0 Uso das Bases de Dados Espectrais da Bio-Rad Informatics
Division em Correlagcoes Espectro-Estrutura de Polimeros

A Revista apresenta nesta edi¢cdo uma matéria que foi elaborada pelo Prof. Dr. Jodo Carlos de Andrade, Diretor da
Eccen, Exceléncia em Tecnologia, que representa no Brasil a Bio-Rad Informatics Division.

Quanto mais complexa for uma substancia, mais infor-
magdes sdo necessdrias para a sua caracterizacio, de modo
que o emprego de multiplas técnicas de analise para sua
correta descricdo € mais comum do que se pode imaginar.
Este € o caso dos materiais poliméricos.

A andlise e a caracterizacdo de polimeros, incluindo
0s ensaios para o acompanhamento dos seus processos de
degradagdo, podem envolver desde procedimentos e testes
relativamente simples, como medidas de solubilidade e de
densidade, a observacdo do comportamento da amostra
submetida a aquecimento e testes quimicos de identifica-
¢do, até o uso de técnicas instrumentais sofisticadas, como
as microscopias Optica e eletronica, a difracdo de raios X,
as andlises térmicas e as espectroscopias Vibracional (IR,
NIR e Raman), RNM e UV-Vis!'¥, Além disso, os materiais
poliméricos podem requerer ainda o emprego de outros mé-
todos de andlise para a determinac@o das suas estruturas em
escala coloidal, como a cromatografia por permeacdo em
gel® e o espalhamento de raios X em angulos pequenos (do
inglés, Small Angle X ray Scattering — SAXS)®l.

A grande maioria das andlises de polimeros envolve
a obtencdo de espectros vibracionais, com atribui¢des de
bandas feitas por comparag@o dos resultados com bases de
dados especializadas, sendo a espectroscopia IR (em espe-
cial a FT-IR) uma das mais utilizadas para estes fins. Mais
recentemente foi introduzida a técnica ATR-FTIR (ATR, do
inglés, Attenuated Total Reflectance), igualmente muito ttil
para a andlise de materiais poliméricos. Por ser uma técnica
pontual, resolve em parte os problemas referentes a prepa-
racdo da amostra e a reprodutibilidade espectral. O sistema
ATR opera medindo as variagdes que ocorrem em um fei-
xe de radiacdo IR que € totalmente refletido internamente
quando em contato com a amostra!”.

A espectroscopia Raman também tem sido empregada
para este fim porque pode captar informacdes nao disponi-
veis apenas pelo uso do IR. Por exemplo, esta técnica € uma
ferramenta util na obtencdo de informagdes importantes a
respeito dos mecanismos de polimerizagcdo, permitindo a
otimizagdo dos pardmetros de fabricacido!®. Pode também
ser interessante em estudos sobre vulcanizagdo (as bandas
Raman de espécies de enxofre sao mais ativas) e em estudos
de polimeriza¢do em emulsdes, porque esta técnica permite
andlises envolvendo solugdes aquosas'.

O fato € que a interpretacdo de espectros de polimeros,
bem como a identificacdo e a classificacdo de polimeros co-
merciais, sao desafios a serem vencidos, sendo a pega chave
na busca da solucdo de tais problemas a correlacdo entre
espectros e estruturas, informagao geralmente indisponivel
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com a simples busca e andlise espectral em coletdneas de
dados publicadas em papel.

Atualmente pode-se contar como os aplicativos do
KnowltAll® Informatics System da Bio-Rad Informatics
Division que, associados as suas bases de dados espectrais di-
gitais, permitem correlagdes muito mais precisas em um tem-
po de andlise muito menor. Dentre os inimeros outros cam-
pos de aplicacdo, pode-se agora utilizar este procedimento na
interpretacdo espectral de materiais poliméricos, na identifi-
cacao de espectros de amostras poliméricas desconhecidas,
na classificacdo e/ou comparacdo de suas caracteristicas e na
busca e interpretacdo de espectros usando as bases de dados
espectrais de referéncia, em conjunto com mutiltiplas técnicas
de andlises complementares!'?. Estes aplicativos, disponiveis
para Empresas e Centros de Pesquisa, sdo:

Analyzelt™ Polymer IR

Desenvolvido especificamente para compostos poli-
méricos, ajuda na interpretagdo e atribuicdo de bandas de
um espectro infravermelho (IR) de polimeros. Ele associa
os intervalos de freqiiéncia de cerca de 100 grupos carac-
teristicos e suas intensidades, com graficos de barras e os
fragmentos estruturais dos grupos funcionais de compos-
tos poliméricos, tornando-se uma pega chave na correlagio
espectro-estrutura. Simplesmente abra um espectro IR e
clique em um pico de interesse para comparagdo com as ba-
ses Analyzelt™ Polymer IR, que gera uma lista de todos os
grupos funcionais possiveis naquela posi¢@o. Pode-se tam-
bém visualizar cada fragmento estrutural, juntamente com
outras regides nas quais estes fragmentos conteriam picos.

HaveltAll® IR

Juntamente com as suas bases de dados espectrais
SADTLER, a Bio-Rad Informatics Division oferece o aces-
so on-line a mais de 220.000 espectros IR de alta qualida-
de, totalmente integrado ao ambiente para espectroscopia
KnowlrAll® Informatics System e softwares associados (ex.:
Pirouette, da Infometrics, Inc.). Sua colegdo espectral ofe-
rece acesso a espectros IR, NIR e ATR-FTIR, cobrindo uma
ampla gama de compostos quimicos puros e de produtos
comerciais usados na Indidstria e em Centros de Pesquisa
em polimeros e em muitas outras dreas de aplicag@o. Esta
colecdo € ideal para a interpretacdo, verificacdo e classifi-
cagdo de espectros. Com o KnowltAll® Informatics System
vocé podera realizar buscas nas bases de dados HaveltAll®
IR por espectros, picos, nomes, estruturas e por meio de va-
rios outros campos, como a técnica utilizada, a massa mo-
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lar, o niimero de registro do Chemical Abstracts (CAS), etc,
utilizando os mais poderosos algoritmos de buscas.

HaveltAll® Raman

Este programa oferece ao usudrio uma fonte confidvel de
dados espectrais Raman, focados em mondmeros, polimeros
e compostos organicos e inorganicos, que podem ser usados
como referéncia. O HaveltAll® Raman permite ao usudrio
importar seus préprios espectros e compara-los contra uma
bases de dados contendo 4.465 espectros de alta qualidade.
As buscas podem ser feitas com o KnowltAll® Informatics
System por espectro, picos, nome, estrutura e subestrutura,
além de varios outros campos de buscas tais como fabrican-
te, técnica, ponto de ebulicdo, massa molar e o nimero de
registro do Chemical Abstracts (CAS). Os usudrios também
podem acessar todas as informacdes disponiveis relacionadas
ao espectro de referéncia, como fonte da amostra, solvente,
condicdes de producio, equipamento, controle de qualidade,
estudos de estabilidade, sele¢dao de materiais, etc.

HaveltAll® NMR

A Bio-Rad oferece também o acesso a maior colecio de
dados de Ressonancia Magnética Nuclear (NMR), que po-
dem ser pesquisados com o KnowltAll® Informatics System.
Sdo, ao todo, cerca de 438.000 espectros *C NMR e 30.000
espectros 'H NMR que podem ser usados como referéncia
para previsoes confidveis. Com o HaveltAll® NMR, além de
poder salvar os dados espectrais usados para construir as suas
previsdes e vocé podera acessar todas as informagdes dispo-
niveis a respeito do espectro de referéncia, tais como a fonte
de obtencdo da amostra, o solvente, as condigdes experimen-
tais, o equipamento e as propriedades da molécula.

HaveltAll® XNMR

Usando o HaveltAll® XNMR ¢€ possivel o acesso a cerca
de 71.000 espectros XNMR de referéncia, para previsoes de
espectros YFNMR, *'P NMR, "N NMR, !B NMR, 70O NMR,
»Si NMR e outros nicleos, com excelente qualidade. Com o
software KnowlItAll Predictlt™ NMR, os pesquisadores po-
derdo visualizar os dados usados para a previsao de espectros
e acessar todas as informacdes disponiveis a respeito do es-
pectro de referéncia, tais como a fonte de obten¢@o da amos-
tra, o solvente, as condigdes experimentais, o equipamento e
as propriedades da molécula.

HaveltAll® MS

A cole¢do de espectros do HaveltAll® MS e as demais
informagdes associadas incluem dados do National Institute
of Standards and Technology (NIST), com a assessoria de
especialistas da Environmental Protection Agency (EPA) e
dos National Institutes of Health (NIH). Com o KnowltAll®
Informatics System vocé podera realizar buscas nas bases de
dados HaveltAll® MS por picos, nomes, estruturas e subestru-
turas, além de vdrios outros campos de busca, como a técnica
utilizada, a massa molar, o nimero de registro do Chemical
Abstracts (CAS). E possivel ainda executar andlises usando
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técnicas hifenadas, como o0 GC-MS. A base de dados também
inclui sindnimos da nomenclatura quimica.

HaveltAll® UV-Vis

Usando o KnowltAll® Informatics System, associado as ba-
ses de dados HaveltAll® UV-Vis, tem-se acesso a espectros de
alta qualidade de compostos organicos puros. Esta colecio é
muito ttil para a identificac@o e classificagio de espectros des-
conhecidos. Os usudrios também podem estes bancos de dados
para acessar compostos usados em suas areas de aplicagdo ou
pesquisa, como em ciéncias dos materiais, dentre outras.

A licenca anual do HaveltAll® oferece a possibilidade de
buscas ilimitadas e acesso a todos os dados da base por um ano.

Todos estes aplicativos e bases de dados estdo incluidos no
programa KnowltAll® U, produzido pela Bio-Rad Informatics
Division para uso exclusivo das Universidades em ensino e pes-
quisa académica.
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