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A necessidade de representar a estrutura da matéria no nivel molecular levou ao desenvolvimento de uma
nova area de pesquisa dentro da fisica e da quimica, conhecida como modelagem molecular. Neste artigo
fazemos uma introducéo aos conceitos fundamentais da modelagem molecular

existéncia de propriedades

fisico-quimicas bem definidas

da matéria e suas previsdes
através das leis da fisica conferem a
qguimica um amplo caréter cientifico.
Este fato permite aos quimicos criar
modelos capazes, em uma certa
extensao, de agrupar, prever e desen-
volver novos materiais. Entretanto,
devido a complexidade dos sistemas
e processos de interesse em quimica,
em muitas situagdes as contradicoes
se sobrepdem as correlacoes.

A utilizacdo de modelos para a
descricdo de propriedades da matéria
leva a possibilidade de cometer-se
erros devido as aproximagdes impos-
tas para simplificar o mundo real. Den-
tro deste contexto, é importante frisar
a diferenca entre ‘teoria’ e ‘modelo’. Por
teoria entende-se um conjunto de leis
capazes de fornecer resultados e con-
clusdes a partir de um niimero de varia-
veis conhecidas. Normalmente, espe-
ra-se que as teorias se apliquem com
a precisdo definida pelos préprios
limites da natureza. Por outro lado, os
modelos tém por objetivo descrever
aspectos especificos de certas proprie-
dades do sistema.

A aplicagdo de modelos tedricos
para representar e manipular a estrutu-
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ra de moléculas, estudar reacdes qui-
micas e estabelecer relagdes entre a
estrutura e propriedades da matéria
constituem o dominio de atuacéo da
modelagem molecular. A quimica
tedrica vai além deste limite, tendo
também como funcdo o desenvolvi-
mento de novos modelos. As ramifi-
cacoes dentro desta ampla area de
atuacao se dao em fungéo da natureza
fisica do modelo utilizado e, evidente-
mente, do problema em questdo. Es-
tes dois aspectos, ‘modelo’ e ‘sistema’,
definem a profundidade necesséria de
conhecimento da estrutura da matéria.
Atualmente, é bem
estabelecido que o
mundo material é
constituido de molé-
culas, cuja definicao
se baseia no conceito
de atomo. Por sua
vez, &tomos séo
entidades cujas pro-
priedades dependem
do arranjo e de forgas
envolvidas entre par-
ticulas subatébmicas como elétrons,
protons e néutrons. Portanto, as dife-
rentes formas de manifestacao da ma-
téria podem ser interpretadas como
consequéncia do comportamento das
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A aplicacao de modelos
tedricos para representar e
manipular a estrutura de
moléculas, estudar reacoes
quimicas e estabelecer
relacoes entre a estrutura e
propriedades da matéria
constituem o dominio de
atuacao da modelagem
molecular

particulas microscépicas que a consti-
tuem.

Uma definicao simples de mode-
lagem molecular foi apresentada ante-
riormente. De uma forma geral, todo
tipo de estudo que envolve a aplicagao
de modelos tedricos utilizando os con-
ceitos de atomo e molécula na descri-
¢ao de estrutura e propriedades de in-
teresse em quimica pode ser classi-
ficado como modelagem molecular.
Uma abordagem histérica sobre este
topico tem como principio a represen-
tacdo de moléculas através de formu-
las estruturais, estabelecida pela pri-
meira vez em 1874
com a descoberta do
arranjo tetraédrico dos
atomos de carbono
em compostos organi-
cos por van't Hoff e Le
Bel. Quase um século
depois, em 1953, Bar-
ton introduziu o con-
ceito de anélise confor-
macional, estabele-
cendo, de forma defini-
tiva, que moléculas podem ser repre-
sentadas por diferentes arranjos at6-
micos espaciais, possuindo energias
caracteristicas. A segunda metade da
década de 50 foi marcada pelo
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Tabela 1: Trés diferentes modelos de representacao da estrutura do propano. Estas formas de representacdo de moléculas foram

desenvolvidas entre 1959-1965.

Modelo de varetas

Modelo de pau e bola

Modelo de espaco preenchido

ﬁ

desenvolvimento da cristalografia de
raios X. A elucidacao de estruturas
tridimensionais através de técnicas
experimentais possibilitou a obtencao
de parametros estruturais, como
comprimentos e angulos de ligagao, e
também a definicdo de propriedades
atbmicas como o raio de van der
Waals. Com isso foi possivel construir
modelos simples para representar a
estrutura tridimensional de moléculas
em escalas relativas reais. Alguns
exemplos sao apresentados na Tabe-
la1.

A representacao de estruturas co-
mo apresentado na Tabela 1 fornecia
uma descricao qualitativa e, em algu-
mas situacdes, semiquantitativa das
propriedades da matéria. Por exemplo,
a analise da estabilidade relativa entre
diferentes conformacdes da molécula
nao poderia ser feita de forma quanti-
tativa utilizando apenas férmulas estru-
turais. Uma outra limitacao destes
modelos é com relacdo a determi-
nacdo de propriedades eletronicas
como potencial eletrostatico, momento
de dipolo elétrico, cargas formais e
propriedades espectroscépicas. Neste
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sentido, visando representar a matéria

de maneira completa e quantitativa, os
fundamentos da fisica classica e quan-
tica comecaram a ser
implementados com
0 objetivo de descre-
ver sistemas e pro-
cessos de interesse
para a quimica. Esta
parte da histéria, que
comeca no final da
década de 60, teve
um desenvolvimento
relativamente rapido
em funcao do aprimo-
ramento tecnoldgico dos computa-
dores. Pesquisadores como Allinger,
Dewar, Kohn, Pople, Stewart e Zemer,
entre outros, empenharam-se no
desenvolvimento e implementacao de
teorias em programas de computador,
tornando-as acessiveis a comunidade
quimica de uma forma geral. Com isso,
surgiu um novo campo de atuagao dos
quimicos, caracterizado como quimica
computacional e modelagem molecu-
lar. O reconhecimento desta nova area
de pesquisa pelo mundo cientifico veio
com o prémio Nobel em Quimica de
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A clucidacdo de estruturas
tridimensionais através de
técnicas experimentais
possibilitou a obtencao de
parametros estruturais com
os quais foi possivel
construir modelos simples
para representar a
estrutura tridimensional de
moléculas em escalas
relativas reais

1998 concedido a John Pople e Walter
Kohn, pelas contribuicdes no desen-
volvimento da quimica computacional
e modelagem molecu-
lar (Freitas, 1998).

Nos préximos capi-
tulos serao introdu-
zidos os formalismos
tedricos relacionados
aos principais modelos
de representacao da
matéria. O objetivo é
fornecer ao leitor uma
visdo geral e inicial dos
principais aspectos
que constituem 0s mo-
delos baseados na mecéanica quantica.
Ligacbes quimicas, espectroscopia e
interacdes intermoleculares serao tam-
bém considerados dentro do contexto
dateoria quéantica e da mecanica clés-
sica.

Heélio F. dos Santos (helius@quimica.ufjf.br), doutor em
quimica, é professor do Departamento de Quimica da
Universidade Federal de Juiz de Fora.

Referéncia bibliografica

FREITAS, L.C.G. Prémio Nobel de quimi-
ca 1999, Quimica Nova na Escola, n. 8, p.
3-6, 1998.

N° 4 — Maio 2001




