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Introducao

O processo de resinagem na etapa do
beneficiamento das rochas ornamentais é um
processo importante para a estruturagdo e
qualidade da chapa final. Além disso, a utilizagédo
da resina epodxi (Fig. 1) apresenta um fator
preponderante na possibilidade de extinguir
qualquer imperfeicdo que possa existir na superficie
da chapa. A grande maioria das empresas no
mundo utiliza esta resina, entretanto devido a sua
toxicicidade, residuos das industrias de rochas
ornamentais, geram um passivo ambiental
consideravel. Assim sendo, resinas alternativas
estdo sendo estudadas, entre elas, a resina do 6leo
de mamona que é atéxica e biodegradavel. O
principal componente do 6leo de mamona ¢é o tri-

ricinoleil glicerol (Fig. 2), derivado do acido
ricinoléico, que possui, em sua estrutura, trés
grupos funcionais altamente reativos: o grupo

carbonila no primeiro carbono, a dupla ligagao no 9°
carbono e o grupo hidroxila no 12° carbono. Este
trabalho teve por objetivo estudar as interagbes
entre moléculas representativas da resina epdxi e
do ¢6leo de mamona com a albita (Fig. 3 e Fig. 4),
um dos minerais componentes das rochas
ornamentais, utilizando mecénica molecular e

dindamica molecular.

Resultados e Discussao

Figura 3

Figura 4

Figura 1. Estrutura mais estavel da resina epéxi.
Figura 2. Estrutura mais estavel do triacil glicerol.

Figura 3. Estrutura da interacéo albita-epoxi.
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Figura 4. Estrutura da interacdo albita-mamona.

A Dinamica Molecular (MD), utilizando o campo de
forca Dreiding, foi utilizada para calcular as
conformagbes mais estaveis de cada uma das
resinas que sao apresentadas nas Figuras 1 e 2.
Para o calculo das interagdes entre as resinas e a
albita, um calculo de dindmica molecular de 1
nanossegundo (1 ns), utilizando o mesmo campo de
forga, foi realizado. A partir do banco de dados
cristalograficos, a estrutura do mineral albita foi
construida. As Figuras 3 € 4 mostram as estruturas
mais estaveis do sistema albita com as resinas
apos a realizagcédo da MD.

A Tabela 1 apresenta as entalpias de adsorg¢ao para
as duas resinas com a albita.

Tabela 1. Entalpia de adsorgcdo do sistema Albita-
resina.

Sistema Resina-albita
Albita-Epoxi
Albita-Mamona

Conclusoes

As entalpias de adsorg¢ao calculadas mostram que
em principio a adsorgdo do tri-ricinoleil glicerol é
preferencial a resina epoxi, no entanto, as rochas
ornamentais nao sao formadas apenas pelo mineral
albita e as resinas ndo sdo formadas unicamente

/A\H.q (kcal/mol)
36,61
375,88

por uma molécula apenas, dai estudos
complementares experimentais e tedricos
necessitam ser realizados para uma melhor

investigacdo dessas interagdes, o que esta em
curso.
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