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Resumo

O entendimento da estrutura do atomo de carbono, possibilitou o
nascimento de uma area potente da quimica, sendo esta a quimica organica.
Mas com essa compreensdao, novas perguntas surgiram. Uma destas, era a
busca por entender a relacdo entre a estrutura atdbmica proposta e a
estrutura de uma ampla diversidade de moléculas organicas na natureza.
Isto levou a pensar, que a estrutura eletrénica do atomo de carbono possui
particularidades, dado inicio ao conceito de hibridizacdo. Neste corto
documento, se apresentam nogoes basicas do conceito de hibridizacdo em
quimica orgédnica e a potencial utilizacdo deste em outras areas do
conhecimento, como o entendimento do metabolismo ruminal. Inicialmente,
é feita uma breve descricao da evolucao do conceito da estrutura eletronica
do atomo de carbono, para passar a adotar o conceito de hibridizacao do
seus orbitais atbmicos, com o intuito de entender as ligagdes formadas por
este. Posteriormente, far-se-a uma breve descricdo dos trés tipos de
hibridacao do atomo de carbono (sp3, sp2, sp) bem como suas implicacdes
na geometria das moléculas organicas. Finalmente, estes conceitos serdo
extrapolados ao entendimento do processo de biohidrogenacdao ruminal,
mecanismo fisioldgico que acontece em todos 0s animais ruminantes.
Espera-se, com este curto documento, deixar a mensagem de que conceitos
da quimica organica sdo claramente extrapoldveis a espacos das ciéncias

aplicadas.

Palavras-chave: ciéncia aplicada, educacao, metabolismo animal, quimica
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Abstract

The understanding of the structure of the carbon atom, enabled the birth of
a powerful area of chemistry, which is the organic chemistry. But with that
understanding, new questions arose. One of these was the quest to
understand the relationship between the proposed atomic structure and the
structure of a wide range of organic molecules in nature. This led to the
thought that the electronic structure of the carbon atom has particularities,
giving rise to the concept of hybridization. This short document presents
basic notions of the concept of hybridization in organic chemistry and its
potential use in other areas of knowledge, such as the understanding of the
ruminal metabolism. Initially, a brief description of the evolution of the
concept of the electronic structure of the carbon atom is made, to adopt the
concept of hybridization of its atomic orbitals, in order to understand the
bonds formed by it. Subsequently, a brief description of the three types of
hybridization of the carbon atom (sp3, sp2, sp) will be made, as well as their
implications in the geometry of organic molecules. Finally, these concepts
will be extrapolated to the understanding of the process of ruminal
biohydrogenation, a physiological mechanism that occurs in all ruminant
animals. It is hoped, with this short document, to leave the message that
concepts of organic chemistry can be clearly extrapolated to areas of applied

sciences.

Keywords: animal metabolism, applied science, education, chemistry
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Introducao

No inicio do século XIX, a quimica era essencialmente descritiva.
Quase a Unica coisa que 0s quimicos da época podiam fazer era dividir a
matéria em duas grandes categorias: substancias organicas e inorganicas.
As primeiras eram definidas como compostos que derivam direta ou
indiretamente de seres vivos; enquanto as ultimas eram aquelas

originadas de fontes inanimadas.

Inicialmente, a quimica concentrou sua atencdo em substancias
inorganicas, devido a sua andlise relativamente simples, uma vez que suas
moléculas geralmente consistiam em um pequeno numero de atomos
diferentes combinados em proporcoes definidas. Quando os quimicos
comecaram a analisar substancias organicas, o quadro parecia ser
completamente diferente. As substancias podem ter a mesma composicao
e, no entanto, mostrar propriedades muito diferentes. Por exemplo, o éter
dimetilico e o etanol tém a mesma férmula empirica (C2HsO), mas o
primeiro € um gas a temperatura ambiente, enquanto o etanol é um
liquido. Isso levou a suposicdao de que os compostos organicos ndo
poderiam estar sujeitos as leis da quimica, uma vez que continham muitos

atomos combinados de maneiras diferentes.

Como consequéncia dessas descobertas, Berzelius elaborou a teoria
do vitalismo, segundo a qual a participacao de uma forca vital era
necessaria para a sintese de um composto organico. De acordo com isso,
a sintese sé poderia ocorrer em organismos Vivos € nunca em um

laboratorio.

No entanto, ndo se passaram muitos anos, até que em 1828 o
quimico alemao Friedrich Woéhler obteve no laboratério, uma substancia
organica, a ureia, por aquecimento de cianeto de amoénio, uma substancia

considerada inorgédnica. Apds esta descoberta, outros compostos
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organicos foram sintetizados usando substancias inorganicas como
matérias-primas. Em pouco tempo, a teoria da forga vital foi totalmente
rejeitada, e pouco a pouco a quimica organica comecou a ser considerada
como outro ramo da quimica, regido pelas mesmas leis fisico-quimicas

gue qualguer um dos outros ramos desta ciéncia.

Assim, a quimica orgénica foi definida como a drea da quimica que
estuda os compostos de carbono, uma definicdo que ainda se justifica,
uma vez que os compostos derivados do atomo de carbono tém
propriedades marcadamente diferentes das dos compostos quimicos. As
diferencas mais notdveis com compostos inorganicos sdo: baixos pontos
de fusao e ebulicao, reatividade mais lenta e complexa e estruturas

complicadas, as vezes dificeis de elucidar.

A quimica organica estd relacionada a praticamente todos os
aspectos da vida humana, animal e vegetal. Nos processos que ocorrem
no organismo estao envolvidos compostos orgédnicos como enzimas,
proteinas, hormonios, acidos nucleicos etc.; a roupa que nos protege,
nylon, poliamidas etc., € de natureza organica; o combustivel que
impulsiona os meios de transporte; drogas usadas no tratamento de
doencas; pesticidas que ajudam a combater agentes de doencas em
animais e plantas etc. Em suma, grande parte do mundo ao nosso redor

esta relacionada a quimica organica.

1. O atomo de carbono

Como dito acima, a quimica organica é a quimica do carbono. A partir
do carbono, como elemento fundamental, e do hidrogénio, oxigénio,
nitrogénio, enxofre e, em alguns casos, outros elementos, inumeros
compostos presentes na natureza ou sintetizados em laboratério podem

ser formulados.
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Coloca-se agora a questao: por que razao pode o atomo de carbono
dar origem a um numero tdo elevado de compostos indispensaveis para a

vida como, por exemplo, as proteinas?

O atomo de carbono ocupa o sexto lugar no sistema peridédico, de
modo que sua configuragdo eletronica é: 1s? 2s? 2p2. A distribuicdo de

energia dos elétrons é mostrada na Figura 1

A A
2p; — 2px +— 2py — 2p: —

Estado fundamental Estado excitado

Figura 1. Distribuicdo eletronica do dtomo de carbono nos estados

fundamental e excitado

De acordo com esta disposicao, poder-se-ia esperar que o atomo de
carbono fosse bivalente; No entanto, em todos os compostos organicos o

carbono é tetravalente, ou seja, contribui com quatro elétrons para a

ligacdo. Para gque isso aconteca, € necessario que um elétron do orbital
2s, passe a ocupar o orbital vago 2pz. A nova distribuicdo eletrénica é a

mostrada na Figura 1, lado direito.

Embora isso seja explicado, a tetra valéncia do carbono nao é
suficiente para justificar a estrutura e a natureza de suas ligagoes. Para
completar o octeto de elétrons (8 elétrons em seu ultimo nivel de energia)

e adotar a configuracao de gas nobre correspondente, o dtomo de carbono

poderia levar quatro elétrons se transformando no anion C4‘, adquirindo

a configuracao do atomo de Ne, ou desprendendo-se deles pelo cation

c4t e adotando a configuracao eletronica de He. Ambos 0s processos sao

impossiveis, pois uma grande quantidade de energia seria necessaria.
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Portanto, para completar o octeto eletrénico, o atomo de carbono
compartilha seus quatro elétrons mais externos com os de outros atomos,

formando ligacdes covalentes. Isso torna a caracteristica fundamental dos

compostos organicos a presenca de ligagcbes covalentes em suas

moléculas. Ligacles idnicas podem ser observadas em casos isolados.

Outro elemento que desempenha um papel importante na quimica
organica é o hidrogénio. A grande maioria das cadeias de carbono contém
hidrogénio em sua molécula, devido a grande facilidade que ambos os
elementos tém para formar ligacdes covalentes. Assim, sobre os dtomos

de carbono e hidrogénio se estabelece a base da Quimica Orgéanica, pois

somente com esses dois elementos se origina a grande série de
hidrocarbonetos presentes na Natureza. Os demais compostos organicos
resultam da substituicido de atomos de hidrogénio por outros elementos

diferentes.

2. Tipos de hibridizacao dos orbitais atomicos do atomo de

carbono

A pergunta que agora pode ser feita é: que estruturas tém as
cadeias de carbono? Para responder a esta pergunta é necessario, em
primeiro lugar, entender a molécula organica mais simples como ponto de

partida, para explicar a estrutura das mais complexas.

O estudo de raios-X do metano, o mais simples de todos os
hidrocarbonetos saturados, com a féormula CH4, mostra que todas as
ligacdes C-H sdo equivalentes, com um comprimento de 1,10 A e
formando um angulo de 109°30'. As ligacdes sao direcionadas para os
vértices de um tetraedro regular no centro do qual o dtomo de carbono e
os atomos de hidrogénio nos vértices do atomo de carbono estao

dispostos, como mostrado na Figura 2.
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H

H H

H
Figura 2. Estrutura tetraédrica da molécula de metano

E evidente, entdo, que a configuracdo eletronica do &tomo de carbono
excitado, que havia sido previamente assumida (Figura 1), explica a
estrutura tetraédrica do metano, uma vez que os trés orbitais 2px, 2py e
2pz do atomo de carbono dariam origem a trés ligagcdes C-H com angulos
de 90°, enquanto a quarta ligacdo C-H é originada pelo orbital 2s de simetria
esférica; portanto, é claro que as quatro ligacdes nao seriam equivalentes,
sendo necessario recorrer a teoria da hibridizagao orbital para explicar este

fato experimental.

2.1 Hibridizacao sp3. Estrutura do metano e do etano

Linus Pauling, em 1931, mostrou que os quatro orbitais atébmicos do
atomo de carbono 2s, 2px, 2py € 2pz podem se combinar
matematicamente ou hibridizar para formar quatro orbitais equivalentes,
orientados no espaco em direcao aos vértices de um tetraedro. Esses
novos orbitais tetraédricos, construidos matematicamente pela
combinacdo de um orbital atébmico s e trés orbitais p, sdo chamados de

orbitais hibridos sp3, como mostrado na Figura 3.
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Figura 3. Formacdo dos quatro orbitais hibridos sp® a partir de um

orbital atdbmico s e trés orbitais atomicos p.

O orbital sp3 é descrito como um orbital direcional e é capaz de

formar ligagdes muito fortes pela interacdo com os orbitais de outros

atomos. Por exemplo, a interacdo de um orbital hibrido sp3 de carbono

com um orbital s de hidrogénio, resulta em uma ligacdo C-H o.

Quando os quatro orbitais de carbono hibridos interagem com os
orbitais 1s do atomo de hidrogénio, quatro ligagdes idénticas C-H o sao

formadas. A Figura 4 mostra a molécula de metano.

7 &

Figura 4. Formacao de ligagdes o0 na molécula de metano e diferentes

representacdes da mesma geradas por computador.

Orbitais hibridos do atomo de carbono também podem interagir com

outro orbital sp3 de um atomo de carbono diferente para formam cadeias
de dois, trés, quatro ou um grande numero de eles. Por exemplo, a

molécula de etano e pode ser representada como mostrado na Figura 5.
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H j Ligagdo o H
o spi-sp3 H)
C <l
H Ligagdo o

H HY op3-s

Figura 5. Formacdo de ligacdes sigma na molécula de etano e

diferentes representacdoes da mesma geradas por computador.

Como pode ser visto, devido a estrutura tetraédrica do atomo de

carbono com hibridizacao sp3, as cadeias de carbono de hidrocarbonetos
saturados ou alcanos, com a férmula geral CnH2n + 2, adotam uma forma
caracteristica em zigue-zague e linear; entdo, elas também s3o

geralmente representadas da seguinte forma (Figura 6):

propano (C3Hg) P hexano (CgH14) P e o
butano (C4H1g) B decano (CigH22) B B L W W R o

Figura 6. Representacao de alcanos usando uma estrutura de linhas.

2.2 Hibridizacao sp?2. Estrutura do etileno

Além da hibridizacao sp3, o atomo de carbono pode apresentar
hibridizagdo sp?. Isso envolve o uso dos orbitais 2s, 2px e 2py para formar
trés orbitais hibridos sp?, deixando o orbital de 2pz ndo hibridizado, com

um elétron.

10
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Os lébulos do orbital hibrido sp2 estdo no mesmo plano e localizados
nos vértices de um triangulo equilatero formando angulos de 120°,
enquanto o orbital 2pz estd disposto perpendicularmente ao plano sp?,

como mostra a Figura 7.

2p; |
sp? 90
120° 6 ) .
sp?

Figura 7. Carbono com hibridagdo sp?

O carbono com hibridizacao sp2 da origem a série homodloga de
alcenos, de formula geral CnH2n, sendo o eteno ou etileno o mais simples
representante. A Figura 8 mostra a molécula de etileno. Como pode ser
visto, a molécula tem uma ligagcao dupla. Ao sobrepor dois orbitais hibridos
sp?, origina uma ligagdo o Csp2 - Csp2. Por outro lado, os orbitais 2pz nao
hibridizados se sobrepdem lateralmente acima e abaixo do plano da

molécula, formando uma ligacao adicional n. Os outros dois orbitais

hibridos sp2 de cada atomo de carbono, formam ligagdes o com os orbitais

1s do atomo de hidrogénio.

11
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Ligagdo n

H "/4—“1 £l I
y
Ligagdo n Ligagdo o p »

Figura 8. Formacdo de ligacdes o e n na molécula de etileno e

diferentes representacdes da mesma geradas por computador.

A ligacao n formada, fortalece a ligacdo o que é mais fraca do que a
da ligacdao o C-C dos alcanos. No entanto, o conjunto das duas ligagdes tem
mais forca, o que torna a distancia entre os dois dtomos de carbono menor

do que nos alcanos (Figura 9).

C—C=1,54 A C=C=134A
sp3 —sp3, o sp2—sp2+2p.-2p., 0+

Figura 9. Comprimento das ligacdes o e n em moléculas orgéanicas.

Observa-se também que o comprimento da ligacdo C-H em alcenos

€ menor do que em alcanos (Figura 10).

C—H=1,102 A C—H = 1,086 A
sp3 =5 sp? — s
(etano) (etileno)

Figura 10. Comprimento das ligagdes simples em alcanos e alcenos.

Isso pode ser explicado levando em conta que a ligagdo C-H no

etileno ocorre por sobreposicdo entre um orbital 1s do atomo de

hidrogénio e um orbital hibrido sp2 do atomo de carbono, cujos l6bulos

12
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sdao mais curtos que os do sp3 usados na ligagao C-H dos alcanos.

A consequéncia mais importante que pode ser deduzida desse tipo

de hibridizacdo é que a molécula de etileno é_plana o que é imposto pela

ligacao n, que impede a rotacgao livre em torno da ligagao ¢ entre os dois
atomos de carbono. A Figura 11 mostra a geometria da molécula de

etileno.

Figura 11. Geometria da molécula de etileno.

Uma consequéncia que resulta da geometria plana da ligacdo dupla

€ 0 aparecimento da isomeria geométrica cis/trans.

2.3 Hibridizacao sp. Estrutura do acetileno

O terceiro tipo de hibridizacdo que o carbono pode apresentar é a

hibridizagdo sp, na qual o atomo de carbono usa os orbitais 2s e 2px para

formar dois orbitais hibridos sp; Estes orbitais estdo localizados em linha
reta, formando um angulo de 180° um com o outro. Desta forma, os

orbitais Pz e Py permanecem nao hibridizados em planos perpendiculares,

Na figura 12, um atomo de carbono é representado com hibridizacao sp.

13
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8]

Pz
A
| Py
— X
sp
y /b
90° ’

Figura 12. Carbono com hibridacao sp

Como nos casos anteriores, o carbono com hibridizacao sp da origem
a série homologa dos alcinos, de férmula geral CnH2n-2, sendo o acetileno
o primeiro da série. A Figura 13 mostra a molécula deste tipo de

hidrocarboneto.

Ligagdo n

Ligagdo n Ligagdo o i

Figura 13. Formacgao das ligagdes ¢ e n na molécula de acetileno e

diferentes representacdes da mesma geradas por computador.

Como pode ser visto, a ligacao tripla entre os atomos de carbono da
molécula de acetileno é formada pela sobreposicdo dos orbitais hibridos
sp de cada um dos carbonos, dando origem a uma ligagdo o; 0s orbitais
2py e 2pz, que se encontram em planos perpendiculares, se sobrepdem
lateralmente para formar duas ligagdes p. Os orbitais sp restantes formam
uma ligagcdao s com os orbitais s dos atomos de hidrogénio.

A ligacdo tripla carbono-carbono é mais curta do que a ligagao dupla

e simples, sendo seu comprimento de 1,20 A, tornando-a a mais forte das

14
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ligagdes carbono-carbono. A ligacao C-H também é mais curta do que no
caso de alcanos e alcenos, devido ao maior carater s do orbital hibrido sp

e, portanto, o comprimento de seus |ébulos é menor.

Devido a hibridizacdo sp, o acetileno € uma molécula linear que
torna impossivel a isomeria geométrica presente nos alcenos. A geometria
desta molécula é representada abaixo (Figura 14):

180° "i’ﬁ;‘\
H—C=C—H
1,‘27;\

Figura 14. Geometria da molécula de acetileno.

Como resumo, pode-se dizer, que existem grandes diferencas

estruturais entre alcanos, alcenos e alcinos (Figura 15):

Hidrocarboneto Hibridizacao Geometria
Alcano sp3 Tetraédrica
Alceno sp? Trigonal-plana
Alcino sp linear

Figura 15. Resumo das diferencas estruturais de compostos alifaticos,

em termos de sua hibridizagao.

3. Implicagoes do conceito de hibridizacdo no processo de

biohidrogenacao ruminal de acidos graxos insaturados

Como foi mencionado anteriormente, a hibridizacdo do atomo de

carbono, € um dos conceitos norteadores da quimica orgénica. Ao

15
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mesmo tempo, suporta a descricao atual da relagao estrutura-atividade
de um ndmero gigante de moléculas organicas na natureza. Isto
implica, que o conceito de hibridizacdo, pode ser extrapolado a diversas
areas do conhecimento, como por exemplo, o metabolismo ruminal, ou
mais especificamente, o processo de biohidrogenagcdao em animais

ruminantes.

Em termos gerais, 0s ruminantes consomem na dieta,
quantidades variaveis de acidos graxos saturados e insaturados (Figura
16). Os acidos graxos insaturados sao acidos carboxilicos que possuem
na sua cadeia carbdnica pelo menos uma dupla ligacdo. Desta forma,
segundo os conceitos explorados anteriormente, os acidos graxos

insaturados possuem pelo menos, dois carbonos com hibridizacdo spZ.

/\/\/\/\/\/\/\/40 /\/\/\/\/\/\/\/\/(O

) OH ) OH
Acido palmitico Acido estearico
/\/\/\/\/\/\/\/\/(O P
& N\/\/\/\/\/\/\/{
) OH N oH
Acido oleico o Acido linoleico

WOH
Acido linolénico
Figura 16. Estruturas de principais acidos graxos saturados (acido
palmitico e acido estearico) e insaturados (acido oleico, acido linoleico e

acido linolénico), comummente encontrados na dieta de ruminantes

Isto faz, que sua geometria nao seja completamente linear (Figura
17), possuindo porcdes com geometria planar. Como resultado,
apresentam pontos de fusao inferiores aos observados em acidos graxos
saturados (aqueles acidos carboxilicos que possuem somente na sua

cadeia carbdnica ligacdes simples, ou possuem maioritariamente

16
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carbonos com hibridizagao sp3).

Figura 17. Estrutura real do acido linoleico. Observe como a dupla

ligacdo gera uma “curvatura” na molécula

Os acidos graxos insaturados ingressam ao maior compartimento
gastrico do animal ou rumem, onde sdo biohidrogenados até acidos
graxos saturados, pela acao de microorganismos ruminais (Figura 18).
Desta forma, uma grande parte de acidos graxos insaturados da dieta,
é transformada em 4&cidos graxos saturados, que sdo finalmente
absorvidos no epitélio intestinal, para assim cumprir fungdes especificas
no metabolismo animal, e se constituir como fonte de energia para ele.
Sendo assim, poderia ser questionado o porqué os microorganismos
realizam esse processo e nao simplesmente “deixam passar” esses
acidos graxos insaturados até o epitélio intestinal. A resposta a esta
pergunta “fisioldgica” esta no conceito de hibridizacdao em si e as suas

implicagdes na relacdo estrutura-atividade dos compostos organicos.
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Figura 18. Processo de biohidrogenacao ruminal dos acidos linoleico
e linolénico. Adaptado de: Costa et al. (2009).

Devido a que duplas ligacdes tém a capacidade de “curvar” a
molécula do acido graxo insaturado (Figura 17), isto incide diretamente
no fato de que o nimero de interagdes hidrofébicas entre moléculas de
acido graxo diminui. O impacto desse processo resulta em uma
diminuicdo do ponto de fusdao do composto, tornando estes liquidos a
temperatura fisiolégica (39 °C), a qual é a temperatura normal no
rumem. Desta forma, devido a maior fluidez dos acidos graxos
insaturados pela sua forma liquida, estes tendem a cobrir particulas de
fibra da dieta, bem com a diminuir a cinética de absorcao dos
microorganismos a estas particulas. Isto impacta notoriamente o
processo de fermentacdao ruminal da fibra por parte dos
microorganismos, “obrigando” estes a desenvolver uma rota metabdlica
para transformar esses acidos graxos insaturados em saturados. Ao

estarem na forma saturada, os acidos graxos possuem pontos de fusdo
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maiores, menor fluidez e por tanto, tem maiores taxas de passagem ao
intestino, que acidos graxos saturados. Mas a funcdo desse processo
nao termina ai. Essa implicacdo do conceito de hibridizagdo nos acidos
graxos insaturados, possibilita que o processo de biohidrogenacao gere
uma ampla diversidade de acidos graxos, alguns destes com potenciais
efeitos benéficos para a saude humana, como o famoso acido linoleico
conjugado (Figura 19). Atualmente, este fato estd sendo objeto de
estudo, visando buscar otimizar a dieta do ruminante, com o intuito de

aumentar esse composto no leite e na carne de ruminantes.

Figura 19. Estrutura do acido linoleico conjugado (CLA).

4. Conclusoes

Desta forma, este curto documento apresenta as nocoes basicas
do conceito de hibridizacdo em quimica organica, bem como suas
implicagdes no processo de biohidrogenacao ruminal. Fica evidente que
o entendimento deste conceito, pode possibilitar um melhor
entendimento da dos efeitos fisiolégicos do uso de acidos graxos
insaturados na dieta de ruminantes. Adicionalmente, encoraja-se a
diversos atores educativos a fazerem este tipo de integragdes entre a
ciéncia basica e aplicada, para assim otimizar o entendimento de

conceitos complexos da quimica organica para o estudante
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