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Resumo

O mau uso do glifosato pode levar ao desequilibrio de
ecossistemas, direta ou indiretamente, em especial os
aguaticos e microrganismos, portanto  estudar
propriedades como solubilidade torna-se para o
monitoramento do impacto sobre a fauna e flora torna-se
continuamente necessario. Técnicas computacionais,
como a utilizada em nosso trabalho, foram utilizadas para
a execucao das simulacgtes, do glifosato, da dgua e da
mistura de ambas, até alcancar a equilibragcdo dos
sistemas, deste momento em diante usou-se o VMD
(Visual Molecular Dynamics), para o célculo da funcao
radial de pares, g(r) a qual permite a caracterizar as
substancias a partir dos dados das simula¢es. Dada a
concordancia, concluiu-se que o glifosato possui alta
solubilidade em agua, em conformidade com a literatura,
0 que destaca a eficacia do método da dinamica
molecular classica (DMC).

Introducao

Glifosato, CsHsNOsP, herbicida ndo seletivo, sistémico,
pés-emergente e o mais vendido no mundo. Estudos
indicam em geral sua baixa toxicidade, com excec¢éo de
anfibios, bem como sua alta solubilidade em agua [1,2]. O
presente trabalho buscou analisar tal propriedade através
de técnicas computacionais, modelando, tanto o glifosato
guanto a molécula de agua pelo método da DMC
(Dindmica Molecular Classica), onde os atomos e
moléculas, através da aproximacédo de Born-
Oppenheimer, podem ser tratados como esferas rigidas
[3,4]. Desse modo, conhecendo os parametros da
substancia desejada, por meio da literatura presente,
configura-se softwares como Ambermd, Gromacs,
Lammps etc. Os quais, por meio do célculo de potenciais
de interacdo das particulas, determinam as forcas do
sistema e consequentemente as equac¢des de movimento
classicas

Materiais e Métodos

Para a execucdo das simulagdes computacionais foram
usados os softwares livres LAMMPS (Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) e VMD
(Visual Molecular Dynamics). Para a molécula de agua,
realizou-se uma fase de equilibracdo das energias no
ensemble NVT (ensemble candnico) por 10 ps passando
para NPT (ensemble isotérmico-isobarico) por 990z ps, ja
o glifosato de modo semelhante executou-se uma fase no
NVT de 10 ps e uma NPT, mas de 490 ps, assim obtendo
os valores para varidveis mecénicas e termodindmicas do
sistema. Entdo, usou-se 0 VMD para estimar a funcdo de
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distribuicdo radial de pares, g(r) de cada molécula
individualmente. Em seguida, criou-se um arquivo de
topologia, mas da mistura das substancias. E de maneira
semelhante, foi usado LAMMPS nas simulacdes para a
equilibracdo das energias, com uma fase no ensemble
NVT de 5 ps e uma fase NPT de 495 ps. E por fim
calculou-se no VMD as g(r) da mistura.

Resultados e Discussao

A partir das simulagdes computacionais foi possivel inferir
uma propriedade estrutural para as moléculas de glifosato
em agua. Na figura 1 verifica-se que na distancia P-O (P
do Glifosato e O da agua) uma curva do tipo harménica
amortecida com picos: 1°em 4,1 A e 2°em 7,5 A. Curva
caracteristica de um liquido ou de solugao com alta
solubilidade em agua.
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Figura 1. Distribuicéo radial de pares no sistema glifosato/agua:

Distancias N, O e P do Glifosato em relacéo ao O da agua.

Conclusao ou Conclusdes

Conclui-se que conforme a literatura o glifosato apresenta
alta solubilidade em agua, portanto, a vigilancia sobre a
possivel contaminagcdo de afluentes é imprescindivel. E
fica clara a acuracia de técnicas computacionais e seu
emprego mostra-se uma alternativa interessante no
estudo de sistemas, como 0s aqui apresentados.
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