Agua

A dgua ¢ o composto mais abundante na superficie do planeta ¢ de fundamental
importancia para a evolucao da vida, possuindo a maior participagao em diversos
fenomenos que ocorrem em nosso cotidiano (Stillinger, 1980). Poderiamos até
pensar que a vida se traduz na forma de interacOes entre agua e moléculas
biologicas.



Como é uma molécula de agua?

ligacoes hidrogénio (10 a 40 kJ/mol) 5
interacdo de van der Waals (1 kJ/mol) &
ligacao covalente (~500 kJ/mol)

Hydrogen bond
0.177 nm

Ligacao Hidrogénio Natureza eletrostatica — O

I@ Covalent bond
0.0965 nm




A agua é capaz de formar até 4 ligacoes de hidrogénio

“Modelo de cluster” (280 moléculas)
icosaedro (cooperativo)

Coordenacao tetraédrica de moléculas de agua



A agua no estado liquido
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Rede instavel e
tridimensional a 25 °C

Cada molécula de agua
forma 3 a 4 ligacdes de
hidrogénio, mais proximas,
mais coesas



A estrutura organizada da agua no gelo -
cristal formado por ligagdes de H

Por que o gelo flutua na agua?
@Qg@% = A resposta esta na sua estrutura
% O gelo possui 15% a mais de ligacoes de

%ﬁ) hidrogénio que a agua
///f

No gelo, a presenca de muitas ligagoes de
hidrogénio deixa a estrutura expandida ¢
bastante porosa.

Anéis de 6 moléculas




Icebergs

Por que o gelo bédia na agua?

ed=m/v

e Agua liquida — d=1 g/cm3
A densidade do gelo € menor que
da dgua = 0,92 g/cm’

* Porque um copo de agua com bastante gelo, ao deixar derreter o
nivel da agua nao sofre mudanca perceptivel?



Efeito da temperatura

H>0O(solid) —— H,O(liquid) AH = +5.9 kJ/mol

H-0O(haquid) —— HsO(gas) AH = +44.0 kJ/mol

1
A Y
o
\\
A
T |
\ ~
[y -~
' ~
’ -
s "

%

'
) \ 3
, -
’ 1 &z
’ g AN
1 1 N
I / \
' 1)
' =
\
\ \
) @

Agua fervente
(100°C)

Gelo
 (de-273a0°C)

L J

Mais ligacoes de H sao
quebradas




Propriedades solventes da agua

Por que a agua tem propriedades tao interessantes e Unicas?

Substancia PM PF (°C) PE (°C)
Agua (H,0) 18,02 0 100
Amonia (NH;) 17,03 -77,7 -33,4

Metano (CHé) 16,04 -182,5 -161,5




A agua como solvente

Por que um cristal de NaCl , com
ligacOes idnicas fortes, se dissolve
em agua?

Hydrated
Na*ion

Note the orientation
of the water molecules

Hydrated
o Cl7ion

Alta constantes dielétrica:

A forc¢a de atracao do NaCl na agua ¢ maior que em hexano?



A resposta para a pergunta esta na constante
dielétrica

Constante dielétrica F=e,e,/ Dr?

- .. , DH,0 = 80
a forca de atracao entre dois ions ¢ _
: : D etanol = 24
inversamente proporcional ao valor da _
D hexano =1.9

constante dielétrica do solvente
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A agua como solvente

solvente universal - transporte de substancias ex. sangue
- eliminacao de substancias toxicas ex. urina, suor
Meio para ocorréncia de reacdes quimicas

| H»0 H-,0O ‘
A—H H,0 H,0 B
Molécula do composto que H-O R ‘ Receptor
Sa bo r _ _ evoca sabor doce H'D P
Amargo H,0 L H0
Azedo [ { -~ Azedo
e Tl : i H-O
; | H,0 H,O |
B R B

Molécula do composto que

s — Salgadu evoca sabor doce
Doce B oo, o

Receptor




A agua forma ligacdes de hidrogénio com solutos
polares

Formacao de ligacao de hidrogénio
intramolecular entre dois sitios

na molécula de sacarose

OH
oH

Sl N02 NO )

OH

HO OH (a) (b)

OH

S Nitroanilina (a) — doce
acarose
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O=C=0 0=0 N=N
Gas Polaridade Solubilidade (g/l)
Nitrogénio (N,) Nao polar 0,018 (40°C) Ex. Hb no sangue e Mb no tecido
Oxigénio I{D]} N&o polar 0,035 (50°C)
Gas carbénico (CO,) N&o polar 0,97 (45°C)
Amaonia (NH,) Polar 900 (10°C)
Gas sulfidrico {HES} Polar 1860 (40°C)

Fonte: DL, Nelsan e MM, Cox, .
Lehninger Principles of Biochemistry, New York: Worth Publishers, 2000. p. 88.

13



Algumas ligacoes de hidrogénio de importancia biologica

Between the Between the Between peptide

hydroxyl group carbonyl group groups in
of an alcohol of a ketone polypeptides
and water and water
)
R R? R2
\o \c/ Sy T c/fl\/
) “ ]
s ° 0
AN H H
H H I |
O\ H _N
I Il
R (0)

Por que o DNA possui a forma helicoidal?

Between
complementary
bases of DNA

Thymine

Adenine
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Propriedades da agua

- Alto calor especifico - mantém a temperatura constante,
- & preciso muito calor 1 cal/g) para elevar 1 °C a temperatura da dgua

- Calor especifico Temperatura Temperatura final
Substancia (Calig®C) inicial (°C) Q)
J Aplicacdo de
Agua 1,00 25 calor (mesma 26
- quantidade para
Alcool 0,58 25 todos 26,724
Cloroformio 0,234 / 25 / /29.2?4
Antes ‘/ Aplicacao Depois
. da mesma ;
25°C quantidade de 6°C 26,724°C  29,274°C
calor a todos os
frascos
Agua Alcool  Cloroférmio Agua Alcool  Cloroférmio

A agua é um excelente moderador de temperatura

1) regula a temperatura do corpo
2) regula a temperatura ambiente (clima)



Altos pontos de fusao e de congelamento

F |
Agua
«amento liquida

_—
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Alto calor de vaporizagdao — a agua nao evapora com facilidade 540 cal/g)

Ponto de fusdo (°C) Ponto dg ebulicao Calor de vaporizacao

(°C) (cal/g)
Agua 0 100 2260
Metanol (CH,OH) -98 65 1100
Etanol (CH,CH,OH) -117 78 854
Propanol (CH,CH,CH,OH) -127 97 687
Butanol (CH,(CH,),CH,OH) -90 117 590
Acetona (CH,COCH,) -95 56 523
Hexano (CH,(CH,),CH,) -98 69 423
Benzeno (C.H,) 6 80 394
Butano (CH,(CH,),CH)) -135 -0,5 381
Cloroférmio (CHCL,) -63 61 247

Fonte: D.L., Nelson e M.M., Cox (2000).
Lehninger, Principles of Biochemistry, Worth Publishers, NY.

Como o suor refresca?
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*Por que ao se colocar algumas gotas de agua sobre
uma placa de wvidro, essas nao se espalham pela
superficie € ja com algumas gotas de alcool, este se
espalha pela placa?
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Lagrimas do vinho \

T’H !

/\\ /\\

Como o liquido pode “escorrer”,
ascender na parede interna do recipiente?

Forcas de coesao e adesao
agua-agua, alcool-alcool, agua-alcool, agua-vidro (silanois) e
alcool-vidro
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Formacao do menisco para o mercurio
(Hg) e para a agua liquida

CONVEXO

>

4

Hz0

A4

CONCAVO

<

Forcas de coesao e adesao
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Como se forma uma gota?

* Que propriedade tem a agua para que pequenos pingos de agua
formem gotas esféricas?

* Agulha e Insetos - boiam na agua
E em superficies bastante poluidas?

Na presenca de Tensoativos? Aumento de temperatura?
Consequéncia no fendmeno da capilaridade
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Tensao superficial -a agua forma uma extensa rede de liga¢gdes de
hidrogénio que |he confere grande tensao superficial

Agua—72,75 mM/m
Alcool — 22,55 nN/m
Mercurio -465 mN/m
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Efeito hidrofébico da agua

Highly ordered Hy0 malecules form Gaiola de H,0

“cages” around the hydrophobic alkyl chains

uma perturbacao da rede de agua —— Organizacao
alto custo entrdpico (AS <0)
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3 tipos de agregados lipidicos em meio aquoso

Micelas: Bicamada: Vesiculas:
Estruturas esféricas; 2 camadas monolipidicas = Elimina exposicido de regides
Regides hidrofobicas = porcio lamina bidimensional hidrofobicas a H,0;
interna = Bordas das regides hidrofébicas Compartimento interno aquoso
Ex.: Ac. Graxos em contato com a H,O0 = Precursores 1* célula = vesicula
instabilidade
=2
\. / Unidades individuais
tém a forma de cunha §
% gﬁ;mud:a | Unidades individuais sfio

Az cilindricas (se¢do transversal da
/' da cadeia lateral) Q k cabeca e da scigd&eia lateral sio iguais)

(a) Micela (b) Bicamada (¢) Vesicula



Xampu — acao de limpeza

Emulsificantes , N . N
Corona virus nao resiste ao sabao

Surfactantes — surface active agent

- : - - Xampu
EMULSAQ AGUA/OLEO ‘ EMULSAQ OLEO/AGUA \ P
. cremes

$ / menor custo, pois 0
. principal

componente da
formula é a agua;

melhor aparéncia
e facilidade de
remocao com agua

B 4 maior hidratacao
do extrato corneo
da pele

——> Hidrofilico
L~ Lipofilico Surfactante anionico

i

TENSOATIVO
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Exemplo de formulac¢&o de um xampu de limpeza profunda. |

Ingredientes Porcentagem (%)
Sodium laureth sulfate 8

Sodium lauryl sulfate 7

Cocamide MEA 2
Cocamidopropyl betaine 2

Glycerin 1

Fragance 0,7

Citric acid To desired pH
Sodium citrate 0,2

Sodium chlroride To desired viscosity
Colors To desired color
Sodium Benzoate As needed
Tetrasodium EDTA As needed

Preservative (Kathon CG) As needed
Water g. s. to 100%



Ingredientes de um condicionador simples

. Ingredientes Porcentagem (%)
Centrimonium chloride 1

Cetyl alcohol 2,5
Thickening gum (hydroxy ethyl cellulose) 0,5
Fragrancia 0,2
Conservante 0,5

Agua  Completa-se para 100%

Xampu x poluicao ambiental
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