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Until now, the application of geochemical parameters to help oil exploitation has been based on
experimental thermodynamic stability data. In this work we show the use of molecular mechanics to
calculate the stability of geochemical compounds like hopanes and geoporphyrins. The results are in

good agreement whith the available data.
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INTRODUCAO

A teoria denominada “Método do Campo de Forga Empirico
ou Mecénica Molecular” n&o é um campo de estudos recente,
os primeiros trabalhos datam de 1967!. Este método baseia-se
na formulagdo empirica da aproximagdo de Born-Oppe-
nheimer, caracterizando-se por considerar os dtomos ligados
entre si por fun¢des de energia potencial. Dentro desta apro-
ximag#o, considera-se que os nicleos movimentam-se livre-
mente e que todas as interagdes internucleares sio aditivas.
Isto permite avaliar a energia do sistema como a soma das
funcdes de energia potencial. O conjunto destas fungdes é
conhecido como “Campo de Forg¢a Empirico”. Esta metodo-
logia de cdlculo apresenta como objetivos:

1) Otimizagdo da geometria molecular até que se atinja a ener-
gia minima, ou seja, a geometria mais estdvel.

2) Andlise vibracional.

3) Célculos das propriedades termodindmicas.

Apesar da existéncia de vérios tipos de métodos de célcu-
lo, vale a pena ressaltar que, ao nivel do estudo de moléculas
que apresentam interesse geolégico, a Mecédnica Molecular
possui um lugar de destaque devido a maior simplicidade,
quando comparada com os métodos quanticos, e, conseqiien-
temente, menor tempo de computagio, o que implica em me-
nor custo. Na auséncia de resultados experimentais, Mecini-
ca Molecular torna-se uma atraente ferramenta para estimar
energia estérica e entalpia de formagdo em fase gasosa. De
uma forma resumida, as fungdes de energia potencial do cam-
po de forga empirico reproduzem a energia estérica, associan-
do estas com as variagdes geométricas da estrutura (compri-
mentos e angulos de ligagdo, adngulos de torsdo, interagdes
entre itomos ndo ligados, etc.). Através do campo de forga
também é possivel obter valores de freqiiéncias vibracionais
dos sistemas, que podem ser calculados com a aproximagio
do oscilador harménico. Devido a estes fatores, este modelo
tem sido preferencialmente aplicado no estudos de sistemas
geoquimicos.

O estudo sistemdtico de compostos organicos existentes na
crosta terrestre (geoquimica orgénica) é relativamente recente,
e vem sofrendo uma grande aceleragio, principalmente devido
ao avanco das técnicas analiticas. Entre outros aspectos, este
ramo da ciéncia se propde a estudar os constituintes organicos
de materiais geolégicos, seus possiveis precursores € as trans-
formagdes quimicas que contribuem para a formagio destes
fésseis quimicos em uma escala geolégica de tempo. Histori-
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camente, os primeiros resultados foram a caracterizagdo de
porfirinas em sedimentos23, evidenciando que estruturas orgé-
nicas poderiam manter uma estrutura muito préxima da estru-
tura precursora, por milhSes de anos, incorporadas a rochas e
sedimentos. As estruturas orginicas encontradas em ambien-
tes geolégicos foram chamadas de biomarcadores, pois a sua
estrutura mantinha caracteristicas intrinsecas das moléculas
que as geraram, propiciando, desta forma, a correlagdo entre
as espécies de partida e as encontradas em sedimentos. Além
de possibilitar a correlagio com o material de partida, estes
compostos também sdo largamente empregados na avaliagéo
do estigio de maturagdo dos sedimentos, na ocorréncia de
biodegradagio e em estudos da migragdo de 6leo em bacias
petroliferas, através da correlagiio 6leo-6leo e leo-rocha ge-
radora. A correlagio 6leo-6leo permite elaborar um paralelo
entre 6leos, ou seja, permite estabelecer uma correlagéo entre
estes 6leos a fim de identificar se eles foram gerados a partir
de uma mesma rocha ou néo, enquanto que a correlagio dleo-
rocha geradora serve para identificar qual das rochas foi res-
ponsével pela acumulagéo de um determinado reservatério de
6leo. Para que as moléculas orginicas apresentem interesse
geoquimico, é necessdrio contudo que sejam preenchidos os
seguintes pré-requisitos:

1) Apresentar origem biolégica, ou seja, possuir uma especi-
ficidade estrutural que permita a sua associagéo inequivoca a
organismos vivos.

2) Apresentar um esqueleto que resista, a0 menos em parte, as
condigbes de formagdo e maturagdio do sedimento.

Um levantamento dos principais tipos de substancias que
sdo, normalmente, utilizadas como biomarcadores, revela que
trés classes se destacam:

a) Hidrocarbonetos Saturados
b) Hidrocarbonetos Aromaéticos
¢) Porfirinas

Uma abordagem mais detalhada da utilizagéio de substin-
cias que sio usadas como biomarcadores pode ser encontrada
em virios trabalhos*5:6,

DISCUSSAO

Esteranos sdo uma das principais classes de hidrocarbone-
tos saturados, no que diz respeito a sua aplicagio na explora-
¢do de petréleo. A investigagdo da aplicagdo destes compos-
tos é detalhada em vérios artigos”89:10, onde, através de resul-
tados de andlise por Cromatografia Gasosa acoplada a Espec-
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trometria de Massas, foi possivel investigar ou confirmar,
parimetros como migragdo, maturagéo e outros, largamente,
utilizados em trabalhos de correlagdo.

Os esteranos encontrados em sedimentos imaturos apresen-
tam, preferencialmente, a configuragio 140,17B,20R (biol6gi-
ca). Ndo existe uma evidéncia conclusiva a respeito do signi-
ficado da configuragiio 5a ou 5B, sendo esta determinada por
vérios pardmetros tais como: ambiente de sedimentag3o, po-
tencial de hidrogenagdo, etcl!.12,

Durante o processo de maturagio, a configuragfio inicial
140,170.,20R sofre vérias reagdes de isomerizagdo. Diversos
isdbmeros tem sido identificados em sedimentos: 5«,14c,
170,208; 50.,14B170,20(R+S)13 e 501,14817B,20(R+S)1415 (Fi-
gura 1). Estes compostos também estéio presentes na isomeri-
zagdo do colestano obtida em laboratério. Assim, foram rela-
tados os seguintes compostos: 5B,14c,170,20(R+S); 58,148,
17B,20(R+S); 58,14B,170,20(R+S) e 5a,140,1701,20R.

A natureza progressiva do processo de isomerizagdo de
esteranos pode ser usada também para avaliagdo do estdgio de
maturagio de seqiiéncias sedimentares. Um estudo sistemético
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realizado por Mackenzie!S, com xistos da Bacia de Paris,
mostrou um aumento da proporgéo relativa dos isémeros 208,
em relagdo aos 20R,5B,140,1700 Coyg-esteranos, e dos
50,14B,17B, 20(R+S) relativa a outros Cyg-esteranos, além
de um decréscimo dos 5,140,170 Cyg-esteranos em relagio
aos 5o, com o aumento da maturagdo. Observagdes similares
foram feitas por Seifert e Moldowan!” com relagiio a razio
20S/20R em 140,170 Cyg-esteranos presentes em 6Sleos e
betumes.

Com o objetivo de avaliar a estabilidade relativa de diversos
esteranos, Van Graas et alli'® estudaram, utilizando dois cam-
pos de forca de valéncia simples em mecénica molecular,
MM219 e EAS?0, treze esteranos presentes nos trabalhos de
Petrov et alli 14 ¢ Moldowan?!5, os resultados dos célculos, re-
alizados nestes dois campos de forga, sdo listados, na Tabela 1.
A diferenga de energia entre os diversos compostos mostra
uma boa correlagio entre os dois campos de forga usados para
os célculos termodindmicos dos esteranos, considerando que
os calores de formagiio calculados mostram diferenga de 11-
15 kJ/mol.

Figura 1. Colestanos encontrados em sedimentos maturos e seus respectivos precursores’s,

Tabela 1. Comparagdo da estabilidade relativa de diversos esteranos!s,

Isbmeros AH (298K) Ordem de Composigio da mistura no equilfbrio (mol %)
do colestano kJ/mol estabilidade Resultados do MM2 Exp.
MM2 EAS MM2 EAS 298K 375K 450K 525K 573K 573K
Sa14p17p20R 02 ob 1 1 29,8 24,4 21,1 18,8 17,0 20
Sa14p17p20S 1,12 0,48 2 2 19,0 16,9 15,4 14,3 13,7 20
5p14p17p20R 2,41 1,39 3 3 11,2 11,4 11,2 11,0 10,7 5
5p14B17p20S 3,53 1,87 6 4 7,2 7.9 8,2 8,4 8,6 6
S5014017020R 3,37 5,18 5 8 7,6 8.2 8,5 8,6 8,5 12
50140170208 2,89 5,28 4 9 9,3 9,7 9,8 9,7 9,5 14
5B14017020R 6,17 6,95 10 11 2,5 34 4,1 4,6 5,0 4
5p140170:208 5,68 7,03 8 12 3,0 4,0 4,7 5.2 5.5 4
5014817020R 6,08 4,84 9 7 2,6 3,6 43 49 53 5
5014170208 4,39 2,22 7 5 5.1 6,1 6,7 7,1 7,6 6
5p14B17020R 8,69 6,47 12 10 0,9 1,6 2,2 2,7 3,2 1
5p14p17020S 6,99 3,85 11 6 1,8 2,7 34 4,0 4,6 2
50.14017B20R 10,97 14,59 13 13 0,1 0,2 0,4 0,6 0,8 1

a) Energia estérica = 205,25 kJ/mol e AH® = -416,10 kJ/mol;b) Energia estérica = 185,46 kJ/mol ¢ AHP® = -450,17 kJ/mol.
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Embora os valores de calor de formagéo obtidos no célculo
possam apresentar diferengas de apenas alguns kJ/mol, é con-
veniente lembrar que as diferencas de energia entre os com-
postos apresentam boa precisdo. Na Tabela 1, também € pos-
sivel comparar a composigio dos isomerizados obtidos expe-
rimentalmente nos trabalhos de Petrov et alli % e Seifert e
Moldowan 15-

Os valores listados na Tabela 1 também se ajustam a ou-
tras observagdes relatadas na literatura:

1) A grande estabilidade dos isdmeros 148178, quando com-
parada a dos 14al70. esteranos, notada por Seifert e
Moldowan!’ e apoiada pelos trabalhos de Dreiling 2! e Peterson
et alli 22,

2) A estabilidade calculada dos 14817a esteranos, é compa-
rdvel a dos isdmeros 14017a.. Estes compostos podem ser for-
mados durante o processo de maturagdo em petréleo, confor-
me sugerido por Mulheirn e Ryback?,

3) Os esteranos 14017B sdio instdveis, como sugerido por
Hanack?* e Mitra et alli?5. Os resultados tedricos justificam o
fato destes compostos nunca terem sido encontrados em amos-
tras de interesse geolégico.

Os célculos consideram as estruturas em fase gasosa, ape-

sar de processos tais como solvatagdo serem de extrema im-
portincia, em alguns casos. Como uma primeira aproximacgo,
foi assumido que estes efeitos contribuem de maneira pouco
significativa para compostos com pequena polaridade.

Mais recentemente, Kolaczkowka?$ focalizou, em um tra-
balho, uma série de 22,29,30-trisnorhopanos 1a e 1b (Figura
2), que sdo epimeros na posigdo C-17. Os resultados obtidos,
com a utilizagdo do MM2, acompanham a tendéncia observa-
da de, em sedimentos com alto grau de maturagdo, se encon-
trar predominantemente a configuragio 17¢ (H). Com o au-
mento do tamanho do substituinte na posigdo C-21B, quando
se passa do hidrogénio para o grupo isopropila, ocorre, toda-
via, uma invers@o da estabilidade relativa do epimero em C-
17, com o isdmero 17p (H),21a (H) (3a Figura 2), passando
a ser mais estivel que o correspondente 170 (H),21a (H) (4a
Figura 2). Entretanto, no caso dos substituintes na posigdo
C-2la, a preferéncia original é mantida para o epimero 170
(H),21B (H) (2a Figura 2), em relagdo ao 17 (H),21B (H)
(1a Figura 2). Estes resultados sdo concordantes com o espe-
rado pelos resultados de anédlise conformacional. A Tabela 2
lista os valores das energias estéricas calculadas, usando MM2,
para vérios hopanos e moretanos.

a-R=Me;R*=Me;R’”=H
b-R=Me;R°"=Me;R”’=H
c-R=Me;R"=Me;R” =Me
d-R=Me;R”"=Me; R” =Et
e-R=Me;R’"=Me;R” =1iPr

f-R=Me; R =Me; R’ =(225)i-Bu
g-R=Me ;R =H;R” = (22R)i-Bu
h-R=Me;R°=H;R”=H
i- R=H;R"=H;R‘=Et

Figura 2. Alguns esqueletos de Hopanos e Moretanos comuns em sedimentos®,

Tabela 2. Energias estéricas calculadas pelo MM2, em Kcal/mol, para Hopanos e Moretanos26.

Série R R’ R” 1 2 3 4
a Me Me H 80,9 71,9 80,9 71,9
b Me Me Me 83,9 78,6 81,4 81,2
c Me Me Et 85,1 79,8 82,4 83,0
d Me Me i-Pr 89,2 82,2 84,8 87,5
e Me Me i-Bu(22R) 91,6 84,0 87,9 89,1
f Me Me i-Bu(228) 91,8 83,5 88,9 89,9
g Me H H 70,1 71,3 70,1 71,3
h Me H Et 73,3 73,2 71,6 75,9
i H H Et 59,7 59,7 58,0 62,4
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Comparando os isdbmeros 17c (H),21p (H) (2 Figura 2) e o
178 (H),21a (H) (3 Figura 2), é notado que o epimero C-22S
do 30-metil-1700 (H)-hopano (2f Figura 2) é mais estével
(0,5 Kcal/mol) do que o epimero C-22R (2e Figura 2), en-
quanto que o epimero C-22R do 30-metil-17f (H) - moretano
(3e Figura 2) € mais estdvel (1,0 Kcal/mol) do que o epimero
C-22S (3f Figura 2), concordando com as observagdes experi-
mentais relatadas por Lacher ef alli?’. De um modo geral,
amostras de 6leo maturos possuem razdes C22-S/C22-R na
faixa de 1,4-1,6, que, de certa forma, podem ser consideradas
como valores de equilibrio termodindmico. Se forem calcula-
das as raz8es no equilibrio para todos os quatro epimeros (2e,
2f, 4¢ e 4f) a 300° C, usando a energia estérica obtida pelo
MM2 (Tabela 2), podemos notar que os epimeros C22-§
(2f+4f) predominam sobre os C22-R (2e+4e), com uma razéo
de 1,5:1, que estd plenamente de acordo com o observado
experimentalmente. O célculo da razio de equilfbrio para to-
dos os epimeros C22-S e C22-R dos compostos Cs3; , ou seja,
(1f+2f+3f+4f)/(1e+2e+3e+4e), fornecem valores similares
(1,5 a 300° C). Finalmente, as razdes 2f/(2f+2e) e 3f/(3f+3e)
a 300° C foram de 0,3 e 0,5, respectivamente, concordando
com as razdes observadas nos trabalhos de Sefert e
Moldowan?8 e de Lacher et alli 27.

Outra classe de compostos importantes em avaliagdes
geoquimicas é a das porfirinas. Dentro da geoquimica, a im-
portincia desta classe de compostos data da década de 30,
quando Alfred Treibs?? identificou metaloporfirinas em pe-
tréleos e xistos. Ao realizar a identificagdo destes pigmentos,
era dado infcio a todo um ramo da ciéncia conhecido hoje
como Geoquimica Orgénica. Treibs também correlacionou a
existéncia destas porfirinas com a degradacgio da Clorofilaa e
do Heme da hemoglobina.

Apesar de terem sido um dos primeiros compostos na
geosfera a ser correlacionado com materiais biolégicos de
partida, sua utilizagdo sistemdtica como biomarcadores data
da década de 80, principalmente devido a dificuldade em se
analisar substincias tdo polares, presentes, de um modo geral,
sob forma de agregados moleculares. Esta dificuldade passou
a ser contornada a partir do aprimoramento das técnicas ana-
liticas, principalmente da CLAE2930 ¢ CGAR31:3233.34

Ao nivel de sistemas geoquimicos, duas classes de porfiri-
nas se destacam devido a maior abundincia destas em Sleos e
sedimentos (Figura 3).

Classe A - C20n
Classe A-2 - C20n

His +2n
Hj; +2n

N, (Aetio)
N, (DPEP)

Entretanto, apesar do conhecimento experimental adquirido
com a aniélise e utilizagio destes compostos, na avaliagio do
estdgio de maturac@io em diversos tipos de Sleos e sedimentos,
as variagbes das concentragdes relativas entre estas duas clas-
ses de compostos ndo eram explicadas de forma satisfatéria.

Com o objetivo de melhor compreender estas variagdes,
Machado et alli 3536 iniciaram um estudo, utilizando Mecéni-
ca Molecular como metodologia de célculo, das principais
classes de geoporfirinas. Para tal foi utilizado o programa
FORCES?’, que consiste no uso do Campo de Forga de Boyd®8
modificado. Enquanto o Campo de Forga proposto por Boyd é
de valéncia simples, o usado no programa FORCES é de
valéncia generalizada, o qual fornece methores resultados,
principalmente no célculo das propriedades vibracionais, quan-
do comparado ao de valéncia simples. As modificagbes exis-
tentes entre o Campo de forga de Boyd e o usado nos traba-
lhos de Machado et alli 3536 530 as seguintes:

a) Inclusdo, na fungdo de energia potencial, dos termos cruza-
dos, que consideram interagdes do tipo estiramento - estira-
mento, estiramento - deformagfo angular e deformagdo angu-
lar - deformagdo angular.

b) Separagiio dos movimentos translacionais e rotacionais das
vibragdes moleculares.
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Figura 3. Estrutura de porfirinas representativa das classes Aetio e
DPEP.

A porfina (Figura 4), apesar de néo ser encontrada em dleos
e sedimentos, foi o sistema molecular utilizado para a
parametrizagio do Campo de Forga, ndo apenas pelo fato de
conter o anel principal de qualquer porfirina, como também
por ser a porfirina mais estudada, o que facilitaria a compara-
¢do com resultados experimentais, a fim de verificar se o
Campo de Forga escolhido se mostrou apropriado para repro-
duzir estes sistemas tetrapirrélicos.

Figura 4. Estrutura da Porfina.
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Na parametrizagio do campo de for¢a da porfina, foram
introduzidos termos cruzados do tipo estiramento-estiramento
(Figura 5), com o objetivo de reproduzir a deslocalizagiio da
nuvem T, na fungdo da energia potencial.

Os resultados obtidos com a otimizagio da geometria®®
mostraram que os valores de distdncias e angulos concordam
com os valores experimentais obtidos por difragdo de Raios-
X4 ¢ também apresentaram resultados um pouco superiores
aos obtidos por Pople et alli*!, usando cdlculos de Orbitais
Moleculares ao nivel ab initio com base minima (STO-3G,
Tabela 3). Outro ponto importante é o fato do momento de
dipolo calculado ser de 9x10-5 debye, concordando com a si-
metria D2h da porfina, que apresenta momento de dipolo igual
a zero Debye.

Um outro estudo realizado com a porfina, foi a discussio
das estabilidades relativas das porfinas cis e trans (Figura 6).

%

(a)

Os resultados obtidos para as entalpias de formagéo mostram
que a porfina trans apresenta um AH¢ = 195,0 Kcal/mol con-
tra AH¢ = 211,0 Kcal/mol para a porfina cis. Estes resultados
sd@o concordantes com os valores obtidos por Smedarchina et
alli ¥z com célculo de Orbitais Moleculares ao nivel semi-
empirico, usando o programa MNDO, 193,0 Kcal/mol para a
trans e AHf = 250,0 Kcal/mol para a cis. As energias estéricas
também mostram que a porfina trans é duas vezes mais est4-
vel que a porfina cis. A instabilidade da cis estd relacionada
com a interagdes entre itomos de hidrogénios dos anéis
pirrélicos, que conferem alta energia a estrutura. As freqiién-
cias vibracionais calculadas por mecénica molecular, para a
porfina, também reproduzem bem os valores experimentais
(Tabela 4), mostrando que o campo de forga escolhido foi
apropriado para estudar as propriedades desta classe de com-
postos.

(b)

Figura 5. Esquema mostrando os tipos de termos cruzados usados para a porfina; a) estiramento-estiramento entre dtomos ligados; b)

estiramento-estiramento entre dtomos nédo ligados.

Tabela 3. Comparagdo dos dngulos e distdncias de ligagio da porfina, obtidas por Mecinica Molecular, ab initio com base

minima e difragdo de raios-X.

FORCES* AB INITIO* EXPERIMENTAL#
Ca - N 1,373 A 1,375 A 1,371 A
Ca - CB 1,437 A 1,478 A 1,439 A
CB - CB 1,343 A —_— 1,344 A
CB-H 1,061 A 1,079 A 1,070 A
Co - Cm 1,403 A 1,395 A 1,398 A
Ca - N - Ca 109,1° 109,3°
H-N - Ca 125,3°
Cm - Ca - N 125,4° 125,6° 125,10
Ca - CB - CB 108,1° 108,00
CB-CB-H 125,3¢
H H H H
H H N
H H
H H \
AN
H H H H

Figura 6. Estrutura da Porfina Trans e Cis, respectivamente.
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Tabela 4. Comparagio das principais freqii€ncias vibracionais calculadas por mecanica molecular e observadas experimental-

mente.

Valores calculados

Valores observados®?

3301,7 cm!
3072,7 cml
1663,4 cm'!
1065,2 cm'!
894,4 cm'!
837,3 cm'!
746,6 cm-1

Estiramento N-H 3305 cm!
Estiramento C-H 3036 cm-!

Estiramento do anel 1589 cm'!
Deformagio do anel 1048 cm'!
Deformagiio do anel 853 cm'!
Deformagiio do anel 841 cm!
Deformagio do anel 771 cm*!

As duas classes de porfirinas mais abundantes em amostras
de interesse geoquimico (Aetio e DPEP) apresentam, da mes-
ma forma que hopanos, variagdes das concentragdes relativas,
de acordo com o estdgio de maturagdo do Sleo ou sedimento.
Experimentalmente se tem conhecimento de que as porfirinas
do tipo DPEP predominam em sedimentos imaturos, enquanto
que as porfirinas do tipo Aetio predominam nos sedimentos
maturos. Duas teorias foram postuladas para este fato: a pri-
meira sugere que, inicialmente, havia a formacdo preferencial
das porfirinas do tipo DPEP, em virtude destes compostos
serem gerados a partir da Clorofila em uma proporgdo de
100.000:1, em relagio ac Heme da hemoglobina® e que, com
o passar do tempo, haveria a abertura do anel exociclico, ge-
rando, desta forma as porfirinas do tipo Aetio. Entretanto, se
esta teoria estivesse correta, deveria haver porfirinas com o
grupamento etila na posigdo meso (Figura 7). Entretanto,
porfirinas com estas caracteristicas nunca foram encontradas
em 6leos e sedimentos.

Figura 7. Estrutura de uma meso-etil-porfirina (nunca encontrada
em ébleos e sedimentos).

A segunda teoria afirma que as duas classes de porfirinas
sdo geradas simultaneamente e que, devido a menor estabili-
dade da porfirina do tipo DPEP, ocorre uma degradagio pre-
ferencial desta, a medida que aumenta a maturagdo do mate-
rial. Partindo deste ponto, Machado et alli 45 realizaram c4l-
culos de mecé@nica molecular, para estas duas estruturas, que
representam as duas principais classes de geoporfirinas, utili-
zando o campo de forga previamente testado na porfina. Os
resultados obtidos mostram que as porfirinas do tipo Aetio
sdo mais estdveis do que as porfirinas do tipo DPEP. Partindo
das estruturas que melhor representam cada classe e que sdo
mais abundantes em materiais de interesse geoquimico (Aetio
IIT e C3;-DPEP, Figura 3), foram obtidos calores de forma-
¢io de 477 Kcal/mol para a Aetio III e 533 Kcal/mol para a
C33-DPEP. O valor de calor de formagdo obtido para a meso-
alquil porfirina, nunca encontrada em sedimento ou 6leos,
(Figura 7) foi de 606 Kcal/mol, mostrando que, apesar desta
pertencer a classe Aetio, (porfirinas alquiladas) é menos esta-
vel que a C32-DPEP, sugerindo que a teoria proposta da gera-
¢do da Aetio a partir da DPEP seria pouco provével de ocor-
rer. Esta tendéncia também € observada quando se analisa as
energias estéricas dos complexos com niquel (Figura 8), as-
sociados as estas 3 estruturas, ou seja, a Aetiolll é mais estd-
vel que a C33-DPEP, que por sua vez é mais estdvel que a
porfirina com o grupamento metila na posi¢do meso.

CONCLUSAO

Com a utilizagdo de Mecanica Molecular, é possivel esti-
mar a estabilidade relativa de diversos compostos de interesse
geoquimico, como as porfirinas e os hopanos, fazendo com
que se disponha de uma ferramenta rdpida, de baixo custo ,
capaz de fornecer bons resultados na avaliagiio destes siste-
mas, que de uma forma geral sfo estruturas complexas, com
grande niimero de dtomos e presentes sob a forma de isdmeros.

{3 A™

Figura 8. Estruturas dos complexos de Niquel Porfirinas (Aetio, DPEP e Meso-Alquil, respectivamente).
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