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Introducéo

A producdo advinda da induUstria pesqueira,
hodiernamente, gera elevadas fracBes de residuos
sélidos, sobretudo, no ramo de processamento de
crustaceos, a qual estad atrelada as problematicas
ambientais do depésito destes. Neste sentido, uma
das estratégias empregadas para mitigacdo dos
impactos ambientais e para agregacédo de valor a
este tipo de residuos, trata-se da recuperacdo de
alguns constituintes, tais como a quitina (QT), que
pode ser transformada em quitosana (QTS).! A QTS,
por tratar-se de um polimero natural, biodegradavel,
abundante na natureza, atdxico, de baixo custo e
extraido de fontes renovaveis. dispdem de grande
potencial para empregos biotecnolégicos, que
garantem a versatilidade no processo de aplicagges.*
A QT pode ser desacetilada, gerando a QTS, que
apresenta grupos amino polares e altamente
reativos, agindo como sitios de adsorcdo e
ancoragem, caracteristica que torna este material tdo
versatil. E um polimero facilmente moldavel, o que
também facilita sei uso na forma de compdsitos e
revestimentos. Desta maneira, 0 objetivo deste
trabalho é realizar otimizacdo da geometria do
mondmero diamino da quitosana por intermédio de
calculos tedricos usando a Teoria do Funcional de
Densidade (Density Functional Theory, DFT), como
etapa preliminar no estudo da aplicacdo da quitosana
na forma de revestimentos, especificamente na
forma de filmes em eletrodos.

Resultados e Discussao

Empregou-se a metodologia DFT para otimizagéo
das geometrias moleculares do mondémero diamino
da quitosana, partindo-se do fato de que a energia
das espécies quimicas € determinada por meio da
densidade eletrbnica, representada por fungbes de
onda. Portanto, a densidade eletrénica é considerada
como um observavel, sendo possivel viabilizar uma
formulagéo conceitual menos abstrata da funcéo de
onda multi eletrénica total.

Alguns comprimentos de ligagdes foram calculados
usando a base B3LYP/6.31G e o Gauss. A estrutura
otimizada estd apresentada na Figura 1, de modo
gue os atomos de carbono sdo as esferas cinza

escuro, hidrogénio cinza claro, oxigénio vermelho e
nitrogénio azul.
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Figura 1. Geometria otimizada do monémero da
guitosana empregando o software GaussView 6.

Os valores de distancia de ligacdo C-O e C-N
calculados e determinados experimentalmente, por
meio da estrutura cristalografica de alta resolucéo?,
estdo apresentados na Tabela 1. Verifica-se que os
resultados calculados estdo proximos dos
determinados experimentalmente na literatura, com
valores sistematicamente maiores, mas abaixo de
2%, 0 que pode ser considerado aceitavel.

Tabela 1. Comprimentos de ligacdo na estrutura
otimizada e da literatura.

Ligacio Valores calculados Valores

9a& A esperimentais? (A)
C7-07 1,221 (1,45%) 1,239
C7-N 1,364 (1,20%) 1,347
C4 -01 1,431 (0,35%) 1,436

Conclusodes

Célculos tebricos podem ser uma ferramenta
poderosa no estudo de materiais. Neste sentido,
realizamos a otimizacdo da estrutura do monémero
diamino da quitosana, como etapa inicial do estudo
deste biopolimero na forma de filmes em eletrodos.
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