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(57) Resumo: Refere-se a presente invencdo a um dispositivo molecular hibrido para detecgdo de molécula-alvo para
monitoramento ambiental, caracterizado por acoplar em material polimérico, transdutores foténicos a cavidades moleculares
complementares a estrutura da molécula alvo, aliando sensibilidade a seletividade. Nanoestruturas luminescentes informam se as
cavidades estdo ocupadas ou nao, sinal correlacionado a concentragdo da molécula-alvo escolhida para monitorar o ambiente,
tipicamente efluentes hidricos. Permite utilizar fibras 6ticas para excitacéo e leitura (Figura 1), em que o monitoramento pode ser
feito através de uma fonte de ultravioleta (item 1), que pode ser acoplada por fibra ética (item 2) ao dispositivo polimérico (item 3),
estimulando transdutores fotdnicos compostos de nucleo metélico (item 4) que podem interagir plasmonicamente com uma casca
luminescente (item 5), e decoram uma nanoestrutura de carbono (item 6), estando préximos as cavidades de reconhecimento
molecular, que podem estar preenchidas (item 7A) ou nao (item 7B), influenciando no sinal enviado pela luminescéncia da casca
da fotdnica (item 5), que pode ser conduzido por uma segunda fibra 6tica (item 8) até unidade de processamento do sinal (item
9).
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DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL
ACOPLANDO SENSOR FOTONICO NANOESTRUTURADO A
RECONHECIMENTO MOLECULAR E RESPECTIVO PROCESSO DE
OBTENCAO

01. Refere-se a presente invencdo a um dispositivo hibrido para deteccdo de
molécula-alvo escolhida para monitoramento ambiental, caracterizado por acoplar em
material polimérico, transdutores foténicos nanoestruturados, conferindo sensibilidade
ao dispositivo, a cavidades moleculares no formato da molécula-alvo, que confere
seletividade ao dispositivo de detecgéo.

02. A caracteristica mais importante do dispositivo estd no uso de nanoestruturas
luminescentes para informar se cavidades moleculares produzidas no interior de um
polimero estdo ocupadas ou ndo, podendo este sinal ser correlacionado a fracdo ocupada
das cavidades, associada a concentracdo da molécula-alvo escolhida para monitorar o
ambiente, tipicamente efluentes hidricos.

03. Um dos maiores problemas ambientais da atualidade esta na contaminacéo dos
ja escassos recursos hidricos potaveis, com diversos contaminantes quimicos, tanto de
efluentes da industria, quanto de esgotos domésticos, que podem levar aos rios desde
corantes até pesticidas e farmacos, como antibi6ticos, resultando ndo s6 na perda da
potabilidade da agua quanto em desequilibrio ambiental, e no caso de antibiéticos, pode
promover inclusive o surgimento de bactérias mais resistentes, obrigando a industria
farmacéutica a criar novas formulagdes, num ciclo vicioso que compromete a qualidade
de vida animal.

04. Parte do esgoto doméstico ainda ndo é tratado, e tanto pode contaminar rios,
como o lengol freatico, e mesmo quando é tratado, muitas vezes ndo ha forma eficaz de
monitorar a grande diversidade de dejetos que pode transportar, de forma que a escolha
de moléculas rastreadoras podem auxiliar como indicativo genérico de esgoto mal
tratado, sendo a cafeina um excelente rastreador desse esgoto doméstico, dado o volume

descartado pelas residéncias de bebidas que contém essa molécula.
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05. O estado da técnica utiliza outras tecnologias para deteccao de moléculas-alvo
especificas, muitas vezes através de técnicas eletroquimicas, cada uma com suas
limitacBes, ou de seletividade ou de sensibilidade, e no caso de polimeros impressos
molecularmente, a sensibilidade da transducdo da molécula-alvo sempre traz limitaces
de seu uso.

06. A presente invengdo possui a vantagem de combinar propriedades de
seletividade, por ser preparado com polimero impresso molecularmente com cavidades
para reconhecimento molecular, e sensibilidade, dada pela inclusdo da parte foténica
ativa, incluida durante a sintese do dispositivo.

07. A cafeina € uma molécula-alvo tipica para a presente invencdo, tanto por
poder atuar no rastreamento eficiente de esgotos domésticos ndo tratados, quanto pelo
fato da inddstria ja utilizar polimeros impressos molecularmente com esta molécula para
produzir café descafeinado, mostrando assim que se consegue escalonar industrialmente
a producdo da base deste material.

08. A inclusdo do material nanoestruturado como transdutor fotonico confere
maior sensibilidade e portabilidade ao dispositivo, em particular porque a faixa de
emissdo das nanoestruturas aqui descritas estd na regido espectral visivel, com vasta
gama de opgdes de baixo custo para deteccdo da luz.

09. As nanoestruturas fotdnicas integrantes do dispositivo polimérico sao
constituidas de nanoparticulas metalicas, tipicamente prata, de dimensbes que podem
variar de sub-nanomeétricas a até algumas centenas de nanémetros, tipicamente de 10 a
100 nm, e sdo sintetizadas com recobrimento de complexo luminescente de lantanideo,
tipicamente o eurépio 111 (Eu®*), complexado com ligantes organicos, tipicamente beta-
dicetonas como 4,4,4-trifluoro-1-fenil-1,3-butadiona (BTFA), formando um dispositivo
molecular conversor de luz, como (Eu(bttfa)sbipy), que pode ou ndo ser
nanoestruturado, conforme patente BR 10 2016 018436-3, de um dos presentes
inventores, emitindo luz tipicamente vermelha em se tratando do Eu®* sob estimulo de
radiacdo UV, utilizada para leitura do dispositivo, enquanto que o nicleo metélico dessa

nanoestrutura tipo casca-nucleo, pode aumentar a intensidade dessa luminescéncia em

Peticao 870180060307, de 12/07/2018, pég. 8/15



3/5

funcdo das condi¢bes do meio, por interagdes do lantanideo com oscilagBes coletivas
dos elétrons de condugdo do metal, ou interagdes plasmonicas.

10. O dispositivo se caracteriza ainda pela possibilidade de utilizar nanotubos de
carbono como nanosubstrato para transportar tanto o marcador fot6nico, que pode 0s
decorar, quanto a molécula-alvo para induzir suas proximidades espaciais e portanto
maiores interacdes com a ocupagdo da cavidade molecular, dentro do polimero a ser
molecularmente impresso, tipicamente o poliacido metacrilico, cuja polimerizacdo é
feita em torno da nanoestrutura de carbono decorada com o marcador fotonico casca-
carogo, e a molécula-alvo, tipicamente a cafeina como exemplo de rastreador de esgoto
domeéstico, removida posteriormente para a formacdo de suas cavidades no polimero,
resultando no dispositivo hibrido, cuja leitura referente a fracdo ocupada das cavidades,
guando imerso em agua a ser analisada, é feita através da deteccdo da sua
luminescéncia, por meio de analise de sinal através de curvas de calibracéo.

11. O dispositivo final € um material hibrido constituido de uma rede polimérica
reticulada com sitios seletivos formados pela impressdo molecular, em que
nanoestruturas de carbono possuem dupla funcdo: transportar a molécula alvo e o
marcador fotdnico, de forma que, com a remocdo da molécula alvo, a cavidade para
reconhecimento molecular fica em posi¢éo estratégica em relagdo ao marcador foténico.

12. O processo de sintese da parte fotbnica do dispositivo envolve um metal como
nucleo e um complexo luminescente como casca, e para 0 nucleo, o metal € tipicamente
a prata, procedendo-se nesse caso a reducdo quimica de AgNOs ou outro precursor, e
um agente redutor, tipicamente o NaBH4 , mantendo-se neste caso a proporgdo molar
tipicamente em torno de 1:2 entre os reagentes, e na presenca de nanotubos de carbono,
se for utilizado como nanosubstrato, ou outra nanoestrutura de carbono, como C-dots ou
grafeno, ou convencionais, mas tipicamente nanotubos de carbono, e apds a reducgéo
quimica, é adicionada solucdo aquosa de complexo luminescente ou como dispositivo
molecular conversos de luz, tipicamente Eu(btfa)sbipy, & redugdo quimica de
nanoparticulas de prata sobre nanotubos de carbono, tipicamente numa propor¢édo entre

1 e 100 (tipicamente 10) mL/mg, resultando apos algumas horas, tipicamente 48 horas,
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num precipitado formado pela co-precipitagdo dos nanotubos de carbono com
nanoparticulas de prata recobertas pelo complexo, numa estrutura casca-nucleo.

13 A parte polimérica, que é exposta a agua a ser analisada e retém seletivamente
a molécula alvo quando presente, é constituida de polimero preferencialmente acrilico,
tipicamente poliacido metacrilico, PMAA, reticulado tipicamente com etilenoglicol
dimetacrilato (EGDMA), obtido usando-se em geral polimerizagéo por precipitacdo em
meio de preferéncia etanoico. Como exemplo tipico, essa sintese pode ser obtida num
baldo de reacdo contendo 20-30 mL de etanol, 5-20 mmol de &cido metacrilico
(tipicamente 5 mmol), 5-15 mL da parte ativa, descrita anteriormente, 1-5 mmol de
cafeina (tipicamente 1 mmol), 10 mmol a 50 mmol de etilenoglicol dimetacrilato
(tipicamente 30 mmol) e 0,01 mmol a 0,5 mmol de iniciador radicalar, tipicamente
perdxido de benzoila (BPO). O baldo ¢é aquecido tipicamente entre 60-70 °C, sendo, em
geral, suficiente de 12 a 48 horas.

14. O reconhecimento molecular é realizado pela criacdo de cavidades
moleculares complementares a estrutura da molécula alvo, aqui a cafeina como exemplo
tipico, e estas cavidades sdo formadas apds o processo de extracdo da molécula,
utilizando-se um extrator, tipicamente soxhlet, onde é formado um cartucho com o
material polimérico selado que é colocado dentro do extrator, em que 0s solventes
utilizados para a extracdo, neste caso sdo uma mistura de metanol e acido acético, na
proporcao tipica de 9:1 v/v e mantido numa temperatura de 70 °C, realizando de 1 a 5
ciclos de extracdo, sendo esses pardmetros apenas indicativos como tipicos, mas
podendo se otimizados de acordo com a molécula e quantidade de material a ser
produzido, que no final da sintese apresenta luminescéncia na regido do vermelho, tipica
de ions eurdpio Il neste caso, quando excitado com lampada ultravioleta A, B ou C,
tipicamente A, de forma mais eficiente em torno de 360 nm.

14. O dispositivo polimérico pode atuar utilizando fibras Oticas para sua excitacao
e leitura, conforme mostrado na Figura 1, em que o monitoramento pode ser feito
através do acionamento de uma fonte de radiagdo UV (item 1 da Figura 1), que pode ser
acoplada por uma primeira fibra otica (item 2 da Figura 1) ao dispositivo polimeérico

(item 3 da Figura 1), estimulando os transdutores fotdnicos compostos de um ndcleo
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metalico (item 4 da Figura 1) que podem interagir plasmonicamente com uma casca
luminescente (item 5 da Figura 1), e decoram uma nanoestrutura de carbono (item 6 da
Figura 1), estando préximos as cavidades de reconhecimento molecular, que podem
estar preenchidas (item 7A da Figura 1) ou ndo (item 7B da Figura 1), influenciando no
sinal enviado pela luminescéncia da casca da nanoestrutura fotonica (item 5 da Figura
1), que pode ser conduzido por uma segunda fibra Otica (item 8 da Figura 1) até uma

unidade de processamento do sinal (item 9 da Figura 1).

Peticao 870180060307, de 12/07/2018, pag. 11/15



1/2

REIVINDICACOES

1. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL
ACOPLANDO SENSOR FOTONICO NANOESTRUTURADO A
RECONHECIMENTO MOLECULAR E RESPECTIVO PROCESSO DE OBTENCAO,
caracterizado por acoplar em material polimérico, transdutores fotdnicos
nanoestruturados a cavidades molecularmente formadas, aliando sensibilidade a
seletividade.

2. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 1, caracterizado por utilizar polimeros impressos
molecularmente para formar as cavidades de reconhecimento molecular com geometria
complementar a de uma molécula-alvo escolhida para monitoramento ambiental de
aguas.

3. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 1, caracterizado por utilizar nanoparticulas com estrutura
nacleo-casca, com nucleo metalico recoberto por complexo luminescente, como
transdutor foténico para reconhecimento da ocupacdo das cavidades de reconhecimento
molecular pelas moléculas-alvo.

4, DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com as reivindicagdes 1 a 3, caracterizado por utilizar nanoestruturas de carbono
como nanosubstratos para induzir a proximidade do transdutor fotdnico a cavidade de
reconhecimento molecular, através do transporte tanto da molécula-alvo posteriormente
removida para formar a cavidade, quanto do transdutor foténico.

5. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicagcdo 4, caracterizado pela nanoestrutura utilizada como o
nanosubstrato poder ser nanotubos de carbono.

6. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 4, caracterizado pela nanoestrutura utilizada como o
nanosubstrato poder ser grafeno.

7. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 4, caracterizado pela nanoestrutura utilizada como

nanosubstrato poder ser fulerenos.
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8. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL...
caracterizado por utilizar radiagéo ultravioleta para identificar a fracdo de cavidades de
reconhecimento molecular ocupadas para estimativa de concentracdo de analito através
de analise da luminescéncia de sondas luminescentes.

9. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 3 e 8, caracterizado pelas sondas luminescentes poderem
conter complexos de lantanideos cujo espectro de luminescéncia pode ser afetado pelo
estado ocupado ou desocupado das cavidades moleculares.

10. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 9, caracterizado pelo ndcleo metalico do transdutor poder
interagir por acoplamento plasménico com o complexo luminescente para aumentar a
sensibilidade de deteccéo.

11. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 10, caracterizado por poder utilizar prata como nucleo na
estrutura nucleo-casca utilizada para sondar fotonicamente o estado ocupado ou
desocupado das cavidades de reconhecimento molecular.

12. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com a reivindicacdo 10, caracterizado por poder utilizar ouro como nucleo na
estrutura nucleo-casca utilizada para sondar fotonicamente o estado ocupado ou
desocupado das cavidades de reconhecimento molecular.

13. DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com as reivindicacgdes 1, 2, 3, 4 e 10, caracterizado por ser sintetizado como
material hibrido polimérico, sintetizado através de processo de impressao molecular pela
inclusdo de uma molécula-alvo removida posteriormente por um extrator para formar
cavidades com estruturas complementares proximas as sondas luminescentes utilizada
como transdutor fotonico.

14.  DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL... de
acordo com as reivindicacbes 1 e 13, caracterizado por permitir a troca rapida do
dispositivo polimeérico quando saturado, por simples acoplamento do material a uma fibra
oOtica dupla, uma que leva a excitacdo UV ao material, outra que coleta a luminescéncia

do dispositivo para uma interface de leitura de luminescéncia (Fig. 1).
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RESUMO

DISPOSITIVO POLIMERICO PARA MONITORAMENTO AMBIENTAL
ACOPLANDO SENSOR FOTONICO NANOESTRUTURADO A
RECONHECIMENTO MOLECULAR E RESPECTIVO PROCESSO DE
OBTENCAO.

Refere-se a presente invencdo a um dispositivo molecular hibrido para deteccdo de
molécula-alvo para monitoramento ambiental, caracterizado por acoplar em material
polimérico, transdutores fotdnicos a cavidades moleculares complementares a estrutura
da molécula alvo, aliando sensibilidade a seletividade. Nanoestruturas luminescentes
informam se as cavidades estdo ocupadas ou nao, sinal correlacionado a concentracao
da molécula-alvo escolhida para monitorar o ambiente, tipicamente efluentes hidricos.
Permite utilizar fibras Oticas para excitacdo e leitura (Figura 1), em que o
monitoramento pode ser feito através de uma fonte de ultravioleta (item 1), que pode
ser acoplada por fibra otica (item 2) ao dispositivo polimérico (item 3), estimulando
transdutores fotdnicos compostos de nucleo metalico (item 4) que podem interagir
plasmonicamente com uma casca luminescente (item 5), e decoram uma nanoestrutura
de carbono (item 6), estando proximos as cavidades de reconhecimento molecular, que
podem estar preenchidas (item 7A) ou ndo (item 7B), influenciando no sinal enviado
pela luminescéncia da casca da fotbnica (item 5), que pode ser conduzido por uma

segunda fibra ética (item 8) até unidade de processamento do sinal (item 9).

Peticao 870180060307, de 12/07/2018, pag. 15/15



	Folha de Rosto
	Relatório Descritivo
	Reivindicações
	Desenhos
	Resumo

