdes
de teste.

* Cocficiente de determinagdo (R?), conforme Equagdo 4:
R*=r’ (4)

Em que: R? igual a coeficiente de determinacao; r igual a
coeficiente de correlagdo de Pearson.

¢ Indice de concordancia (c),”* conforme Equacdo 5:
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?:1(Ei - Oi)z

c=1-
Y (E; =0+ 10, —0[)?

(5)

Em que: ¢ igual indice de concordéncia de Willmont; x; igual
valores estimados; y, igual valores observados; x igual média
dos valores estimados; y igual média dos valores observados;
n igual quantidade de padrdes de teste.

« fndice de desempenho (id) (Equagio 6):
id=r-c (6)
Em que: Id igual indice de desempenho; r igual coeficiente
de correlacdo de Pearson; ¢ igual indice de concordancia
de Willmont.

O Id da RNA foi classificado de acordo com Camargo e
Sentelhas (1997),'* conforme a Tabela 2.

Tabela 2. Analise do indice de desempenho da RNA.

Valor de id Desempenho
> 0,85 Otimo
0,76 - 0,85 Muito bom

0,66 - 0,75 Bom
0,61 - 0,65 Mediano
0,51-0,50 Sofrivel
0,41 -0,50 Mau
<041 Péssimo

Fonte: Camargo e Sentelhas (1997)

A comparagdo dos valores médios determinados pelo
software ImageJ e os valores estimados pela RNA foi
realizada aplicando o Teste-t student.

Resultados e Discussao

Foipossivel estimarvalores médios de AF pormeio darede
desenvolvida. Com o intuito de verificar a assertividade da
RNA foram calculados os seguintes indicadores estatisticos:
Cocficiente de correlagdo (r), indice de concordancia de
Wilmont (c), indice de desempenho (id) (Tabela 3).
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Tabela 3. Coeficiente de correlagdo (r), coeficiente de determinagao
(R2), indice de concordancia (c) e indice de desempenho (id),
obtidos na comparagdo entre os dados de area foliar determinados
experimentalmente (in locu) e estimados pela RNA.

Indicadores
r c 1d Classificagdo Id
0,8161 0,9971 0,8137 Muito bom

AF- area foliar (cm?); Desempenho: Critérios de Classificagdo de Camargo e Sentelhas (1997).

Em relagdo ao coeficiente de correlacdo (r), foi observado
um valor de r = 0,8161, apresentando uma elevada
associacao entre os valores determinados pelo Imagel
e os valores estimados pela RNA (Tabela 3), visto que de
acordo com MARTINS e colaboradores (2016)"° quanto
mais proximo de 1 melhor ¢ o grau de associagdo, fato que
confirma a capacidade da RNA em obter as estimativas
desejadas. AZEVEDO e colaboradores (2019)* estudando
a aplicabilidade das RNAs em predizer a AF da aceroleira
encontrou valores superiores (r= 0,9927) aos encontrados
neste estudo, comprovando a eficiéncia da RNA em
comparagdo com modelos de regressdo multipla.

Com o intuito de avaliar o grau de exatiddo entre os
dados observados ¢ os estimados pela RNA, avaliou-se o
indice de concordancia. Esta medida varia de 0 (nenhuma
concordancia) a 1 (concordancia perfeita). Foi encontrado um
valor de c de 0,9971, muito proximo de 1, constatando-se uma
concordancia forte entre os valores estimados e determinados
pelo software (Tabela 3). SOARES e colaboradores (2015)!¢
observou uma concordancia forte em seu estudo avaliando
o desempenho de redes neurais artificiais na predicdo da
produtividade da cultura do milho.

Por meio da relagdo entre o coeficiente de correlagdo
¢ o indice de concordéancia foi possivel avaliar o indice de
desempenho das estimativas e observou-se um id de 0,8137
(Tabela 3), classificado como muito bom segundo Camargo
e Sentelhas (1997).'

AFigura 2 apresenta a relag@o entre os valores observados
obtidos com o auxilio do software Image] e os valores
estimados através da MLP. Foi observado um coeficiente
de determinacdo (R?) de 0,6660 indicando que 66,60% da
informacdo da AF da alface observada pode ser explicada

-
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pela AF estimada pela RNA. AZEVEDO e colaboradores
(2017)" encontrou valores superiores aos deste estudo (R*=
0,9643) analisando a eficiéncia da MLP em predizer a area
foliar da cultura da couve. SOARES e colaboradores (2015)'
constaram em seu estudo que a RNA com topologia do tipo
MLP treinada com algoritmo backpropagation, apresentam
grande capacidade no desenvolvimento de ferramentas que
auxiliem no setor agricola.

450
400

350

AF observada (cm?)
w
=3
3

y=0,7185x + 79,228
R>=0,666

150 200 250 300 350 400 450
AF predita (cm?)

Figura 2. Relagdo entre os valores de area foliar (AF) observados e
estimados pela RNA.

A Tabela 4 apresenta o resultado do Teste-t Student para a
comparacao entre os valores médios obtidos através do software
Imagel e os valores estimados pela RNA. Observa-se que ndo
houve diferenca significativa a 5 % de probabilidade entre os
valores médios observados utilizando o software ImageJ com
os valores estimados pela RNA desenvolvida, podendo-se
afirmar que a rede consegue estimar a AF da cultura da alface.

Tabela 4. Teste-t para os valores médios determinados pelo software
Imagel e valores médios estimados pela RNA.

Area foliar
Imagel RNA
Média 298,9967 294,0437
Variancia 3831,7207 2969,8170
Observagodes 50,0000
gl 49,0000
p-value 0,6700

AF: area foliar (cm?); Gl: graus de liberdade; p-value: teste de t-student significativo a 5%
de probabilidade.
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Conclusoes

Foi observada uma correlagdo acima de 99%
comprovando a eficiéncia da RNA em estimar valores de
area foliar da cultura da alface. A RNA mostrou-se um
método econdmico e promissor para se obter estimativas
de area foliar para a cultura da alface, visto que os métodos
tradicionais necessitam de equipamentos caros, tempo
e podem fornecer mensuragdes imprecisas quando ndo
calibrados de forma correta.
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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.

Palavras-chave: biocombustiveis; aditivos; entendimento estrutural.

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.

Keywords: biofuels,; additives; structural understanding.
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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.®®

OH OH OH
H OH HO OH HO OH

Acido gilico

Pirogalol (PY) Propil galato (PG) (GA)
\/\
o 0" CHCH, © OH
OH
OH om ‘ OH CH,CH,
ke
CH,CH, o
~
Nt
0/ \07
OH OH OCH, CH,
Butil hidroquinona Ditert- Hidroxianisol Hidroxitolueno 2-etilhexil nitrato (EHN)
tercidria (TBHQ) butilhidroquinona  putilado (BHA) butilado (BHT)
(DTBHQ)

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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Fundamentos da Dinamica Molecular Ab Initio

Nayara D. Coutinho, Lilian T. E. M. Camargo & Ademir J.
Camargo

A dindmica molecular surge como uma ferramenta poderosa na descricdo dos
comportamentos dinadmicos microscopicos de diferentes tipos de sistemas encontrados
na ciéncia. As equagdes utilizadas para se obter as posi¢des e as velocidades dos atomos
no sistema sdo baseadas nas leis de Newton. A simplicidade destas equagdes acopladas
ao desenvolvimento de potencias cada vez mais robustos tem permitido a interpretagdo e
solugdo de varios desafios da quimica moderna. E recentemente, o desenvolvimento de
computadores mais eficientes tem permitido o avanco da dindmica molecular ab initio, onde
as forgas que atuam sobre o niicleo sdo calculadas a partir de célculos de estrutura eletronica
que sdo executados em tempo real, a medida que a trajetoria ¢ gerada. As aplicagdes deste
método permeiam o estado da arte da quimica, permitindo a simulagdo de compostos
biologicos, desenvolvimento de novos farmacos e materiais, compreensao de mecanismos
moleculares e reacionais, interacdes de curto e longo alcance, identificacdo de estados de
transicdes e compreensdo de comportamentos cinéticos ndo convencionais. Este trabalho
tem como objetivo fornecer os fundamentos tedricos das principais abordagens dentro da
dinamica molecular ab initio: Dinamica molecular de Erhenfest, Dindmica molecular de
Born-Oppenheimer e Dindmica molecular de Car-Parrinello.

Palavras-chave: dinamica molecular ab initio; dindmica molecular de born-
oppenheimer; dindmica molecular de car-parrinello.

Molecular dynamics emerges as a powerful tool in describing the microscopic dynamic be-
haviors of different types of systems found in science. The equations used to obtain the posi-
tions and velocities of atoms in the system are based on Newton’s laws. The simplicity of
theses equations, coupled with the development of increasingly robust potentials has allowed
the interpretation and solution of various challenges in modern chemistry. Recently, the devel-
opment of more efficient computers has enabled the progress of ab initio molecular dynamics,
where the forces acting on the nuclei are calculated from electronic structure calculations that
are performed on-the fly as the trajectory is generated. The application of this method perme-
ates the state-of-the-art in chemistry, allowing for the simulation of biological molecules, the
development of new drugs and materials, understanding of molecular and reactive mecha-
nisms, short and long-range interactions, identification of transition states, and understanding
of unconventional kinetic behavior. This paper aims to provide the theoretical fundamentals
of the main approaches within ab initio molecular dynamics: Erhenfest Moelcular Dynamics,
Born-Oppenheimer Molecular Dynamics, and Car-Parrinello Molecular Dynamics

Keywords: erhenfest moelcular dynamics, born-oppenheimer molecular dynamics;
and car-parrinello molecular dynamics.

Revista Processos Quimicos

39



Artigo Geral 3

40

Introducéo

O aumento no desempenho de computadores ao
longo das ultimas décadas, juntamente com avangos na
matematica, quimica e fisica, levou ao nascimento de uma
nova forma de fazer ciéncia, que estd na intersecc¢do da teoria
com o experimento, referida como ciéncia computacional,
que permite elaborar experimentos computacionais sob
condi¢des perfeitamente controlaveis e reprodutiveis.'
Atualmente, os resultados obtidos através das simulagoes
computacionais®?® estdo cada vez mais condizentes com
os resultados experimentais, chegando, em alguns casos,
a realizar boas predigdes a respeito de dados que ndo sdo
facilmente mensuraveis.*”’

Dentro deste contexto, uma técnica bastante promissora
¢ a dindmica molecular, que tem como objetivo modelar
o comportamento dindmico microscopico de diferentes
tipos de sistemas encontrados na quimica,®!® fisica!' e
biologia.!>'* A historia da Dindmica Molecular comega nos
anos 1950, quando os primeiros computadores realizaram
simulagcdes de sistemas simples.'”” Nas duas ultimas
décadas o crescimento desta técnica foi exponencial,
proporcionando em 2013, que pesquisadores da areca
ganhassem o prémio Nobel de Quimica.'®

Um dos maiores desafios da Dindmica Molecular
consiste no calculo das forgas interatOmicas.'”'® Nas
simulacdes classicas elas sdo calculadas a partir de funcdes
empiricas as quais reproduzem dados experimentais
ou obtidos a partir de calculos acurados por estrutura
eletronica.'” As equacdes utilizadas para se obter
as posicdes e as velocidades dos atomos no sistema
sdo baseadas nas leis de Newton. Essas equagdes sdo
integradas numericamente e o resultado sdo as posicdes
e as velocidades dos atomos. Devido a simplicidade das
equacdes envolvidas na Dindmica Molecular Classica, esta
¢ uma excelente ferramenta no estudo de sistemas grandes,
0 que gera um tempo de calculo que ¢é relativamente
curto quando comparado com dindmicas quanticas e
semiquanticas.'”*

No entanto, as Dinamicas Moleculares Classicas (DMC)
possuem algumas limitagdes. Fenomenos essencialmente
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quanticos, como o tunelamento, ndo podem ser descritos.
Outra dificuldade propria da DMC ¢é a necessidade
antecipada da determinagao dos potenciais fixos. Apesar dos
progressos na elaboragdo desses potenciais, muitas vezes a
possibilidade de transferéncia para sistemas diferentes dos
quais tenham sido providos ¢ restrito.

Com o objetivo de eliminar tais dificuldades, as dinamicas
moleculares onde as forgas sdo calculadas a partir de
céalculos de estrutura eletronica tém sido muito atrativas. As
dindmicas moleculares ab initio (DMAI) calculam as forgas
que atuam sobre o nucleo a partir de calculos de estrutura
eletronicas que sdo executados em tempo real (on-the-fly) a
medida que a trajetoria é gerada. Diferentemente da DMC
(método semiempirico), na dindmica ab initio as variaveis
eletronicas sdo calculadas a cada passo da simulacdo e ndo
mais definidas a priori como potenciais de interag¢do fixo.?
A principal vantagem dessa ferramenta ¢ que ela contabiliza
varios fendmenos fisico-quimicos sob diferentes condigdes
externas (pressdo, temperatura ¢ ambiente molecular) sem
precisar da superficie de energia potencial.

As aplicagdes das dindmicas moleculares ab initio
permeiam o estado da arte em diferentes campos da
ciéncia, possibilitando a simulagdo de compostos
biologicos, o desenvolvimento de novos farmacos e
materiais, compreensdo de mecanismos moleculares,?
identificacdo de interagdes de curto e longo alcance,*
e de estados de transigdes, bem como a compreensdo de
comportamentos cinéticos ndo convencionais.’*? Dentre
deste contexto, este estudo pretende fornecer uma visdo
abrangente da DMAI, com foco nos fundamentos teoricos e
abordagens das principais abordagens dentro desse campo.
Especificamente, discutiremos trés métodos proeminentes
da DMALI: Dinamica molecular de Erhenfest, Dinamica
molecular de Born-Oppenheimer e Dindmica molecular de
Car-Parrinello.?3°

O artigo esta organizado da seguinte forma: As secdes
2 e 3 fornecem uma base tedrica da dinamica molecular,
incluindo as equagdes que governam as simulagdes. A se¢iao
4, 5 e 6 aprofundam nos trés mais conhecidos métodos da
DMAL, discutindo seus conceitos subjacentes, pontos fortes e
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limitagdes. Nas secdes 7 ¢ 8 sdo apresentados os conceitos de
ondas planas e pseudopotenciais que sdo amplamente utilizados
para a solu¢do da estrutura eletronica nas DMALI Na secao 9 sdo
discutidas algumas das propriedades que podem ser extraidas a
partir das DMAL Por fim, a se¢do 10 conclui o artigo e delineia
direcoes futuras e desafios no campo da DMAL

Equacoes do Movimento

A dinamica Molecular ¢ fundamentada nos principios
da mecanica classica e consiste basicamente na solugio
numérica, passo-a-passo, das equagdes classicas do
movimento. Considerando um sistema com N particulas
que se move sob a influéncia de um potencial , e que estas
particulas podem ser descritas por suas posi¢des e pelo
momento , a unido de todas as posi¢des (ou momento) ¢é
definido como (). Desta forma, o Hamiltoniano do sistema
¢ definido como:

N b2
H(RV,PY) = Zzp_z\;, + U(RY). (1)
I=1

As forcas em cada particula sdo derivadas a partir do
potencial

N
F(RY) = —%. (2)

Assim, as equagdes do movimento podem ser obtidas a
partir da formulagao classica de Hamilton,

o _ P &y
I=oap, ™ M,

. o0H

PI = _a—RI = FI(RN) (4)

As equagdes do movimento também podem ser
derivadas a partir do formalismo Lagrangeano, onde a
Lagrangeana

N
L(RY,RY) = Z%M,R% — U(RM) (5)

I=1

e a equacdo de Euler-Lagrange associada

o
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d oL aL
dtoR,; OR;
levam ao mesmo resultado. As duas formula¢des sdo
equivalentes, no entanto, ¢ mais comum na literatura o
uso do formalismo Lagrangeano para descrever dinamicas
moleculares ab initio."”

O procedimento padrio para a solucdo das equacdes do
movimento consiste em discretizar as equagdes diferenciais
acopladas, ou seja, transforma-las em diferengas finitas.
Entdo, partindo da conjetura de que o potencial de
interacdo, e, portanto, as forcas entre as particulas, sdo
fungdes continuas e diferenciaveis, assim, se as condigdes
iniciais do sistema no instante t sdo conhecidas, a posi¢do e
a velocidade e qualquer outra variavel dindmica podem ser
adquiridas em um instante posterior #+ At com a precisdo
adequada. Esse processo ¢ conhecido integracao numérica.

IntegracGo das Equacdes do
Movimento

O principal objetivo da integracdo numérica das
equagdes de movimento é encontrar uma expressao que
defina as posi¢des R(#+Af) em termos das ja conhecidas
posigdes no tempo ¢. Existe uma variedade de algoritmos,
todos baseados em expansdes do tipo da série de Taylor.
Devido a simplicidade e precisdo, os algoritmos mais
utilizados nas dinamicas moleculares sdo o Verlet e o
Velocity Verlet.!” O algoritmo de Verlet utiliza as posigdes
e as aceleragdes dos atomos no tempo ¢ ¢ as posigoes do
passo anterior R(#-Af), para determinar as novas posigoes
no tempo #+At, de acordo com as seguintes equagoes:

(6)

R(t + At) = R(t) + v(t)At + %a(t)Atz (7)

1
R(t — At) = R(t) — v(t)At + Ea(t)Atz (8)
Somando-se as duas equagdes e isolando , obtém-se:
R(t + At) = 2R(t) — R(t — At) + a(t)At?. (9)

Substituindo a aceleragdo na Equagéo (9), obtém-se:
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R(t + At) = 2R(t) —R(t — At) + % (t)At? (10)

As forgas podem ser calculadas usando a equagdo
F=-WU(RY). Este algoritmo tem a vantagem de ser
simples, acurado, estavel e ser bastante popular entre
os simuladores. No entanto, tem a desvantagem de ndo
calcular as velocidades diretamente a partir das forcas.
Embora ndo sejam necessarias para encontrar as novas
posicdes, o seu conhecimento € por vezes necessario,
como por exemplo, para calcular a energia cinética K, cuja
avaliacdo € necessaria para testar a conservagado da energia
total e verificar se as simula¢des de DM estdo procedendo
de forma correta. No algoritmo de Verlet as velocidades
podem ser calculadas como:

Vo) = R(t + At)thR(t —At)

Como referido anteriormente, a principal limitagdo do
algoritmo de Verlet ¢ que as velocidades no instante 7 s6 sdo
calculadas apds obter as posi¢des no instante , provocando

(11)

um grande armazenamento de dados na memoria do
computador. Com o objetivo de sanar tal dificuldade,
modificagdes no algoritmo de Verlet foram feitas, dando
origem ao Velocity Verlet. As posi¢des no instante t+At sdo
derivadas usando a expansdo de Taylor:

a(t
R(t + At) = R(t) + v(t)At + %Atz. (12)
A Equagdo (12) depende das velocidades, a qual pode-
se calcular como segue:

a'(t)

v(t + At) = v(t) + a(t)At + TAtz. (13)

!

Usando o método das diferencas finitas para frente, a
(7) é obtido:
a(t + At) — a(t)

@ =" (14)
Substituindo (14) em(13):
v(t + At) = v(t) + a(t)At + alt+40 —a(® (15)

2At !
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a(t + At) + a(t) At

2 , (16)

v(t +At) =v(t) +
F(t + At) + F(t) At

v(t+At) =v(t) + oM

(17)

Este algoritmo ¢, com certeza, um dos mais frequentemente
utilizados em simula¢des moleculares, devido, principal-
mente, a sua facilidade de implementagdo. Uma estratégia

geral € o seguinte:

* Dado R(¥) e v(¥) e no instante #, primeiramente ¢ calculada
a forga em cada particula, usando o campo de forga;

* Novas posicdes sdo obtidas aplicando a Equacao 12;
» Novas forgas sdo calculas para novas posigdes;

* Volta a etapa 1..

Apobs conhecer as trajetorias das particulas no espago
de fase, o proximo passo consiste em obter as propriedades
macroscopicas do sistema. Partindo da hipotese de
ergodicidade, essas propriedades podem ser facilmente
obtidas ao realizar médias temporais a partir da solugéo
das equagdes do movimento.

Deste modo, pode-se determinar, a temperaturas
finitas, as propriedades termodinamicas, como capacidade
térmica, energia livre, entropia ¢ pressdo, bem como, a
estrutura microscopica do sistema, que envolvem, por
exemplo, comprimento de ligagdo e distribuigdo de
angulos de ligacao.

CONTROLE DA TEMPERATURA
As simulag¢des padrdes de DM ocorrem no ensemble

microcandnico, onde a temperatura ndo ¢ uma variavel fixa
e predefinida. No entanto, € interessante que a simulagdo de
uma infinidade de sistemas fisico-quimicos ocorra a uma
temperatura média controlada.!’

Durante estas simulagdes o controle da temperatura
pode ser obtido através de um processo conhecido como
termostato, que nada mais ¢, do que acoplar ao sistema um
banho térmico com uma temperatura fixa. O termostato
mais utilizado, atualmente, nas simulagdes de dinamica
molecular ¢ conhecido como Termostato de Nosé-Hoover.*!

-
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A proposta feita por Nosé, consiste em implementar
uma Lagrangeana estendida, na qual ¢ introduzida um
grau de liberdade extra ¢ seu momento conjugado, que
acopla o sistema simulado ¢ o banho térmico externo.

Assumindo que um sistema com N particulas, com
coordenadas R', massa M’ energia potencial U(R™)
e momento P, um grau de liberdade adicional, s ¢
introduzido ao sistema agindo como sistema externo
a este sistema simulado. Também s@o introduzidas
variaveis virtuais (posi¢do R, momento,P, e tempo,
t) as quais sdo relacionadas com as variaveis reais
(R, P’ t) como:

R; =R,, (18)
;P
P; == (19)
, At
At = —
S (20)
s'=s

A Lagrangeana estendida do sistema, em funcao do
numero de particulas N e da varidvel s em termos das
variaveis virtuais ¢ dada por:

N

M,s2R?
LNOSE=Z 12 ’—U(RN)+%S'2—ngTlns, (21)

=1

onde O é massa efetiva associada a variavel s € o
parametro g ¢ igual ao nimero de graus de liberdade do
sistema. A dependéncia logaritmica do potencial sobre a
variavel s ¢ essencial para controlar a temperatura.

Os momentos conjugados de R, e s sdo:

aL A

Pi=TR, ~ MR (22)
L .

Pe == % = Qs. (23)

Assim, a Hamiltoniana estendida do sistema para N
particulas em funcdo da varidvel s em termos das variaveis
virtuais ¢€:

o
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N p2 p2
Hyose = Z jsz +URY) + i + gkpTlns. (24)
=

2M

Partindo do formalismo Hamiltoniano as equagdes de
movimento sdo definidas como:

dR;  0Hyose _ P;

= = 25
dt’ P, M;s? (25)
dP,  OHyose = OU _
dt’~  0R, =~ O0R;, F, (26)
ds _ 07'[NOSE _ PS 27)
e~ ap, @ (

pf X

Py _ _ o3tnoss _ Zmysz9keT (28)
at as s ’

Vale ressaltar que a hamiltoniana estendida, . €
conservada quando o sistema estendido envolve as equacdes
de movimento. Assim, este método produz um ensemble
microcandnico para o sistema estendido.

Mesmo sendo uma boa ferramenta, o termostato de nosé
apresenta limitagdo. As velocidades sdo escalonadas em
fungdo de s (que ¢ variavel durante a simulacdo). Desta forma,
ndo ha correspondéncia direta entre as velocidades e tempo
no sistema estendido e real. Em 1986, Hoover desenvolveu
uma formulacdo alternativa que resolvia este problema
introduzindo um coeficiente de atrito termodinamico, & . A

nova hamiltoniana estendida ¢ descrita como:

N
P? Q
}[NH = _+U(RN)+$2_+gKBTS, (29)
IZ 2M, 2
e as equacdes do movimento:
P
_F 30
R= 5 (30)
. AU (RM)
b=~ 4P (31)
g=28 (32)
Q ’
PZ
- (B akeT)
§ = o (33)
$ dins (34)
s dt d
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As mudangas implentadas por Hoover nas equagdes de
movimento, consistem na adi¢ao de um termo semelhante
ao termo de atrito na equagdo da forca ( Equacgdo 31)
¢ a equagdo que governa a mudanca do coeficiente § ¢
dada pela equagao 33. Assim o mecanismo de resposta,
trabalha para manter a média da energia cinética em um
valor constante. Desta forma, a energia cinética flutua
em torno de um valor médio e a temperatura é controlada
em T. Note que novamente O é um importante parametro
de escolha que ajusta o acoplamento entre o banho
térmico e o sistema.'’

No entanto, as vezes o termostato de Nosé-Hoover
apresenta problemas de ergodicidade. Essa dificuldade pode
ser resolvida pela termostatizagdo do termostato original
por outro termostato ou por uma cadeia de termostato.
Esse método é conhecido como termostato de cadeia. Esta
técnica possui maior eficiencia no controle da temperatura,
além de restaurar a ergonicidade do sistema. Assim, a quasi-
Hamiltoniana de um sistema com N particulas acopladas a
M cadeias de Nos¢-Hoover ¢ dada por

N P 2 M sz M
Hune = URM + ) 4 > Lt gkeTsy + ) KoTs;  (35)
T L= =2
E as equacdes do movimento:

P,

RI = Ml’ (36)
P =F — &P, (37)
. 1 P?

$1 :E<ZM_II_9KBT>_E1€2, (38)
o1,

¢; =Q—j(Qj-1fj—1 — KpT) — &1&j41, (39)
. 1

$m = E(QM—lfI%/l—l — KgT). (40)

E importante destacar que a adicdo de M - 1 equagdes
de movimento formam uma cadeia unidimensional simples, o
que facilita sua implementac@o. Consequentemente, as cadeias
de Nosé-Hoover se destacam como uma das abordagens mais

eficientes para termostatizar um sistema canonico.
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Dindmica Molecular de Ehrenfest

Em 1927 foi proposta a dindmica molecular de
Ehrenfest, nesta dinamica adota-se uma abordagem
classica para os nucleos atomicos, enquanto para os
elétrons a abordagem ¢ quantica. A dinamica molecular
de Ehrenfest assume que a evolucéo do sistema quantico ¢
dominada pela dindmica dos elétrons, enquanto os nucleos
respondem as mudangas da distribuicao eletronica. Uma
das vantagens desta dinamica ¢ que a fun¢do de onda ¢
minimizada uma tnica vez ¢ propagada ao longo da
trajetoria. Em contrapartida, devido a grande velocidade
dos elétrons em relagdo aos nucleos, é necessario
utilizar um passo de integracdo pequeno, acarretando
alta demanda computacional, o que representa uma
desvantagem para este método.*? Na presente dindmica, o
processo ¢ diabatico, implicando, na pratica, que o sistema
pode iniciar em uma superficie de Born-Oppenheimer,
progredir nessa superficie por um determinado periodo e,
posteriormente, fazer uma transi¢ao para outra superficie.

Dindmica Molecular de Born-
Oppenheimer

Uma boa aproximacao para adicionar efeitos quanticos
as simulacdes de dindmica molecular consiste em
resolver o problema de estrutura eletronica estatico para
cada passo da dindmica, dado um conjunto de posigdes
nucleares fixas para um dado instante. Assim, a parte
eletronica do sistema se reduz na solugdo do problema
quantico independente do tempo, ou seja, os nucleos
sdo propagados utilizando as leis da mecanica classica
enquanto os elétrons s@o resolvidos simultancamente
utilizando a equagdo de Schroedinger independente do
tempo. Desta forma, a dependéncia temporal da parte
eletronica do sistema é imposta e ditada pela dependéncia
paramétrica da dindmica dos nucleos.¥3*

Entdo, a separagdo dos graus de liberdade eletronicos
e nucleares permite efetuar a evolugdo temporal dos
nucleos sob a influéncia de um potencial U(RY) calculado
para cada configuragdo dos nucleos, que ¢ dada por:

"
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URN) = min{{Wo|H [¥o)}. (41)

No qual o potencial, U(R") depende apenas das
coordenadas eletronicas. Esse potencial ¢ conhecido como
potencial de Born-Oppenheimer.

Assim, a Lagrangeana da dinamica de Born-
Oppenheimer pode ser definida como:

Lo = S ; MR} — min{(¥o|He | ¥,)}. (42)
E as equacdes do movimento descritas como:

MR, = -V [qlpion{(wHem)}], (43)

EY, = H,¥,. (44)

Em principio pode-se utilizar qualquer método de
estrutura eletronica para a solucdo das equagdes da
dindmica molecular de Born-Oppenheimer. No entanto,
na pratica ¢ necessario que se faca uma escolha criteriosa
do método a ser usado levando em consideracdo o custo
computacional agregado. Um dos métodos mais utilizados
¢ a Teoria do Funcional da Densidade, pois oferece um
bom equilibrio entre custo computacional e acuracia dos
parametros calculados.*

Dindmica Molecular de Car-

Parrinello

Em 1985, os pesquisadores Roberto Car e Michelle
Parrinello formularam a dindmica molecular de Car-
Parrinello, em que uma lagrangeana estendida foi
proposta na forma da Equagédo 45.3° Nesta dindmica, o
sistema ¢ dividido em dois subsistemas: o subsistema
idnico, composto pelos nucleos e elétrons da camada
interna, o qual ¢ tratado classicamente seguindo as
leis de Newton, € o subsistema eletronico, formado
pelos elétrons mais externos, que sdo tratados
quanticamente. Esta abordagem combina a vantagem
de minimizar a fun¢cdo de onda uma unica vez da
Dindmica Molecular de Erhensfest, ¢ a vantagem
de permitir passos de integragdo maiores, como na
dindmica de Born-Oppenheimer

o
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1 R
Lop= ) 2 MoRE + 1) (@i Bloi(sR))
— (@;(r, B)|H (r, R)¢(r, R)) (45)
+ Z/\i}' ((@i(T)KDj(T)) - 5ij)-
ij

Observe que o primeiro termo da lagrangeana represen-
ta a energia cinética nuclear, sendo que M, representa a
massa do nucleo e Ra representa as velocidades i0nicas.
O segundo termo ¢ a energia eletronica ficticia, onde o
parametro u ¢ chamado de massa ficticia, que tem a fun-
¢do de manter a adiabaticidade do sistema, isto é, garantir
que ndo ocorra transferéncia entre as energias cinéticas
dos subsistemas i6nicos e eletronicos. O terceiro termo
¢ dado pela energia potencial do sistema que ¢ tratado
quanticamente. O ultimo termo representa restri¢des ho-
lonémicas de ortonormalidade da fun¢do de onda. Sendo
Ao multiplicador de Lagrange ¢ 8,-,- o vinculo que garan-
te a ortonormalidade.?® Em geral impde-se restri¢do de
ortonormalidade apenas as fun¢des de onda eletronicas,

ndo sendo impostas ao nucleo.

A Equagdo 45 pode ser reformulada utilizando o
formalismo da teoria de Kohn-Sham,¢ no terceiro termo,
resultando na lagrangeana estendida (Equagdo 46):

1 .
Lop= ) 5 MR+ 1) @i RI@i3 R) ) — Eslow Rl
“ : (46)
+ ZAU (i) — 6;).
ij

O principio da a¢@o minima, S, é um postulado
fundamental da mecanica classica, que estabelece que
a trajetoria seguida por um sistema fisico é aquela que
minimiza o funcional de acdo. Portanto, ao aplicar
a equacdo de Euler-Lagrange (Equacdo 47) para
minimizar o funcional de agdo descrito pela Equagéo
(48), considerando . a Lagrangeana de Car-Parrinello
(Equacgdo 46), obtém-se as equagdes de movimentos
do nucleo (Equacdo 49) e elétrons (Equacdo 50):
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d 8L &L -

atsq  sq - 0 (@=Ryp). (47)
= f LIp®), ¢(t), R(t),R(t), t]dt (48)
. OEs[R, @

MaRa = Fa = _% ; (49)
.. SEks[Ra @i

Ha®i = —%;(p] + XA 9 (50)

Apds obter as equagdes de movimento que fornecem
informagdes sobre sua aceleragdo, ¢ necessario utilizar
algum algoritmo para integrar as equagdes ¢ obter a
trajetoria do sistema, conforme segao 2.

Adiabaticidade na Dindmica
Molecular de Car-Parrinello

Preservar a adiabaticidade do sistema no contexto
da Dinamica Molecular de Car-Parrinello ¢ de extrema
importancia para assegurar a integridade da fungdo de onda
no estado fundamental. Qualquer intercambio de energia
entre os subsistemas eletronico e idnico pode resultar na saida
do estado fundamental, comprometendo a confiabilidade
da simulagdo. Portanto, as simulagdes de Dinamica
Molecular de Car-Parrinello requerem a manutengdo da
separagdo energética entre os subsistemas. Para garantir
a adiabaticidade, os parametros: massa ficticia (¢) e o
tamanho dos passos de integragdo devem ser escolhidos
cuidadosamente, levando em consideragdo critérios que
permitam manter um custo computacional razoavel para a
simula¢do0.2%3” Assim, ¢ importante encontrar um equilibrio
entre a precisdo das simulagdes e a eficiéncia computacional.

Ondas Planas

As fungdes de onda planas sdo amplamente empregadas
naexpansao dos orbitais de Kohn-Sham, oferecendo diversas
vantagens. Essas fun¢des de base ondulatéria apresentam
propriedades ortogonais, o que facilita calculos e analises.
Além disso, a transformada de Fourier permite a conversio
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entre o espago real e o espago reciproco, proporcionando
uma abordagem matematica simples e coerente ¢ possuem
formulagdo simples, conforme demonstrado na Equagao
(51). Uma caracteristica fundamental das fun¢des de onda
planas é a capacidade de considerar a periodicidade do
sistema, conforme estabelecido pelo teorema de Bloch.

A principal desvantagem do uso desse tipo de fungdo
de base reside na exigéncia de uma grande quantidade de
ondas planas para expandir os orbitais. Portanto, para tornar
o conjunto finito, ¢ necessario truncar as fungdes de base em
uma determinada energia de corte, ao expandir os orbitais.
Uma abordagem comumente adotada ¢ a utilizagdo de ondas
planas exclusivamente para descrever os elétrons de valéncia, e
os pseudopotenciais descrevem os elétrons da camada interna.

0 Y6 Cijerg e CHOT,

(51)

Sendo que: Q ¢ o volume da cela periddica, o termo \i@ é
a constante de normalizagdo, utilizado para normalizar
os coeficientes da expansdo de Fourier, G representa o
vetor de rede reciproca, que sdo usados para descrever a
periodicidade das fun¢des de onda no espago reciproco C, .
e ¢ o coeficiente de expansao de Fourier, que especifica a
amplitude da onda plana.

Pseudopotenciais e
Pseudofuncoes

A aproximagdo de pseudopotenciais, inicialmente
proposta por Phillips em 1958 e posteriormente refinada
por Yin em 1982, representa uma abordagem altamente
vantajosa na expansdo das fungdes de onda eletronicas,
pois permite uma reducao significativa no nimero de ondas
planas necessarias. Esses pseudopotenciais tém a finalidade
de substituir os potenciais de Coulomb que descrevem a
interacdo entre os elétrons e o nucleo atdmico.

Devido a contribuigao limitada nas interagdes quimicas,
os elétrons de camada interna, podem ser substituidos,
de forma pratica, por um pseudopotencial e os elétrons
de valéncia utilizando pseudofuncdes de ondas, que sdo
mais suaves e desprovidas de nds, o que leva a um numero

-
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reduzido de ondas planas durante o calculo, resultando
em um tempo computacional menor. A formulagido do
pseudopotencial envolve a busca por uma pseudofungao
que coincida de maneira precisa com a fun¢do real em
uma distancia especifica do nucleo, conhecida como raio
de corte. Essa etapa ¢ essencial para garantir a adequada
correspondéncia entre as propriedades dessas fungdes.

Existem dois tipos de pseudopotenciais: os de norma
conservada e os de norma nao conservada. No caso dos
pseudopotenciais de norma conservada, ¢ fundamental que
a fung@o de onda exata coincida com a pseudofuncao além
do raio de corte. Essa condi¢do garante que a energia ¢ a
densidade eletronica sejam consistentes com a fungio real
para todos os elétrons. Dessa forma, é estabelecida uma
coeréncia precisa entre as propriedades dessas fungdes.

Existem dois tipos de pseudopotenciais: os de norma
conservada e de norma ndo conservada. O primeiro
pseudopotencial usado em Dindmica Molecular de Car-
Parrinello foram de normas conservadas, desenvolvidas
por Martins eTroullier.® Posteriormente Laasonen e
seus colaboradores® aplicar neste tipo de simulagdes
pseudopotencias de norma nao conservada, desenvolvidas
por Vanderbilt.*

Nos pseudopotenciais de norma conservada,
se que a func¢do de onda coincida com a pseudofungido
além do raio de corte, assegurando que a energia ¢ a
densidade eletronica coincidem com a funcado de todos
os elétrons. Por outro lado, nos pseudopoteciais de norma
nao conservada esta situacdo ¢ mais relaxada, permitindo
que as fun¢des de ondas sejam mais suaves, reduzindo
a necessidade de muitas ondas planas, gerando como
resultado um tempo computacional aprimorado.

41 exige-

ParGmetros Estruturais e
Eletronicas

As simulagdes de Dindmica Molecular (DM) sdo uma
poderosa ferramenta para obter informagdes relevantes
sobre sistemas investigados. Elas fornecem insights sobre a
formacao de interagdes intermoleculares e intramoleculares,
como a ligagdo de hidrogénio, que pode ser explorada
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através de diversas abordagens, incluindo a analise de
Fungdes de Distribuicdo Radial de Pares (FDRP) ¢ de Tempo
M¢dio de Residéncia (TMR), bem como as propriedades
geométricas, como distancia interatdmica e angulos
internos, ¢ propriedades energéticas, como a Energia de
Helmholtz. Essas informag¢des combinadas fornecem uma
compreensdo abrangente do sistema em estudo, permitindo
uma analise detalhada de suas propriedades estruturais e
energéticas.

Conclusées

E notavel os avancos que estamos sinalizando
dentro da abordagem da dindmica molecular ab initio,
principalmente, no que diz respeito ao desenvolvimento
de novas teorias capazes de descrever eventos raros,
transi¢des conicas e efeitos quanticos, como energia
do ponto zero e tunelamento. No entanto, o custo
computacional ainda representa um desafio significativo
para a aplicac@o na simulag@o de sistemas grandes.

A medida que a capacidade computacional continua a
evoluir, os futuros desenvolvimentos devem se concentrar
na ampliacdo do tamanho dos sistemas simulados e na
expansao da escala temporal com precisdo, permitindo
assim a investigagdo de sistemas mais complexos,
como grandes biomoléculas e materiais poliméricos,
possibilitando uma compreensdo mais abrangente
e detalhada de seus comportamentos dinamicos.
Acreditamos que os avangos devem ser direcionados
ao aprimoramento de algoritmos capazes de acelerar
os calculos de DMAI, reduzir a demanda de memoria e
aprimorar a escalabilidade das simula¢des em plataformas
de computagdo de alto desempenho.

Portanto, a dinamica molecular ab initio continua
sendo uma ferramenta essencial para o estudo da estrutura
e dindmica de sistemas quimicos complexos. Com avangos
continuos e a superagdo dos desafios computacionais,
espera-se que essa abordagem contribua significativamente
para o progresso cientifico e tecnologico, abrindo novas
oportunidades para a compreensdo e o desenvolvimento de
materiais ¢ firmacos mais eficientes e sustentaveis.
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Biorremediacao Fungica e Estudo de Fitotoxicidade
de Efluente Industrial Proveniente de Planta
Produtora de Pesticidas

Isabella C. S. Santos, Rodrigo H. Silva, Carlos E. B.
Barbosa, Rafael B. Ferreira & Paula L. M. Souza

Efluentes industriais contendo classes de pesticidas sintéticos como os organoclorados mais
estaveis e toxicos para o meio ambiente e os piretrdides que se destacam por agir rapidamente
contra varios tipos de insetos sendo menos toxicos para os mamiferos, podem acarretar em riscos
ao meio ambiente e a satide humana se seus langamentos forem inadequados. O objetivo desse
trabalho foi estudar a versatilidade dos microrganismos ¢ as iniimeras vantagens relacionadas
aos fungos filamentosos, em especifico Cunninghamella echinulata ATCC 9244 aplicado
como biocatalisador no estudo de biorremediacao de efluentes industriais proveniente de planta
produtora de pesticidas. Para tal foram realizados os ensaios de fitotoxicidade com sementes
de pepino (Cucumis sativus) e a determinacao da DQO pelo método de refluxo fechado para
avaliagdo da eficiéncia no tratamento. As amostras de efluente tratado nos tempos de 24, 48, 72
¢ 96 horas foram atoxicas para as sementes de pepino, ndo apresentando diferengas estatisticas
significativas para os parametros de germinagdo das sementes e desenvolvimento das raizes.
Para a andlise de DQO, foi avaliada a diminui¢do da carga poluidora do efluente em 91,7 %
Jja nas primeiras 24 horas de exposi¢ao aos biofilmes fingicos, atingindo 99,7 % em 96 horas.
A biorremediacdo fungica demonstrou ser um método eficaz na aceleracdo da degradagio de
pesticidas representado pela sua alta porcentagem em remogao de compostos toxicos.

Palavras-chave: efluentes; pesticidas; cunninghamella echinulata; fitotoxicidade; DQO.

Industrial effluents containing classes of synthetic pesticides such as the more stable and toxic
organochlorines for the environment and the pyrethroids that stand out for acting quickly against
various types of insects while being less toxic to mammals, can pose risks to the environment
and human health if improperly discharged. The objective of this study was to investigate the
versatility of microorganisms and the numerous advantages associated with filamentous fungi,
specifically Cunninghamella echinulata ATCC 9244, applied as a biocatalyst in the study of
industrial effluent bioremediation from a pesticide production plant. To this end, phytotoxicity
assays were performed using cucumber seeds (Cucumis sativus) and the determination of COD
(Chemical Oxygen Demand) by the closed reflux method to evaluate the treatment efficiency. The
treated effluent samples at 24, 48, 72, and 96 hours were non-toxic to cucumber seeds, showing
no statistically significant differences in seed germination parameters and root development. For
COD analysis, a reduction of 91.7% in the pollutant load of the effluent was observed within the
first 24 hours of exposure to fungal biofilms, reaching 99.7% at 96 hours. Fungal bioremediation
proved to be an effective method in accelerating the degradation of pesticides, as evidenced by
its high percentage of removal of toxic compounds.

Keywords: effluents; pesticides, cunninghamella echinulata; phytotoxicity;, COD.
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Introducdo

Inimeros problemas ambientais, diversos provocados
por agdes humanas, dentre eles a poluicdo de efluentes
industriais com metais pesados que apresentam
caracteristicas biocumulativas, nocivo para os seres
humanos ¢ para o meio ambiente, estdo estimados
proporcionalmente ao crescimento populacional. Dentre as
principais vias de contribuigdo humana sobressai a aplicagao
de pesticidas e fertilizantes, mineragdo e lancamento de
efluentes industriais sem tratamento. E importante destacar
que a toxicidade esta ligada diretamente com a quantidade
de metal disponivel e também ao tempo de exposicdo.!

Os pesticidas compdem um dos grupos mais relevantes
de poluentes ambientais, com varios deles listados como
poluentes prioritarios de recursos hidricos naturais.> O termo
pesticida engloba uma ampla gama de compostos quimicos
empregados para combater, matar ou controlar varias pragas
que consiste em dois ingredientes principais: o ativo que
desempenha o controle de pragas e o inerte complementado
com comestiveis 6leos, ervas e celulose ao componente ativo
para produgado de pesticidas melhorando sua eficacia.?

Com a caréncia de métodos definidos e viaveis para o
tratamento de aguas residuais agroindustriais contaminadas
por pesticidas, o desenvolvimento de sistemas para sua
desintoxicacdo tornou-se indispensavel. Os sistemas de
tratamento de base bioldgica, aparece como possivel
soluc@o sustentavel, como a biorremediagdo que se utiliza
microrganismos de carater natural.”

A Dbiorremediagdo ¢ uma tecnologia que utiliza
versatilidade metabdlica microbiana para eliminagdo
ou reducdo a niveis aceitdveis de poluentes presentes no
meio.* Estudos descrevem que a degradacdo de substancias
xenobiodticas por microorganismos ¢ significativa® além
de constituirem um grupo biolégico muito diversificado
e pouco conhecido ndo ha necessidade de estabelecer um
processo novo para cada microrganismo, a tendéncia é de
transferir os genes equivalentes a algum dos microrganismos
conhecidos, adaptados as condi¢des industriais.’

O fungo filamentoso Cunninghamella echinulata,
amplamente discutido sobre sua capacidade de converter
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xenobidticos da mesma maneira que mamiferos,
possibilita a biotransformagdo de pesticidas e os
metabolitos gerados, conhecidos e avaliados quanto ao
seu potencial toxicologico visto que os fungos e pesticidas
sdo comumente encontrados no ambiente.°

O uso de bioindicadores de toxicidade tornou-se relevante
para avaliar o efeito de pesticidas no ambiente e em testes de
fitotoxicidade na avaliagdo do efeito dos pesticidas e metais
pesados em organismos vivos através do uso de algumas
espécies de plantas em protocolos padronizados.’

Diante disso realizou-se a aplicagdo da Cunninghamella
achinulata  ATCC 9244 como biocatalisador na
biorremediacdo de efluente industrial contendo pesticidas
como uma opg¢do consideravel entre os tratamentos
bioldgicos convencionais.

Materiais e Métodos
AMOSTRAGEM DO EFLUENTE

Em 17 de setembro de 2019, no turno vespertino, nos
dirigimos a industria situada em Goias que nos concedeu
o efluente para o estudo. De um reator comportando
efluente industrial bruto contendo pesticidas, foi retirado
uma amostra simples de 5 L com auxilio de um béquer e
transferido para um galdo de plastico com tampa rosqueavel.
Apos a coleta, a amostra foi encaminhada ao laboratdrio da
Faculdade Fama e conservada em geladeira.

MANUTENCAO E REPIQUE DA CEPA EM MEIO
DE CULTURA SOLIDO

A cepa Cunninghamella echinulata ATCC 9244,
pertencem a cole¢do American Type Culture Collection
(ATCC), Rockville, Maryland, USA, disponibilizada pela
Prof*. Dr. Paula, foi conservada em agar batata inclinado
e armazenada em estufa a 28 °C por 5 dias. Para o repique,
foram ressuspendidos os esporos do microrganismo com
glicerol estéril 25%, no interior de uma bancada de fluxo
laminar vertical, transferidos em triplicata, para tubos
de ensaio rosqueados contendo agar batata inclinado,
posteriormente incubados em estufa por 7 dias, a 28 °C.
Ao final da incubagdo, observaram-se o crescimento € 0s
aspectos morfoldgicos da coldnia.?
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Preparacdo do Meio Reacional

Ernlenmeyers com capacidade de 250 mL, contendo 50
mL de meio liquido de cultura Potato dextrose soy medium
- PDSM (2 g de peptona bacterioldgica (Biolog), 8 g de
dextrose (Vetec), 2 g de lecitina de soja (Biolog), 2 g de
fosfato de potassio monobasico (Anidrol), 2 g de cloreto
de sodio (Anidrol) e 1,2 g de extrato de levedura (Biolog)
para 400 mL de agua destilada), foram autoclavados a 121
°C por 15 minutos.

Cultivo de Células Imobilizadas em Meio de Cultura
Liquido Cunninghamella Echinulata ATCC 9244:

As cepas de Cunninghamella echinulata ATCC 9244
foram semeadas em meio liquido de cultura PSDM (duas
gotas de esporos ressuspendidos do agar batata inclinado)
em Ernlenmeyers de boca larga com capacidade de 250 mL
com molas de aco inoxidavel em contato com o vidro dos
frascos de cultivo e acomodadas firmemente no fundo dos
frascos. Estes foram mantidos em mesa agitadora (Quimis)
a 150 rpm por 7 dias.

Incubagdo do Efluente Industrial Bruto com Biofilmes de
Cunninghamella Echinulata Atcc 9244:

Apos o crescimento do biofilme, o meio de cultura
liquido PDSM foi desprezado e substituido, assepticamente
por método de flamblagem, por 50 mL de efluente industrial
bruto proveniente de planta produtora de pesticidas, situada
em Goids, e reincubadas nas mesmas condi¢des de agitacdo
por mais 96 horas. Aliquotas de 2,5 mL foram retiradas a
cada 24 horas e submetidas a analise de DQO e aos estudos
de fitotoxicidade.

Preparo das Sementes de Pepino para o Teste de
Fitotoxidade

Para os testes de germinacdo, 210 sementes
de pepino (TopSeed) previamente lavadas e
selecionadas foram colocadas em placas de Petri
forradas com papel filtro, anteriormente posta em
Capela de Fluxo Laminar com lampada UV por 15
minutos para esterilizagdo, dissociados em triplicata,
umedecidos com 2,5 mL do efluente tratado para
os tempos de 24, 48, 72, 96 horas, efluente bruto,
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controle negativo (agua destilada) e controle positivo
( solucdo de sulfato de zinco heptahidratado 10mg/L),
apos posicionada as 10 sementes, espagcadamente com
o intuito de ndo inibir o crescimento das outras e assim
preparadas foram encubadas em estufa por 5 dias a 28
°C. Apds a incubacdo, a germinagdo das sementes de
cada placa fora observada obedecendo o critério de

validagdo.

Determinagdo da Demanda Quimica de Oxigénio (Dgo)
pelo Método do Refluxo Fechado com o Bloco Digestor

Para determinagdo da DQO, as amostras do efluente
bruto ¢ as obtidas nos tempos de 24, 48, 72 ¢ 96 horas
de incubagdo com os biofilmes fungicos, foram diluidas
na proporcao 1:50 e, em capela, adicionadas a solucdo
digestora previamente preparada (1,5 mL) e acido sulfurico
(3,5 mL), em tubos de ensaio com o volume final de 7,5
mL. Apos a digestdo em bloco digestor (HACH Modelo
DRB 200) feita a 150 °C por 2 horas, as amostras foram
esfriadas e lidas em colorimetro (HACH Modelo DR 900)
configurado para analise de DQO.

Resultados e Discussao

MANUTENCAO E REPIQUE DA CEPA EM MEIO

DE CULTURA SOLIDO
As cepas de Cunninghamella echinulata ATCC 9244,

empregadas na realiza¢do desse estudo, demonstrada na
Figura 1, apresentou crescimento adequado, apresentaram
aspecto algodonoso e variacao de cor entre cinza € marrom,
caracteristicos do microrganismo. Um exemplar foi
designado e seus esporos ressuspendidos para incubagdo
em meio de cultura liquido.

Figura 1. Exemplar de Cunninghamella echinulata ATCC 9244, da
colecdo de cepas da Faculdade FAMA.
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Preparacdo do Meio Reacional
CULTIVO DE CELULAS IMOBILIZADAS NO
MEIO DE CULTURA LIQUIDO

O meio de cultura PDSM mostrou-se apropriado ao
cultivo do microrganismo. Verificou-se durante o processo
de incubagdo e agitacdo, a morfologia e crescimento dos
micélios de Cunninghamella echinulata ATCC 9244 ao longo
do suporte mobilizador, ¢ a viabilidade celular foi observada
através da formagdo do halo de crescimento (Figura 2).

Figura 2. Formagdo do halo de crescimento.

Os fungos filamentosos sdo morfologicamente
complexos e podem exibir formas variadas.’ Seu
crescimento pode ocorrer na forma de hifas dispersas no
meio de cultura, na forma filamentosa, a pellets com hifas
formando pequenas esferas, que ocorre devido a agregacao
de esporos no inicio da germinagdo. Esse processo
necessita da presenga de nutrientes ¢ parametros de
condigdes reacionais como concentra¢do do substrato, pH,
temperatura, viabilidade celular, agita¢ao e aeracdo devido
a alta complexidade dos tipos morfologicos e sua interacado
com 0 meio reacional.

As molas de aco inoxidavel, que apresentam
estabilidade mecanica, quimica, térmica e bioldgica,
além de proporcionar imobilizagdo facil e acessivel,
foram matrizes apropriadas a imobilizagdo, comportando
quantidades significativas de células viaveis, ndo limitando
a transferéncia de massa entre microrganismo e meio de
cultura, certificando a eficiéncia do suporte no processo de
imobilizagdo celular.?
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A agitac@o, a fim de viabilizar a homogeneizagao do meio,
relevante para a imobilizagdo celular, conduzidas a 150 rpm
foi adequada para a formagdo homogénea do biofilme, ndo
sendo observadas danificagdes de micélios no meio de cultura.

Os aspectos morfologicos vistos na Figura 3 das cepas
de Cunninghamella echinulata ATCC 9244 imobilizadas,
apresentaram aspecto algodonoso, com coloracdo levemente bege.

\

Figura 3. Biofilmes de Cunninghamella echinulata ATCC 9244.

INCUBACAO DO EFLUENTE INDUSTRIAL BRUTO
COM BIOFILMES DE CUNNINGHAMELLA
ECHINULATA ATCC 9244

O efluente industrial bruto apresentava coloragdo
esbranquigada conforme Figura 4.

Figura 4. Aspecto do efluente industrial bruto antes e imediatamente apos
a incubagdo com biofilme de Cunninghamella echinulata ATCC 9244.

As amostras retiradas nos tempos de 24, 48, 72 e
96 horas, tornaram-se aparentemente ‘’mais claras”,
(Figura 5) sugerindo a adsor¢do a biomassa fungica. Esse
mecanismo fisico é comum as comunidades microbianas,
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tais como bactérias, leveduras, fungos filamentosos e
algas, e ocorrem principalmente a nivel de parede celular,
através de mecanismos de adsor¢do fisica, quimica e
de carater eletrostatico (10; 11). No monitoramento da
biotransformagdo do piretréide A -cialotrina, também
observou esse comportamento associado as comunidades
microbianas, sugerindo que o microrganismo primeiramente
internaliza os xenobidticos para, entdo, metaboliza-los.®

Figura 5. Efluente industrial bruto apds 24 horas de incubagdo com
biofilme de Cunninghamella echinulata ATCC 9244.

Teste de Fitotoxidade

AVALIACAO DA GERMINACAO DAS SEMENTES

Apdés o término médio de germinagdo, foram
determinadas o comprimento da raiz de cada semente
apresentadas na Figura 6 com auxilio de um paquimetro,
para realizacdo de andlise estatistica e efeitos tdxicos
apresentados na germinagao das sementes.

Figura 6. Desenvolvimento das sementes de pepino com efluente
bruto (A) e com efluente tratado para o tempo de 96 horas (B).
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Os cfeitos demonstrados sobre a germinagdo das
sementes ¢ comprimento das raizes de cada semente
germinada de pepino expostas ao efluente tratado para os
tempos de 24, 48, 72, 96 horas, efluente bruto e controle
negativo (agua destilada) foram avaliados estatisticamente
pelo software GraphPAD (livre). Os resultados dos desvios
das médias da germinacdo das sementes, em cm, estdo
apresentados no grafico da Figura 7.

=

i

Germinagio das sementes (cm)

x

Figura 7. Desvios das médias da germinagao das sementes de pepino
(cm) apds 120 horas de incubagio.

O ensaio de fitotoxicidade emprega sementes de
plantas sensiveis as substancias toxicas como indicativos
de qualidade do ambiente.'? O teste de fitotoxicidade, com
o auxilio do teste de germinacgdo, visa avaliar os efeitos
das toxinas presentes no meio de cultivo de plantas,
identificando aguas contaminadas através do indice de
germinacdo, em que sua principal diferenca é o tempo
que o bioindicador permanece exposto ao potencial
contaminante.'> Ndo foram observadas diferengas
significativas entre as amostras de efluente industrial
incubada com o biofilme fungico nos tempos de 24, 48,
72 e 96 horas e o controle negativo (4gua destilada).

Isso sugere que tanto o efluente bruto quanto o tratado
ndo apresentam toxicidade frente as sementes de C.
sativus e fornecem condi¢des de germinagdo das sementes
semelhantes a da agua. Além disso, nao foram gerados
compostos fitotoxicos ao longo da biorremediacdo do
efluente bruto.
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No desenvolvimento de pesticidas, a auséncia de
fitotoxicidade ¢ uma das propriedades consideradas
e associadas a atividade inseticida, juntamente com a
eficacia em baixas concentragdes e facilidade de obtengao,
manipulagdo e aplicagdo, por exemplo.'

Determinagdo da DQO pelo
Método do Refluxo Fechado
com o Bloco Digestor

Apos as amostras serem preparadas (Figura 8), foram
colocadas em Bloco digestor por 120 minutos e lidas apos
resfriamento natural em colorimetro.

Figura 8. Amostras preparadas para analise de DQO.

Os dados obtidos a partir da leitura de DQO em
colorimetro estdo descritos na Tabela 1.
Tabela 1. Dados de DQO (mg O2/L) obtidos para as amostras

do efluente bruto e as obtidas nos tempos de 24, 48, 72 ¢ 96 h de
incubagdo com biofilme de Cunninghamella echinulata ATCC 9244.

Amostra DQO (mg O2/L)
Bruto 76.650
24 h 6.400
48 h 8.950
72 h 271
96 h 266
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A analise dos dados mostra uma diminui¢ao significativa
da DQO nas amostras de efluente a partir de 24 horas de
exposi¢ao ao biofilme fungico, apresentando porcentagem
de remediagdo em torno de 91%.

E possivel observar uma dessor¢do a partir do tempo
de 48 horas, que pode estar associada a dindmica dos
compostos pelos compartimentos intra e extracelulares do
microrganismo (11; 8).

Essa movimentagdo pode ser observada novamente
a partir do tempo de 72 horas, em que se verifica uma
outra diminuigdo consideravel da DQO, sugerindo que os
compostos sdo internalizados e entdo metabolizados pelo
sistema fiingico, podendo ser “externalizados” para o meio
de cultura.®

Estudos recentes (ver °©) descrevem sobre a
biodegradacao da cialotrina por fungos filamentosos que,
o pesticida presente ¢ detectavel na biomassa apds 24 h,
findando apds 96 h de exposi¢do, sendo a maior parte da
A-cialotrina degradada em 120 h. Esses dados sugerem
que o pesticida ¢ inicialmente adsorvido pela biomassa e
sequentemente metabolizado.

Da analise dos dados contidos na Tabela 1, foi possivel
construir o grafico da Figura 9, em que se pode observar
um tratamento eficiente do efluente em estudo, com
porcentagem de remediagdo superior a 99%.
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% de remocao de contaminante

¢
Efluente bruto 24h 48h 72h 96 h
Amostras/Tempo de incubagéo (h)

Figura 9. Percentual de remogao dos contaminantes na biorremediagao de
efluente industrial catalisada por biofilme de Cunninghamella echinulata
ATCC 9244.
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A DQO ¢ um importante parametro de caracterizagdo de
efluentes industriais. Assim, a proposta de biorremediagdo
apresentada neste trabalho mostra-se apto para aplicagéo industrial.

Conclusodes

A partir dos resultados obtidos verifica-se, que o método
de imobilizagdo celular foi realizado com éxito, podendo
ser observada a formagdo de biofilme de Cunninghamella
echinulata ATCC 9244.

A Dbiorremediacdo do efluente industrial bruto
proveniente de planta produtora de pesticidas foi monitorada
pela determinagdo da DQO, apresentando porcentagem de
diminui¢do de DQO de 91,7 % em 24 horas de exposicao aos
biofilmes fungicos, chegando a 99,6 % em 72 horas.

Do ensaio de fitotoxicidade frente as sementes
de C. sativus, foi possivel inferir que ndo foram
biossintetizadas substancias toxicas ao longo do processo
de biorremediacdo, ndo sendo verificada diferencgas
significativas entre o controle negativo (agua deionizada)
e o efluente bruto. A biorremediagdo fungica mostrou
ser um método eficiente, podendo complementar e/ou
substituir processos quimicos e fisicos nos tratamentos
de efluentes, além de ter sido alternativa “limpa” para a
remediacdo de compostos toxicos de dificil tratamento.
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A Influéncia das Queimadas na Qualidade
do Ar da Cidade de Goiania-GO

Nubia A. Campos, Tiago G. Ribeiro & Sandro M. Pimenta

A poluicdo atmosférica é a presenca de substidncias que tornam o
ar improprio para a saude e bem-estar. As queimadas, sejam naturais ou
provocadas pelo homem, sdo fontes significativas de polui¢do do ar. A
queima de biomassa libera gases e particulas suspensas que prejudicam a
qualidade do ar e afetam a saude humana. Este estudo analisou o impacto
das queimadas no aumento das particulas suspensas em Goidnia. Os dados de
concentragao foram coletados pela SEMAD em 2018 e 2019, em trés pontos
da cidade. A andalise revelou uma relagdo direta entre os focos de queimada
e o aumento dos niveis de particulas suspensas. Estudos mais aprofundados
sdo necessarios para avaliar os efeitos dessas concentragdes na saude e
garantir dados para um plano de gestdo da qualidade do ar que atenda os
padrdes estabelecidos pela legislacdo atual.

Palavras-chave: particulas totais em suspensdo, polui¢do; queimadas;
qualidade do ar.

Air pollution is the presence of substances that render the air unfit for
health and well-being. Natural and anthropogenic wildfires are significant
sources of air pollution. Biomass burning releases gases and suspended
particles that degrade air quality and impact human health. This study
examined the impact of wildfires on the increase of suspended particles in
Goiania. Concentration data was collected by SEMAD in 2018 and 2019
at three locations in the city. The analysis revealed a direct relationship
between wildfire occurrences and elevated levels of suspended particles.
Further in-depth studies are required to assess the health effects of these
concentrations and provide data for an air quality management plan that
meets current legislative standards.

Keywords: total particles in suspension, pollution,; burned; air quality.
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Introducdo

Entende-se por poluigdo atmosférica, toda e qualquer forma
de matéria ou substancia introduzida no ar com intensidade,
concentragdo, tempo ou caracteristicas capazes de torna-lo
improprio ou nocivo a saude, prejudicial a fauna e a flora, ao uso
e gozo da propriedade e a qualidade de vida da comunidade.'

Historicamente, nas areas metropolitanas o problema da
poluigdo do ar tem-se constituido numa das mais graves ameagas
a qualidade de vida de seus habitantes, sendo responsavel pelo
agravamento de doengas respiratorias e cardiacas.?

Dentre as principais fontes de emissdo de poluentes
atmosféricos encontram- se as emissoes industriais, 0 intenso
trafego de veiculos automotores, a queima de lixo, e outras
acdes naturais ou antropogénicas, com destaque para as
queimadas florestais ocorridas em grande escala. Embora
seja bastante criticada por cientistas e ambientalistas, essa
pratica ainda ¢ muito comum no Brasil.*”’

A queima de biomassa, pode ser caracterizada como
uma combustdo incompleta que tem como produtos iniciais
dioxido de carbono (CO,), monéxido de carbono (CO) e
agua. ApOs essa etapa, passa a liberar particulas organicas,
dentre elas o Material Particulado em Suspensao (MPS).?

O MPS ¢ um dos poluentes mais relevantes, isso se
deve ao fato de que, suas caracteristicas fisicas e quimicas
abrangem uma gama de classes de poluentes constituidos
por poeira, fumaga, particulas totais em suspensdo (PTS)
e todo material solido e liquido resultante de reacdes
quimicas ocorridas na atmosfera a partir gases como
diéxido de enxofre (SO,), 6xidos de nitrogénio (NO ) e
compostos organicos volateis (COVs) que, devido ao
pequeno tamanho, mantém-se suspenso no ar.’

As Particulas Totais em Suspensdo (PTS) podem ser
divididas em dois grupos conforme seu tamanho, sendo:
particulados com didmetros maiores que 2,5um e menores
que 10 pm, denominados particulados da moda grossa
(PM,,)) e aqueles com didmetros menores de 2,5um,
chamados de particulados da moda fina (PM, ). Os efeitos
na satde também variam conforme o tamanho das particulas,
sendo as menores mais nocivas. Isso porque quanto menor a
dimensao e a densidade das particulas, maior sua permanéncia
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no ar e maior sua capacidade de atingir os alvéolos pulmonares.
As particulas mais grossas geralmente ficam retidas no nariz e
garganta, enquanto as mais finas podem atingir os pulmdes e
causar doengas respiratorias, cardiacas e até mesmo céancer.!*-'2

Asaltas temperaturas produzidas pela queima da vegetacao,
faz com que os minerais contidos no solo se evaporem e ao
entrar em contato com o oxigénio da atmosfera, transformem-
se em oOxidos em suspensdo que podem ser introduzidos no
organismo humano através da respiracao. Esses compostos
sdo capazes de atingir distintas por¢des das vias aéreas
responsaveis pelas trocas gasosas nos pulmdes.'*!*

Os efeitos da concentracao desses poluentes podem ser
mais visiveis, principalmente durante o inverno, periodo em
que ocorre um aumento significativo do nimero de internagdes
por problemas cardiorrespiratorios. Um estudo realizado no
centro da cidade de Goiania, mostrou que: as concentragdes de
particulas finas (MP, ,) e grossas (MP ) apresentaram variagdo
sazonal com uma rédugio de 80% no periodo chuvoso. No
periodo de seca, as maiores concentragdes de MP e MP, ; sdo
influenciadas pela queima de vegetacdo e de residuos. Apesar
da poluigdo atmosférica por queimadas ser visivel, os impactos
relacionados neste ambito, por ndo serem perceptiveis a curto
prazo, culminam em diminuta atencdo da sociedade trazendo
consequéncias principalmente a satide humana.!®!$

Desse modo, a qualidade do ar ndo depende somente da
quantidade de poluentes langados pelas fontes emissoras,
mas também de como a atmosfera reage a esses poluentes,
dispersando-os ou concentrando-os. Os fatores climaticos
como velocidade e dire¢io dos ventos, precipitacdo e
temperatura determinam uma maior ou menor concentragao
ou diluigdo de poluentes no ar.'

Portanto, a polui¢do atmosférica ¢ uma questdo ambiental
que ndo pode ser ignorada e continua a representar uma
ameaga para a saude a nivel mundial. O ar livre de poluentes ¢
um requisito basico para a satide e o bem-estar da populagao,
sendo considerado pela Organizagdo das Nacdes Unidas como
um dos objetivos da sustentabilidade.*!*!

Diante deste fato, a Legislagdo Brasileira estabeleceu
padrdes de qualidade do ar para concentragdes de PTS para
curtos ¢ longos periodos. Para o periodo de 24 horas (curto),
o padrdo de qualidade ¢ 240 pg/m?, cujas concentragdes de
poluentes que ultrapassarem esse padrdo poderdo afetar a
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satde da populagdo. Para longos periodos foram definidas
as médias geométricas anuais nos valores de 80 pg/m?®. Os
padrdes de qualidade do ar sdo estabelecidos pela resolugdo.?

Assim, o presente trabalho busca avaliar a influéncia das
queimadas nas concentragdes de PTS em areas urbanas da
cidade de Goiania-GO, de forma a contribuir com a ampliagdo
do conhecimento da comunidade técnico-cientifica ¢ da
populagdo goiana sobre o tema.

Materiais e Métodos

CARACTERIZACAO DA AREA DE
ESTUDO

A pesquisa foi desenvolvida na cidade de Goiania
(Figura 1), municipio brasileiro, capital do estado de Goias.
Dista 209 km de Brasilia, localizada em pleno cerrado,
um dos biomas mais devastados do Brasil, possui uma
populagao esti?rlnada de 1.516.113 habitantesb(IBGE, 2019).
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Figuras 1 a e b. Localizagdo do Municipio de Goiénia, onde o estudo
foi realizado. Fonte: Wikipédia (2019).

De acordo com a classificagdo de Koppen®, Goiania
esta localizada em uma regido de clima tipo Aw, tropical
umido, caracterizado por duas estagdes bem definidas: uma
seca, que corresponde ao outono e inverno, ¢ outra imida,
com chuvas torrenciais, que correspondem ao periodo de
primavera e verdo. Os maiores indices de precipitacdo
ocorrem de outubro a margo e valores minimos de abril
a setembro, mostrando uma distribuicdo irregular da
pluviosidade ao longo do tempo.?

Coleta e IdentificacGo dos
Pontos de Amostragem

Os dados de concentracao de PTS foram obtidos a
partir da amostragem realizada pela Secretaria de Meio
Ambiente e Desenvolvimento Sustentavel - SEMAD.

o
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A coleta foi realizada utilizando o método do Amostrador
de Grande Volume (AGV), neste método o ar ¢ filtrado e
as particuladas totais em suspensao ficam retidas no filtro
de amostragem. A concentragdo do poluente ¢ dada pela
razdo da diferenga entre a massa final e inicial do filtro
pelo volume total de ar amostrado, corrigido para 25°C e
760 mmHg, em um periodo de 24 horas.**

A SEMAD, monitora trés pontos da cidade, sendo os
mesmos localizados: na Praca Civica (PC), na Escola de
Engenharia da Universidade Federal de Goias (EE) ¢ na
Praca do Trabalhador (PT); todos os pontos encontram-se
localizados no centro da cidade e sdo caracterizados pelo
intenso trafego de veiculos.?*

Entretanto, devido a problemas no AGV, nao foi
possivel obter os dados de monitoramento da Praga
do Trabalhador. O Quadro 1 e a Figura 3 apresentam a
localizagao dos pontos monitorados pela SEMAD.

Quadro 1. Localizagao dos pontos de monitoramento

Coordenadas dos
pontos

Ponto de

Localizagao
amostragem

Praga Dr. Pedro
Ludovico Teixeira,
Setor. Central,

16°40°51,90” S

Praga Civica 49°15°17.30” O

Goiania - GO
EnEi;l(l)};lrileda .
Ungiversidade Universitaria, Setor 16°40°37,89” S
-, | Leste Universitario, | 49°14°30,45” O
Federal de Goias Goiania - GO
-UFG )
Praca do
Praga do Trabalhador, Setor 16°39°48,60” S
Trabalhador Central, Goiania 49°15°39,10” O
-GO
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Figura 3. Localizagao dos pontos monitorados. Fonte: Google Earth (2020).

Método de Amostragem

Para medi¢do dos particulados em suspensdo no ar
ambiente, foi utilizado o Amostrador de Grande Volume
(AGV) para Particulas Totais em Suspensdo com vazdo
variavel, denominado AGV PTS ou simplesmente AGV. O
equipamento foi instalado conforme as normas da Associagao
brasileira de Normas Técnicas (ABNT), mais especificamente
de acordo com a NBR 9547/97, nos pontos especificados.

O AGYV, devidamente instalado no local de medicdo,
puxa uma certa quantidade de ar ambiente que passa por
um filtro instalado dentro de uma casinhola de abrigo,
durante um periodo de amostragem de 24 horas (nominais).
A vazdo imprimida pelo aparelho, dentro da faixa de 1,1
m?/min a 1,7 m*/min, bem como a geometria da entrada da
casinhola, dependendo da velocidade e da dire¢do do vento,
favorece a coleta de particulas de até¢ 25-50 Qm (diametro
aerodinamico). Os filtros empregados sdo especificos para
uma eficiéncia minima de 99 por cento para a coleta de
particulas FDO (Ftalato de Dioctil) de 0,3 Qm.

O filtro ¢ pesado (apos equilibracdo de umidade) antes
e apds a coleta para se determinar o ganho liquido em
peso (massa). O volume de ar amostrado, corrigido para
condigdes padrao (25°C, 760 mmHg), ¢ determinado a
partir da vazdo medida ¢ do tempo de amostragem. A
concentragdo das particulas totais em suspensdo no ar
ambiente ¢ computada dividindo-se a massa de particulas
coletada pelo volume de ar amostrado ¢ é expressa em
microgramas por metro cubico (pg/m?).
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Figura 4. Esquema de funcionamento do AGV- PTS. Fonte: Manual
do AGV-PTS.

QuantificacGo das Queimadas
Para a quantificagdo e mapeamento dos focos de
queimadas dentro do municipio de Goiania, nos periodos
de 2018 ¢ 2019, foram utilizados os dados disponibilizados
pelo INPE. O INPE, tem entre seus objetivos desenvolver
tecnologias e aplicagdes com satélites artificiais e produtos
relacionados ao tempo ¢ clima. Na plataforma sdo
disponibilizadas dentre outras informagdes, o registro de
focos de incéndio, estimativa e previsao de riscos de queima
da vegetagdo, ¢ as emissdes produzidas pelas queimadas.

Asimagens sao obtidas por satélites, dentre quais destacam-
se 0 AQUA-M-M, AQUA-M-T, tido como referéncia segundo
pesquisadores do INPE, o GOES-13, GOES-16 ¢ MSG-03.
Os dados coletados pelos satélites sdo processados nas varias
estagdes e disponibilizados ao publico.

O banco de dados de queimadas do INPE ¢ mantido
em parceria com outros institutos e 6rgaos governamentais
dentre eles, o Departamento de Meio Ambiente e Assuntos
Rurais - DEFRA, o Banco Mundial, a Fundac¢do de
Ciéncias, Aplicagdes e Tecnologias Espaciais- FUNCATE
¢ 0 Ministério do Meio Ambiente - MMA.

De posse desses dados, buscou-se comparar os niveis de
concentragdo de PTS coletados nos pontos de amostragem com
o numero de focos de queimadas registrados no periodo mais
critico, o que geralmente ocorre nos meses de julho a setembro,
nos anos de 2018 e 2019 e avaliar a influéncia das queimadas
no aumento da concentracdo de PTS e possivelmente na
diminuigdo da qualidade do ar na cidade de Goiania.
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Resultados e Discussao

A Figura 5 apresenta os valores maximos didrios das
concentragdes médias diarias de PTS na EE e na PC no
periodo de 2018.
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Figura 5. Concentragdes maximas didrias de PTS na EE e na PC, no
ano de 2018. Fonte: Goias, 2018.

A Figura 6 apresenta os valores maximos diarios das
concentragdes médias diarias de PTS na EE e na PC no
periodo de 2019.
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Figura 6. Concentragdes médias mensais de PTS na EE e PC, no ano
de 2019. Fonte: Goias, 2019.

Nas Figuras 5 e 6 ¢ possivel observar a relagdo entre
as maximas diarias das concentragdes de PTS e os limites
estabelecidos pelas legislacdes vigentes a época. Nesse
periodo, os padroes de qualidade do ar em Goids eram
estabelecidos pela Resolugdo CONAMA 03/90 ¢ pelo
Decreto Estadual n° 1745, de 06 de dezembro de 1979 que
regulamenta a Lei 8.544/78 do Estado de Goias. O artigo 33
do decreto 1745/79, dispde sobre os padroes de qualidade
do ar para PTS, sendo: Concentracdo média anual: 40pg/
m?; Concentragdo maxima diaria: 120pg/m?*.2
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Nota-se que a legislagdo estadual se mostrava mais
restritiva em relagdo a Resolugdo CONAMA 03/90, a qual
definia para o periodo de 24 horas (curto), o padrao de
qualidade do ar primario (240 pg/m?), cujas concentracdes
de poluentes que ultrapassarem esse padrio poderdo
afetar a satide da populacdo e o secundario (150 pg/m?),
no qual as concentragdes de poluentes atmosféricos estdo
abaixo do que se prevé para o minimo efeito adverso
sobre o bem estar da populac¢do, assim como o minimo
dano a flora e a fauna. Para longos periodos foram
definidas as médias geométricas anuais nos valores de 80
pg/m? (primario) e 60 pg/m?* (secundario).

Entretanto, a Resolugdo CONAMA 03/90 mencionada
acima foi revogada em 2018 ¢ substituida pela Resolugdo
CONAMA 491/2018, a qual define valores de 240 pg/m?
para periodos de 24 horas e 80 pg/m? para a concentragdo
média anual, mantendo o disposto na Resolugdo CONAMA
03/90. Enquanto a Lei 8.544/78 e o Decreto 1.745/79 foram
revogados em 2019 e 2020 respectivamente.

Ao analisar os indices de concentragdo de particulas
em suspensao na EE e na PC no ano de 2018 apresentados
na Figura 5, nota-se que, embora ambos os locais sejam
caracterizados pelo de intenso trafego de veiculos, os
valores encontrados na PC no periodo de agosto a setembro
superam os valores da EE, chegando a quase alcangar
o limite estabelecido pela lei estadual. Entretanto, a
EE pode ter seus valores de concentragdo subestimados
devido ao local contar com um nivel de arborizacao
mais elevado em comparagdo com a PC. A presenga de
vegetacao tende a reduzir os niveis gasosos e as particulas
em suspensao sobretudo no periodo de crescimento foliar,
periodo no qual ocorrem as maiores taxas de fotossintese
e a interceptacao ou deposi¢do seca por meio dos estomas
e das superficies cuticulares.”

Na Figura 6, os dados de 2019 apresentam niveis
de concentragcdo mais elevados em relacdo ao mesmo
periodo de 2018, chegando a ultrapassar os limites
estabelecidos no Decreto 1745/79. Um ponto importante
a ser observado ¢ o fato de que as maiores concentragdes
foram encontradas na EE, refugando a hipdtese levantada
para os resultados obtidos em 2018.
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Nota-se que a concentracdo das PTS sofre um aumento
de 36,85% na EE e de 26% na PC no periodo compreendido
entre agosto ¢ setembro, o que pode estar relacionado com
a sazonalidade climatica. Os niveis mais elevados de PTS
coincidem com o periodo mais critico de estiagem das chuvas.

As Figuras 7 ¢ 8 demonstram os dados de precipitagao
dos anos de 2018 e¢ 2019 respectivamente. Os maiores
indices sdo registrados nos meses de janeiro a marco ¢ de
outubro a dezembro. Ao comparar as Figuras 5, e 6 com
as figuras 7 e 8, observa-se que nos periodos de maior
precipitacdo pluviométrica, a concentragdo de PTS ¢
menor. Esse comportamento inversamente proporcional
pode ser explicado pelo fato de que muitas particulas em
suspensdo sdo removidas do ar pela agdo das chuvas.”* O
que reafirma a estreita relag@o entre a qualidade do ar ¢ as
condigdes meteorologicas.

Estacao: GOIANIA (A0O2)

Zoom 1m  3m  em e | Jan 1. 2018 Para | Dez 31. 2018

,,,,,,

Figura 7. Precipitagdo média registrada no ano de 2018 pela Estacao
Goiania A002. Fonte: Fonte INMET (2020).

Estacao: GOIANIA (A0O2)

Zoom 1m  3m  em 1A De | Dez 31. 2018 | Para | Dez 31. 2019

Figura 8. Precipitagdo média registrada no ano de 2019 pela Estacao
Goiania A002. Fonte INMET (2020).

Comparando a regularidade de chuvas dos anos de 2018
e 2019, pode-se afirmar que o ano de 2019, embora tenha
registrado picos de maior volume, passou por periodos
mais prolongados de estiagem em relacao a 2018. Além do
longo periodo de estiagem, Goidnia enfrenta anualmente, os
efeitos provocados pelas queimadas, que ocorrem no mesmo
periodo e contribuem expressivamente com a emissao de gases
de efeito estufa e material particulado, causando alteragdes das
caracteristicas fisicas e quimicas da atmosfera.?*?’
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Instrumento considerado indispensavel por produtores
rurais, a pratica das queimadas ¢ bastante utilizada no
Brasil para os mais diversos fins. Dentre os quais destacam-
se: a limpeza e renovagdo de pastagem, o preparo do solo
para o plantio, o desfolhamento da cana-de-agucar para o
corte e nas praticas do desmatamento. No meio urbano,
as queimadas sdo utilizadas principalmente na limpeza de
lotes baldios. A queima da biomassa ¢ considerada um dos
principais fatores causadores de impactos sobre o clima.
Em contrapartida, as alteracdes climaticas aumentam as
condicdes de potenciais riscos de queimadas e incéndios
acidentais na cobertura vegetal .2

O Material Particulado emitido pelas queimadas e
transportado pelos ventos, torna-se presente na atmosfera
urbana podendo provocar alteragdes como: a diminui¢ao da
radia¢do solar, o aumento da concentragcdo de nucleos de
condensagao, intensificando as precipitagdes e provocando
0 “smog” fotoquimico, que reduz a visibilidade, além de
prejuizos materiais provocados pela sujeira e até corrosdo
nas superficies de casas e edificios, moveis e objetos.'®
As Figuras 9 e 10 apresentam os focos de queimadas
registrados e monitorados pelo INPE. Os dados se referem
ao periodo de agosto a setembro dos anos de 2018 e 2019
respectivamente.

Figura 9. Focos de queimadas registrados em Goiania no periodo
de Ago a Set no ano de 2018. Fonte INPE (2020).

Figura 10. Focos de queimadas registrados em Goiénia no periodo de
Ago a Set nos anos de 2018 e 2019. Fonte INPE (2020).
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O periodo de menores indice de precipitagdo, somado
ao aumento da temperatura, cria as condi¢des propicias
para o aparecimento de focos de queimadas.

No ano de 2019, observa-se uma maior quantidade e
concentrag@o de focos de queimadas em relagdo a0 mesmo
periodo de 2018. No Estado de Goiés, em todo o ano de
2018 foram detectados 3110 focos, sendo 1070 somente
no més de setembro. Enquanto em 2019 esses niimeros
chegaram a 7160 focos durante todo o ano, sendo 4149 so6
no més de setembro (INPE, 2020). O grande aumento no
numero de focos de 2018 para 2019 ¢ preocupante e reflete
as consequéncias da negligéncia com a protecdo ambiental
que Pais enfrente por parte dos governantes.

As imagens a seguir apresentam os focos registrados
pelo INPE ao longo do periodo de estiagem do ano de 2019.
Na Figura 11, relacionam-se os focos registrados no periodo
de maio a julho de 2019. Ja a Figura 12 refere-se aos focos
registrados no periodo de agosto a outubro de 2019.

APARECTT,

Figuras 11. Focos de queimadas registrados em Goiania (mai - Jul de
2019). Fonte: INPE (2020).

Figuras 12. Focos de queimadas registrados em Goidnia (Ago - Out
de 2019). Fonte: INPE (2020).

Ao comparar a evolugao dos focos de queimadas registrados
pelo INPE ¢ possivel estabelecer uma relagio de interdependéncia
entre as variaveis, uma vez que, 0S meses que registraram

os maiores indices de queimadas sdo também os meses que
apresentam os niveis mais elevados de concentragao de PTS.

Além da emissdo de particulados, as queimadas sdo
responsaveis pela emissdo de gases de efeito estufa. Esses
gases colaboram diretamente com o aumento da temperatura
e do aquecimento global. A temperatura ¢ um parametro
diretamente relacionado com a polui¢do do ar uma vez que,
sua correlacdo com a intensidade da luz solar, pode influenciar
nas reacdes fotoquimicas e consequentemente na formagao de
poluentes secundarios. As queimadas naturais ou antropicas,
geram externalidades negativas ao meio ambiente em razao
do aumento da emissdo de MP e de gases para a atmosfera,
como o CO,, CO, NO e N,0O, que prejudicam a qualidade do
ar e ainda aumentam os efeitos danosos a saude humana.*-!

As Figuras 13 e 14 apresentam os graficos com o
comparativo entre as temperaturas média e maxima registradas
pelo Instituto Nacional de Meteorologia - INMET dos anos
de 1931 a 2010. Observa-se que nesse periodo houve um
acréscimo nas temperaturas média e maxima de mais de 2 e 1
graus respectivamente, 0 que como ja mencionado, contribui
para o aparecimento de focos de queimada.

Instituto Nacional de Meteorologia — INMET

Comparativo Temperatura Média (°C) || Estacao: GOIANIA (83423)

- 1931 - 1960 1961 - 1990 -m- 1981 - 2010

Figura 13. Temperaturas médias registradas pela Estagdo Goidnia
(Cod. 83423). Fonte: INMET (2020).

Instituto Nacional de Meteorologia — INMET

tivo Temperatura Maxima (°C) || Estacao: GOIANIA (83423

-~ 1931 - 1960 1961 - 1990 = 1981 - 2010

Figura 14. Temperaturas maximas registradas pela Esta¢do Goiania
(C06d.83423).Fonte: INMET (2020).
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Outra variavel que ndo pode ser esquecida ¢ a velocidade
e direcdo do vento. O vento é o principal mecanismo de
transporte dos poluentes atmosféricos. A velocidade e
direcdo dos ventos, podem correlacionar informagdes
que permitem o conhecimento da dire¢do das massas de
poluentes do ar, identificar as fontes contribuintes ¢ avaliar
os resultados de medic¢des.’’ De acordo com dados do
INMET a velocidade do vento atinge niveis mais elevados
no periodo compreendido entre os meses de agosto e
setembro. As Figuras 15 e 16 apresentam a velocidade do
vento referente aos periodos analisados.

Estacdo: GOIANIA (A002)

Zoom 1m 3m  6&m De | Jan 1, 2018 Para | Dez 31, 2018

Jan 18 Mar 18 Mai 18 Jui1s set1s Nov 18

Figura 15. Velocidade do vento registrada em 2018 pela Estacao
Goidnia (Cod. A002).Fonte: INMET (2020).

Estacao: GOIANIA (A002)

Zoom 1m  3m  6&m De  Jan 1, 2019 Para | Dez 31, 2019

Figura 16. Velocidade do vento registrada em 2019 pela Estac@o
Goidnia (Cod. A002). Fonte: INMET(2020).

O vento pode ainda transportar particulas suspensas de
areas mais distantes e mais acometidas pelas queimadas
para os grandes centros urbanos. Os efeitos destas emissoes
excedem, portanto, a escala local e afetam regionalmente
toda a composi¢do e propriedades fisicas e quimicas da
atmosfera.’> Desse modo, a combinacdo entre: as altas
temperaturas, baixo indice de precipitacdo e o aumento da
velocidade dos ventos registrados principalmente nos meses
de agosto e setembro, ¢ determinante para o aparecimento
e propagacao dos focos de incéndio na regido de Goiania.

Revista Processos Quimicos

O anexo I da resolugdo CONAMA 491/18 refere-se
as concentragdes maximas de poluentes atmosféricos. A
comparacdo entre as maximas concentragdes mensais de
PTS, coletadas na EE e na PC nos anos de 2018 e 2019,
com o padrio estabelecido pela Resolugio CONAMA
491/18 sdo apresentadas nas Figuras 17 e 18.

JAN  FEV. MAR ABR MAIO JUN JUL AGO SET
—o—2018

OUT NOV DEZ
Conama 491/18

—e—2019

Figura 17. Concentragdes médias mensais de PTS na EE no periodo
analisado. Fonte: SEMAD (2019).
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Figura 18. Concentracdes médias mensais de PTS na PC no periodo
analisado. Fonte: SEMAD (2019).

Muito embora os valores amostrados para o periodo
de 24 horas se apresentem abaixo dos valores maximos
de referéncia estabelecidos pela Resolugdo CONAMA
491/18, os padroes de qualidade do ar devem estar em
consonancia com o conhecimento cientifico a respeito dos
riscos e impactos da poluicdo atmosférica sobre a saude
humana e o meio ambiente, devendo ser periodicamente
revisados, com base em estudos aprofundados. Com
relacdo aos valores médios anuais, 0s mesmos se
encontram dentro dos padrdes estabelecidos pela
Resolucio CONAMA 491/18. Entretanto, ao comparar
com o Decreto 1745/79, as concentragdes médias anuais
excedem os limites de 40 pg/m? estabelecidos, conforme
se verifica na Figura 19.
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Figura 19. Concentragdes médias de PTS na PC no periodo analisado.
Fonte: SEMAD (2019).

A Organizagdo Mundial da Saude - OMS, defende que
essa abordagem deve levar em consideracdo, os riscos a
satde, viabilidade técnica, fatores econdmicos, politicos
e sociais de cada Pais. As circunstancias locais devem ser
consideradas antes de se adotar os valores propostos como
padroes nacionais.*

Apesar dos niveis de concentracdo ndo ultrapassarem
os valores médios diarios de referéncia estabelecidos
pela CONAMA 491/18, percebe-se nitidamente que as
concentragdes de PTS sdo mais elevadas nos meses em que
também ocorrem o aumento dos focos de queimadas.

Ainda que em niveis abaixo dos padrdes de qualidade
do ar, as PTS podem causar efeitos negativos a saude. O
aumento do numero de visitas hospitalares, o aumento
de inalacdes e do uso de broncodilatadores, aumento no
namero de internagdes, sdo sintomas observados no periodo
de maior incidéncia de queimadas.™

A grande amplitude na varia¢@o da concentracdo de PTS
em periodos relativamente curtos, altera as caracteristicas
naturais do ar. Desse modo, a elevacdo da concentragdo
de PTS na atmosfera, principalmente no més de setembro,
faz com que nesse periodo, haja uma maior incidéncia de
doengas respiratorias no municipio de Goiania.?*

Consideracoes Finais

O comportamento evolutivo dos focos monitorados
pelo INPE ao longo do periodo de estiagem, evidencia a
relagdo direta entre os baixos indices de precipitacdo e o
aparecimento dos focos de queimadas.

Jan/Jun de 2023

O periodo no qual se registra o maior numero de
focos de queimadas coincide com o periodo em que as
concentragdes de PTS chegam aos niveis mais elevados.

Embora os focos geralmente tenham origem em pontos
mais distantes dos centros urbanos, os poluentes gerados na
queima da biomassa sdo transportados até eles de acordo
com a velocidade ¢ direcdo do vento. Esses poluentes,
em especial as particulas suspensas, permanecem no ar e
podem ser facilmente inaladas.

Com relacao a analise das concentra¢des coletadas nos
dois pontos de monitoramento, verificou-se que os niveis
aferidos se encontram dentre dos limites estabelecidos como
padrdes para a qualidade do ar pela Resolugio CONAMA
491/18, tanto para o periodo de 24 horas, quanto para o
padrdo anual. Entretanto, quando comparados aos limites
estabelecidos no Decreto 1.745/79, essas concentracdes
chegam a ultrapassar tais valores.

Ainda que em niveis abaixo dos limites estabelecidos, as
PTS podem causar efeitos negativos a satude. Fica evidente
que a legislacdo se traduz em um aspecto meramente
referencial. E de suma importancia que levantamentos de
PTS em ambientes de background sejam realizados. Dessa
forma ¢ possivel manter um controle sistematico dos niveis
de concentragdo e seus efeitos sobre o ar e a saude.

Desse modo, evidencia-se a necessidade da realizacdo
de novas pesquisas na area de poluicdo atmosférica,
sobretudo com relagdo as PTS, suas fontes de emissdo e
seus efeitos na saude, contribuindo com o conhecimento
cientifico e proporcionando uma melhor reflexdo acerca
do tema e colaborando para que as politicas e leis sobre
padrdes de qualidade do ar sejam mais eficientes e venham
de encontro a saude ¢ a verdadeira qualidade de vida.
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Eficiéncia da Aplicacdo do P6 de Rocha na Fase
Vegetativa da Cultura do Milho

Kalebe K. I. Nagatani, Mouzarty S. Loreno, Rafael B.
Ferreira, Sabrina D. Oliveira & Carlos E. B. Barbosa

A pratica da rochagem tem se destacado como uma abordagem sustentavel para adubagao,
ganhando crescente adogdo na fertilizagdo do solo. Essa técnica oferece uma ampla gama de
micronutrientes € macronutrientes, demonstrando um consideravel potencial para enriquecer,
corrigir e revitalizar o solo. Este estudo teve como proposito analisar e avaliar a nutri¢do
mineral durante o cultivo de milho, utilizando o fertilizante FMX como alternativa ao cloreto
de potassio. O foco foi também identificar possiveis deficiéncias nutricionais e avaliar o
impacto nos custos de produgéo. O experimento foi conduzido em um delineamento de blocos
casualizados, com quatro repeti¢cdes e cinco tratamentos por bloco. Esses tratamentos foram:
T1 (testemunha), T2 (95 kg ha-1 de KCI), T3 (190 kg h ha-1 de KCl), T4 (1125 kg ha-1de
FMX) e T5 (2250 kg ha-1de FMX). O p6 de rocha foi aplicado antes do plantio, enquanto
o cloreto de potassio foi aplicado em cobertura, junto com a adubagdo nitrogenada. Os
resultados obtidos ndo indicaram diferencas significativas entre os tratamentos que receberam
o fino de micaxisto e aqueles que receberam o cloreto de potassio. Essa igualdade estatistica
entre os tratamentos sugere que a utilizagdo do FMX ¢ vidvel, ja que apresentou resultados
estatisticamente equivalentes ao fertilizante quimico soluvel.

Palavras-chave: Recondicionador; Remineralizador; Zea Mays

Rock fertilization has been gaining prominence as a sustainable fertilization approach,
showing current growth in soil enrichment. This technique offers a wide array of micronutrients
and macronutrients, holding substantial potential for soil enrichment, correction, and rejuvenation.
This study aimed to analyze and evaluate mineral nutrition during corn cultivation using FMX
fertilizer as an alternative to potassium chloride. The focus was also on identifying potential
nutritional deficiencies and assessing the impact on production costs. The experiment followed a
randomized block design, with four replications and five treatments per block. These treatments
were: T1 (control), T2 (95 kg ha-1 of KCI), T3 (190 kg ha-1 of KCI), T4 (1125 kg ha-1 of FMX),
and T5 (2250 kg ha-1 of FMX). The rock powder was applied before planting, whereas potassium
chloride was applied as a top dressing along with nitrogen fertilization. The results obtained did not
indicate significant differences between the treatments that received micaxisto fines and those that
received potassium chloride. This statistical equivalence among the treatments suggests that the
use of FMX is feasible, as it yielded statistically equivalent results to the soluble chemical fertilizer.

Keywords: Soil conditioner, Remineralizer; Zea Mays.
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Introducdo

O Brasil ¢ um pais que tem uma grande diversidade
em producdo agricola, ¢ as mais cultivadas sdo as
culturas que produzem grdos, o milho ¢ uma destas
culturas que tem uma produtividade em grande escala. Na
agricultura brasileira produzindo cerca de 85,75 milhdes
de toneladas deste cereal segundo,' tendo também uma
influéncia importante para o setor de exportagdes, como
um dos principais commodities exportado.?

O milho tem uma grande importancia econémica para
producdo agricola, por ser uma cultura produzida em
grande escala, visando diminuir os custos de produgdo,
¢ visto a necessidade de tecnologias com potencial
sustentavel contribuindo para a produgdo com custos
mais viaveis. Com isso surgiu a tecnologia rochagem
sendo utilizada como adubagdo no Brasil, foi divulgada ¢
usada como alternativa de fertilizante nos anos de 1950,
no estado de Minas Gerais pelos pesquisadores Josué
Guimaries e Vlademir Ilchen;.?

A fertilizagdo ¢ uma pratica utilizada e realizada
desde a Grécia Antiga, a relatos que Plinio (62-113 d.C.),
ja utilizava a rochagem, este dizia que o calcario (rocha
sedimentar que possui minerais com quantidades acima
de 30% de carbonato de calcio) e podendo ser utilizada
de forma moida e distribuida com uma camada fina acima
do solo, entdao dessa forma ¢ uma adubagdo que consiste
com periodo residual para cultura ao longo dos anos.*

A rochagem ¢ uma forma de adubagdo sustentavel
que vem crescendo atualmente como forma de
fertilizacdo dos solos, porém vale ressaltar que os
europeus utilizavam esse método como adubagdo a
muitos anos como por exemplo podemos citar o livro
“Paes de Pedra” feito em 1898 por Julius Hensel,
em Leipzing na Alemanha, que descreve relatos de
aumento da fertilidade dos solos com utilizacdo que eles
denominavam farinha de rochas ,* como diz,® que dessa
maneira discorre sobre essas atividades retratando de
formas mais técnicas.”

Durante as décadas de 1970 a 1980, as buscas em
forma de pesquisa tiveram maior sentido ao saber que a
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rochagem poderia ter um grande poder agronémico, por
possuir quantidades interessantes de potassio e outros
nutrientes para serem utilizados em diversas culturas,
sendo uma alternativa para obtengao de fertilizantes.®

Dessa maneira, o remineralizado de solo, trata-se na
adicdo de rochas moidas, que sdo rejeitos de mineradoras
e pedreiras surgindo assim o pd de rocha, tendo potencial
de fertilizar corrigir e rejuvenescer o solo. Devido
ter diversas quantidades de micronutrientes ¢ macro
nutrientes os quais sdo fosforo, potassio, calcio, silicio
e entre outros minerais. Podendo ser uma alternativa
promissora na produgdo agricola, com grande potencial
exclusivamente para cultivos agroecoldgicos, tendo
capacidade de ser utilizado como adubagdo.’ Assim,
o objetivo deste trabalho foi verificar a eficiéncia do
po6 de rocha como adubacdo na cultura do milho com
finalidade para graos.

Materiais e Métodos
DESCRICAO DO LOCAL E CLIMA

O experimento foi realizado na Fazenda Escola
Romildo Ramos FAMA, situada em Anapolis-GO,
localizada nas coordenadas geograficas de latitude
16°18°43”’S e longitude 48°53°33”°0 e altitude de 1017
m. De acordo com a classificacdo de Kdppen Geiger,
a regido de Andapolis tem um clima Aw, com estagdes
secas e chuvosas bem definidas, caracterizado por
inverno seco ¢ verao chuvoso de clima tropical.!’

DELINEAMENTO EXPERIMENTAL

O experimento foi executado em delineamento de
blocos casualizados (DBC) com 5 tratamentos e quatro
repetigdes, totalizando 20 parcelas. A area experimental
¢ constituida por vinte parcelas medindo 1,0 x 1,5 m, a
area total do experimento de cultivo e de 30 m?.

A adubacdo de nitrogénio e fosforo foi igual para
todos os tratamentos, constituindo-se com a quantidade
de 180 kg N (1000 kg/sulfato de amoénio) e 100 kg P205
(550 kg de mega phos), tendo a alteracdo nas dosagens
e diferentes fertilizantes em adubacao potassica.
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Tabela 1. Componentes dos tratamentos.

Adubacdo Potassica Adubacaq Potassia
Tratamentos . , Com Fino De
Quimica Soluvél Lo
Micaxisto
Tl 0 0
(45 Kg K20) 95
T2 Cloreto de Potassio 0
T3 (90 Kg K20) 190 0
Cloreto de Potassio
(45 Kg K20) 1125 de
T4 0 FMX
(90 Kg K20) 2250 de
T5 0 FMX

PREPARO DO SOLO

Todos os tratamentos receberam fertilizantes minerais,
aplicados de maneira uniforme sobre a superficie das
parcelas e a quantidade a ser aplicada foram calculadas
de acordo com a necessidade da cultura, as parcelas
receberam fertilizantes nitrogenados ¢ fosfatados com
quantidades iguais, em fun¢ao das analises futuras que visa
a comparacdo entre o fertilizante potassio quimico soluvel e
um remineralizador (p6 de micaxisto) como fonte potassica,
as dosagens destes produtos potassicos possuem doses em
quantidades diferentes. As indicagdes para adubacdo e
corre¢ao do solo na area do experimento tem como base o
livro cerrado correcdo do solo e adubagdo.'

As caracteristicas quimicas do solo onde foi implantado
o experimento, esta descrita (Tabela 2) em uma analise de
solo, a onde foi realizado amostragem nas profundidades de
00-20 centimetros.

Tabela 2. Caracterizagdo quimica pré-semeadura do milho na area
experimental no municipio de Anapolis-GO, na profundidade de

00-20 cm.

Caracteristicas Quimicas Caracteristicas Fisicas
cmole/dm?’ mg/dn? %
pH Ca Mg K Al | HHAL| P K | Arglh | Site | Areia
52 1 04 | 006 0 L6 | 08 | 254 | 5l 12 37
mg/dm’ Dados complementares
N Na In Cu Fe Mn | CIC |sal. Bases| Ca/CTC [Mg/CTC| K/CTC
2 15 | 04 | 41 [ 332 | 115 ] 30 |47,77% 32,57% | 13,03% | 1,95%

o
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O local da area experimental foi demarcado ¢ feito uma
rogagem com rogadeira manual, na data 16/06/2022, no
mesmo dia foi aplicado o calcario. A marcacdo das parcelas
e aplicacdo do p6 de rocha foi no dia 30/07/2022, depois
desse processo de limpeza e corre¢do da area, foi montada
a irrigacdo na data 02/08/2022 a 04/08/2022. A irrigacdo
utilizada no experimento foi localizada composta por man-
gueiras de gotejo de % polegada, com espacamento de 20
cm entre os gotejadores e vazao de 1,5 L/h.

O experimento foi efetuado em sistema direto, onde a
area foi dessecada com herbicida roundup com uma dosa-
gem de 3 Lha-1 do produto comercial. A semeadura foi re-
alizada manualmente no 15/09/2022, a adubagdo de plantio
foi de 30 kg ha-1 de N, 100 kg ha-1 de P205 e 60 kg ha-1
de K20. Sendo utilizado o sulfato de amonio como fonte de
nitrogénio, mega phos como fertilizante fosfatado e o clo-
reto de potassio fornecendo o potdssio, para os tratamentos
com po de rocha, foram aplicados a dosagem referente a
3000 kg ha-1 de fino de micaxisto.

Apds o surgimento de plantas invasoras, foi feito uma
capina manual para controle destas plantas invasoras, isso
foi realizado no dia 24/10/2022.

CARACTERISTICAS AVALIADAS

Area foliar: (AF) Foi determinada pela equagio, utili-
zando dados coletados do comprimento, ntimero de folhas e
largura foliar, adotando o fator de corregéo de 0,75.'2
Numero de folhas: A contagem do niimero de folhas (NF)
por planta, foi a parti da média do numero de folhas de cin-
co plantas no estagio vegetativo.'?

Altura de planta: Para avaliar a altura das plantas de mi-
lho (AP) foi utilizado uma trena métrica, calcula-se a média
de cinco plantas em cada parcela, medindo-se da superficie
até a base do pendao, utilizando-se uma trena.'

Diametro do colmo: Com o auxilio de uma fita métrica
foi aferida a medida de didmetro do caule (DC) das plantas
de milho.

ANALISE ESTATISTICA

Os dados coletados serdo submetidos a Analise de Variancia
e teste F a 5% de probabilidade. Quando pertinente, onde
foi aplicado teste de Tukey (5%). As analises de teste de

meédia foram realizadas utilizando o software Sisvar 5.6."
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Resultados e Discussao

Verifica-se, a partir dos dados apresentados na Tabela
3, que ndo foram encontradas diferengas estatisticamente
significativas (p>0,05) para as caracteristicas avaliadas.
Os coeficientes de variacdo das caracteristicas
agronomicas AP, NF e DC estdo dentro dos parametros
recomendados por (16), que ¢ abaixo de 30%. No
entanto, observa-se que a caracteristica AF apresenta um
coeficiente de variacdo acima do adequado, indicando a
presenca de valores discrepantes.
Tabela 3. Resumo da analise de variancia realizadas para: altura de

planta (AP), nimero de folhas (NF), didmetro do colmo (DC) e area
foliar (AF).

QM
FV | GL | AP NF DC AF
Trata- |y 1 95375 | 0.175 | 0,899 | 1266901

mento
Bloco | 3 | 15,116 | 0,183 | 0,101 | 1185410
Erro | 12 | 52,408 | 0308 | 0,775 | 2859010
Total
corrigi- | 19 - - - -
do
CV(%) | - | 816 | 10,01 | 1422 | 37,59

* Significativo pelo teste F a 5% de probabilidade.
FV igual Fonte de variagdo, GL igual Graus de liberdade, QM igual Quadrado
médio, CV% igual ao Coeficiente de variagdo em %.

Os resultados avaliados permitiram o calculo das
médias para cada caracteristica. A analise de variancia
foi realizada com base nesses dados, seguida pelo teste
de Tukey com um nivel de significancia de 5%. Ao
observar a tabela acima, podemos concluir que ndo foram
encontradas diferengas significativas entre os tratamentos
avaliados na andlise estatistica de variancia.

Tabela 4. Teste de Tukey a 5% de probabilidade para todas as variaveis
vegetativas.

Revista Processos Quimicos

Izéittis AP(cm) [ NF | DC(cm) | AF
T | 9625A | 550A | 7024 | P07
T2 | 8350A | 5254 | 5974 |70
T3 | 9050A | 550A | 600A [ O30
T4 87,25 A 575A 5.85A 478A1,75
T5 | 8625A | 5754 | 612a | 2000

AP igual a Altura de planta; DC igual ao didmetro de colmo; NF igual ao
numero de folha; AF igual a area foliar, médias seguidas da mesma letra

na coluna, ndo se diferenciam estatisticamente pelo teste de Tukey a 5% de
probabilidade. T1-testemunha; T2-90 kg ha-1 de KCI; T3-190 kg ha-1 de KCI;
T4-1125 kg ha-1 de FMX; T5-2250 kg ha-1 de FMX.

No que diz respeito a altura das plantas (AP), ndo foi
observada diferenga significativa entre os tratamentos. No
entanto, houve um aumento linear na altura das plantas na
testemunha em comparagdo com os demais tratamentos.
Esse aumento pode ser atribuido a fatores biodticos que
afetaram negativamente os componentes abidticos dos
tratamentos (conforme apresentado na Tabela 4).

No caso do diametro do colmo (DC), ndo foram
encontradas diferengas significativas entre os tratamentos.
No entanto, o segundo maior valor foi observado no
tratamento com uma dosagem de 5250 kg ha-1 de FMX,
resultando em um didmetro médio de 6,12 cm. O maior valor
para o DC foi observado na média da testemunha, indicando
que fatores especificos permitiram que a testemunha se
destacasse em relagdo aos demais tratamentos (conforme
explicado na Tabela 4).

A avaliagdo do ntimero de folhas (NF) revelou que,
apesar de nao haver diferenga estatisticamente significativa
entre todos os tratamentos, aqueles que receberam péd de
rocha apresentaram as médias mais altas. A contribuic¢do
positiva para esse aumento no numero de folhas nos
tratamentos que receberam FMX se deve a liberagao gradual

-
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do micaxisto fino, que atendeu as demandas da planta nas
varias fases de crescimento. Estudos anteriores também
destacam que cerca de 68% do potdssio absorvido pelas
plantas permanece na parte vegetativa, enquanto apenas
32% sao alocados nos graos. Isso confirma a vantagem
dos tratamentos que utilizam pd de rocha como fonte de
potassio, devido a sua libera¢ao mais lenta em comparagio
com o cloreto de potassio soluvel, que pode resultar em
perdas por lixivia¢ao ou volatilizagdo (conforme detalhado
na Tabela 4).

A analise da area foliar (AF) indicou um aumento linear
nessa caracteristica agronémica nos tratamentos T4 e TS,
apesar de ndo haver significancia estatistica. Isso sugere
que, mesmo com influéncias negativas de fatores bioticos,
os tratamentos que usaram o fino de micaxisto como fonte
de potéssio tiveram um resultado positivo devido a liberagao
gradual desse remineralizador, conforme discutido na
literatura. Essa abordagem favoreceu a utilizagdo desse
produto (detalhes na Tabela 4).

Os resultados da analise estatistica indicam que o FMX
teve eficacia comparavel a do cloreto de potassio, suprindo
as necessidades do milho. A cultura se desenvolveu
adequadamente sem apresentar deficiéncias nutricionais
evidentes nos tratamentos que utilizaram o fino de
micaxisto como fonte de potassio em comparacdo com
aqueles que receberam o fertilizante quimico cloreto de
potassio. A utilizacdo de agrominerais tem demonstrado
efeitos positivos no crescimento, produgdo e nutri¢do das
plantas .18 Esses resultados promissores também foram
confirmados em estudos com pastagens, onde a aplicacdo
de p6 de basalto hidrotermatizado resultou em aumentos
significativos na matéria seca.”” Conforme,” maiores
doses do remineralizador de solo levaram a aumentos na
produtividade do milho.

Um ponto essencial a ser considerado ¢ a corre¢do do
solo por meio da calagem, conforme indicado pela analise
do solo. Quando associada ao pd de rocha, essa pratica
mostrou resultados equivalentes em termos de estrutura e
produtividade quando comparada a fertilizantes quimicos
soltveis. Assim, a utilizagdo do remineralizador ¢é viavel,
j& que ndo resulta em rendimento inferior ao fertilizante

Jan/Jun de 2023

quimico durante o estagio vegetativo do milho. De acordo
com,?' o remineralizador de solo pode ser uma alternativa

eficaz para diversas culturas.

Conclusoes
Conclui-se que os resultados obtidos revelam o potencial
do uso de micaxisto fino na cultura do milho, especialmen-
te durante a fase vegetativa, demonstrando caracteristicas
adequadas em relagdo a altura, nimero de folhas, area foliar
e diametro do colmo.

Com base nos resultados estatisticos, surge a hipotese
de que a adubagdo convencional com potassio poderad
ser substituida total ou parcialmente pelo micaxisto fino,
sem acarretar modificacdes nos aspectos agronomicos €
econdmicos da cultura do milho. Isso ndo apenas contribui
para a criagdo de um ambiente mais sustentdvel, mas
também potencializa a produgdo com custos reduzidos e
maior produtividade.

Observa-se, de acordo com as informagdes expostas
no estudo, que a area sujeita a adubag@o convencional
com potassio, que envolveu a aplicacdo inicial e posterior
complementagdo na fase V4, acarretou maiores custos
operacionais ¢ exerceu uma certa pressdo sobre o solo,
resultando em maior compactacdo quando comparada a
area experimental tratada com FMX. Isso confere vantagem
aos tratamentos que empregaram o remineralizador de solo,
uma vez que sua aplicacdo ocorre durante o preparo do solo.
Essa vantagem € corroborada por evidéncias estatisticas
que confirmam a auséncia de diferengas produtivas e
agrondmicas entre a adubacdo convencional e a adubacdo
com po6 de rocha.

Recomenda-se a realizagdo de estudos adicionais para
aprofundar o conhecimento sobre a fase reprodutiva da
cultura do milho e compreender melhor a dindmica quimica

desse composto no solo.
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Valter H. Carvalho-Silva, Hamilton B. Napolitano,

Bruno M. D’Abadia & Kleber C. Mundim

Prospectando Estratégias para Impulsionar o Setor Produtivo
Privado de Anapolis: Sinergia entre Academia e Industria

Introducéo

O crescimento do PIB da Cidade de Andpolis vem
desacelerando, relativamente,
quando comparado com o Produto Interno Bruto (PIB) de
outros municipios. Estudos sobre as projecdes e evolugdes
do PIB dos municipios de Goids mostram que Anapolis
passara de segundo PIB municipal goiano para a quarta
posi¢do nas proximas duas décadas, caso se mantenham
os padroes de crescimento atual, como apresentado nos
graficos das Figuras 1 e 2.

Importante ainda destacar que a Reforma Tributdria em
curso, cujo texto ja foi aprovado na Camara dos Deputados
e esta em analise pelo Senado Federal, contém, entre outras,
previsdo do fim dos beneficios fiscais, de qualquer natureza,
inclusive financeira, de forma gradual, mas com data limite
em 2032. Consequentemente, a partir de 2032 ndo restariam
ativos quaisquer beneficios ja concedidos pelo Governo de
Goias para empresas se instalarem em seu territorio.

Sabe-se que boa parte das industrias que compdem o
Distrito Agroindustrial de Anépolis (DAIA) ali se instalaram
em fun¢do dos arrojados programas de beneficios fiscais
goianos, desde a década de 1990, a se destacar os programas (1)
Fomentar, (2) Produzir ¢ (3) PréGoids. E de se imaginar que se
nado existirem outras vantagens comparativas para as industrias
que se encontram no Estado, e principalmente em Anapolis,
muito dependente da atividade econdmica do DAIA, que estas
empresas se mobilizardo para outros Estados de logistica mais
barata e mao-de-obra mais qualificada.

Soma-se a isso o fato de que a nova tributagdo sobre
bens e servigos, no formato de um IVA, sera calculada
com base no destino, ou seja, recolhida aos cofres da UF
onde ocorreu o consumo ¢ ndo no local de sua producao.
Isso vai gerar grande perda de arrecadagdo pelo Estado, e

nestas ultimas décadas

Revista Processos Quimicos

também pelo municipio, que hoje fica com 25% do Imposto
sobre Circulagdo de Mercadorias e Servigos (ICMS)
gerado no Estado, a maior parte disso proporcional ao
valor agregado na localidade. Logo, também a prefeitura
de Anapolis tera pouca condicdo de fazer pesados
investimentos, pois sua capacidade financeira deve ser
impactada significativamente. Isso nos leva a necessidade
de outros diferenciais competitivos na cidade, e entre estes
diferenciais destacamos: cadeia de prestadores de servigos
de alto nivel, mao-de-obra qualificada, conexdo ativa entre
Academia e Setor Produtivo, desenvolvimento tecnoldgico,
entre outros. Dentro deste contexto, surge a necessidade
de se dialogar com os principais atores da industria e do
comercio local a fim de identificar gargalos tecnolégicos
e de se pensar estratégias para suprir estas demandas com
base entre a sinergia da academia com o setor produtivo de
Anapolis. Este contato passa a ser uma oportunidade tnica
para catalogar demandas e propor instrumentos alicergados
em ciéncia, tecnologia e inovagdo com a potencialidade
de serem aplicadas para impulsionar o crescimento ¢ a
competitividade do setor produtivo Goiano.

Um ambiente que trate desses assuntos e promova
sinergia entre a academia de ciéncias e o setor produtivo
tem a capacidade para promover um papel crucial no
desenvolvimento socioecondémico e tecnologico de uma
nag¢do. Essa iniciativa permitira criar um espago de didlogo,
colaboragdo e intercambio de conhecimentos entre essas
duas esferas, buscando beneficios mutuos e avangos
significativos em diversas areas do conhecimento. Além
disso, esse espago colaborativo também proporciona uma
oportunidade valiosa para que o setor produtivo compartilhe
suas necessidades, desafios e demandas, permitindo que
a academia alinhe varias de suas linhas de pesquisas e
inovagoes para atender as demandas do mercado.
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Goiania

Anapolis
Aparecida_de_Goiania
Rio_Verde

Catalao

Jatai

Itumbiara

Luziania
Senador_Canedo

Cristalina

Caldas_Novas - 2,606,020
0

PIB/Ano das Cidades-GO (em R$ x 1000)

52,259,095

14,966,103
14,568,806
11,456,784
7,182,934
5,832,937
4,647,722
Base de dados: IGBE
4,601,622 PIB_Total: 130,191,260
3,786,314 2019 01
3,144,510
10,000,000 20,000,000 30,000,000 40,000,000 50,000,000

Figura 1. Projecao dos maiores PIB dos municipios de Goias indicando Anapolis na segunda posigao.

Goiania
Aparecida_de_Goiania
Rio_Verde

Anapolis

Jatai

Senador_Canedo
Catalao

Luziania

ftumbiara

Barro_Alto
Cristalina

o

PIB/Ano das Cidades-GO (em R$ x 1000)

88,734,833
30,653,666
24,496,582

19,965,775

13,797,855
11,817,044
9,057,120
Base de dados: IGBE

8.545.846 PIB Total: 246,643,474
7,778,242 2030-01
7,953,847
7,611,515

20,000,000 40,000,000 60,000,000 80,000,000

Figura 2. Evolugdo dos maiores PIB dos municipios de Goids indicando Anapolis na quarta posi¢do caso
se mantenham os padrdes de crescimento atual. Dados simulados a partir de ajuste de um modelo baseado

em leis de ponténcia temporal.

Entre os principais alvos que podem levar a sinergia
entre a academia e o setor produtivo, destacam-se:

* Industria 4.0: Inser¢do do Setor Produtivo de Anapolis
e Regido nas novas tecnologias ¢ gestdo na visao da
Industria 4.0.

* Troca de Conhecimento: Facilitar a troca bidirecional
de conhecimento técnico e cientifico entre académicos
e profissionais da industria, incentivando o aprendizado
continuo ¢ a disseminacdo de descobertas relevantes.
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* Inovagdo Tecnologica: Fomentar a pesquisa aplicada
e o desenvolvimento de tecnologias inovadoras, com
foco em solugdes praticas para desafios da industria e
da sociedade em geral.

* Formagdo de pessoal especializado: Formar técnicos
por demanda ou por formagdo continuada.

* Transferéncia de Tecnologia: Promover a transferéncia
de tecnologias, patentes e conhecimentos gerados nas
institui¢des de P&D para o setor produtivo, acelerando
a incorporagdo de inovagdes no mercado.
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* Colaboracdo em Projetos: Estimular a colaboragdo em
projetos de pesquisa conjuntos, envolvendo académicos
e empresas, para abordar questdes complexas e
multifacetadas.

* Desenvolvimento de Talentos: Contribuir para a
formacdo de profissionais altamente qualificados,
capazes de atuar tanto no meio académico quanto na

industria, fortalecendo a sinergia entre esses ambientes.

* Politicas Publicas e Regulamentagdo: Contribuir para
o desenvolvimento de politicas publicas baseadas
em evidéncias cientificas e tecnologicas, visando o
crescimento econdmico sustentavel e a melhoria da
qualidade de vida da sociedade.

» Competitividade ¢ Sustentabilidade: Buscar solucdes
para aumentar a competitividade da inddstria nacional,
promovendo praticas sustentaveis e responsaveis.

* Empreendedorismo e Startups:  Estimular o
empreendedorismo cientifico e a criagdo de startups
a partir de pesquisas e tecnologias desenvolvidas na
academia.

O objetivo principal dessa agora tecnoldgica é criar um
espaco produtivo entre o setor produtivo e as instituicdes de
P&D buscando beneficios mutuos e avangos significativos
nas Areas do Conhecimento correlatas a industria de
Anapolis e regido.

Ao alcangar esses objetivos, um forum de interagdo
entre a academia de ciéncias e o setor produtivo pode
catalisar avancos significativos na sociedade, promovendo
o desenvolvimento econdmico e tecnolégico, o bem-
estar da populagcdo e o progresso sustentdvel como um
todo. O didlogo amplo e colaborativo entre essas duas
esferas ¢ essencial para enfrentar desafios complexos ¢
alcancar resultados inovadores que beneficiem a todos os
envolvidos.
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LABORATORIO DE
POLIMORFISMO MOLECULAR

COMO PODEMOS
TE AJUDAR?

Materiais Solidos podem apresentar diferentes arranjos arquitetéonicos
de suas estruturas cristalinas (polimorfismo molecular). Este fenéme-
no, conhecido como polimorfismo, pode impactar a Identificagdo e
Quantificacdo de Fases e Pureza do Material de Partida.

Algumas técnicas de caracterizacdo no estado solido sdo frequen-
temente empregadas para identificagdo e elucidagdo estrutural em
sélidos farmacéuticos, entre elas se destaca a Difratometria dos raios

7 X, com ampla aplicagao nos seguintes controles: Cimento, Calcario,
Q U E M SO M OS . _ - Gesso, Cal Livre, Minerais, entre outros.

A implantagdao do Controle de Polimorfismo Molecular
visa atender a demanda de controle estrutural (poli-

morfismo) de amostras sélidas do setor produtivo de
mineragao (entre outros).

A Faculdade de Tecnologia SENAI Roberto Mange é
uma das mais importantes instituicdes tecnologicas
de Anapolis, com histérico compromisso com a
difusdo de conhecimento aplicado ao desenvolvi-
mento industrial. Ao longo dos anos, tem apoiado

as industrias por meio da formagdo de recursos
humanos e da prestagdo de servigos de Tecno-

logia e Inovagéao (assisténcia ao setor produtivo,
servicos de laboratério, pesquisa aplicada e in-
formagao tecnoldgica, entre outros).

NOSSOS

SERVICOS

A implantacdo do Controle de Polimorfismo
Molecular visa atender a demanda de controle
estrutural (polimorfismo) de amostras sélidas dos
setores produtivos, em que se destacam as in-
dustrias do setor Mineroquimico.

¢ Realizar analises de difragdo dos raios-X de ma-
teriais solidos do setor produtivo de mineracéo

* Desenvolvimento tecnolégico no controle es-
trutural junto ao setor produtivo

Faculdade de Tecnologia SENAI Roberto Mange
polimorfismo.senai@sistemafieg.org.br m FIEG
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