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Introdução/Objetivos

O estudo termodinâmico de sistemas compostos por diversos tipos de espécies químicas é uma ferramenta importante para o entendimento de como ocorre a formação de diversas estruturas na natureza. A proposta neste projeto é a obtenção, através de simulação computacional, de algumas estruturas agregadas e o estudo das propriedades ligadas à conformação de equilíbrio termodinâmico.

Metodologia

A metodologia a ser utilizada envolve a utilização de simulação computacional, através da utilização do pacote ESPResSo (veja http://www.espresso.mpg.de). O pacote foi desenvolvido para realizar simulação computacional utilizando o algoritmo de Dinâmica Molecular para uma classe de problemas de matéria condensada.

Resultados e Discussão

De forma geral, todo o sistema é confinado numa esfera de paredes rígidas. As partículas que compõem a solução interagem entre si através de potenciais clássicos e sofrem colisões elásticas quando atingem a região do limite de confinamento.

Das estruturas que podem compor o sistema temos os polieletrólitos, figura 1, que são cadeias formadas de estruturas menores denominadas monômeros. Cada monômero tem carga elétrica unitária e positiva.
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Figura 1: Polieletrólito e seus contraíons, na visualização do ESPResSo.

Colóides, figura 2, são macromoléculas fortemente carregadas, com dimensões na escala nanométrica, que nas simulações foram negativamentes carregadas.
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Figura 2: Colóides e seus contraíons, na visualização do ESPResSo.

Surfactantes, figura 3, são cadeias de monômeros que possuem duas regiões distintas: uma cauda hidrofóbica neutra e uma cabeça hidrofílica polarizada. Tais estruturas têm a capacidade de formar agregados, chamados micelas, cujo efeito é esconder as caudas hidrofóbicas quando imersas em água.
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Figura 3: Surfactante e seu contraíon, na visualização do ESPResSo.

Nos sistemas existem interações eletrostáticas, descritas por um potencial tipo Coulomb, interação de curto alcance, descrita por potencial tipo Lennard-Jones e um potencial de oscilação para manter os monômeros ligados.

Através da solução das equações de movimento para cada partícula é obtido o equilíbrio do sistema. A partir da configuração de equilíbrio é possível analisar diversas propriedades.

É possível analisar a estabilidade das estruturas formadas variando-se o chamado comprimento de Bjerrum, definido como a razão entre a energia eletrostática e a energia térmica. Assim, o comprimento de Bjerrum determina a intensidade das interações eletrostáticas.

Basicamente, verifica-se que colóides e polieletrólito agregam-se formando estruturas ligadas estáveis denominadas “necklace”. E que o efeito verificado para surfactantes é a formação de agregados chamados micelas, onde os surfactantes matem as caudas hidrofóbicas longe do contato com a água e as cabeças polarizadas expostas ao solvente.
Conclusões
Os resultados discutidos acima mostram que o pacote ESPResSo é capaz de reproduzir com sucesso muitas das propriedades de soluções compostas por polieletrólitos, dentre outras estruturas. O pacote também possui facilidade em representar sistemas com forte interação eletrostática e efeitos de interação de curto alcance, característico na formação de micelas por exemplo.
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