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1 INTRODUCAO

Atualmente muitas areas do conhecimento realizam estudos a partir do
método de simulagcdes de dindmica molecular, em especial para o estudo de
macromoléculas. O pacote GROMACS faz parte dessa gama de ferramentas
computacionais. Assim, o utilizamos para o estudo da micelinizacdo da solugao
agquosa brometo de cetiltrimetilamonio (CTAB) em agua. O CTAB é um tensoativo ou
surfactante catidnico constituido de uma cabeca polar (hidrofilica), uma cauda apolar
(hidrofébica) e um contra-ion responsavel pelo aumento da hidrofobicidade. Ao
adicionar o surfactante a é&gua vemos a formagcdo micelar, esta estrutura
corresponde ao contato da parte hidrofilica com a agua, e a auto-associacdo da
parte hidrofébica de modo a minimizar o seu contato com a agua. A formacgéo
micelar se da quando temos uma baixa concentracdo de surfactante formando
agregados (micelas), o que denominamos de concentracdo micelar critica (CMC).

2 METODOLOGIA (MATERIAL E METODOS)

A metodologia empregada envolveu a utlizacdo de simulagao
computacional a partir do pacote GROMACS (Groningen Machine for Chemical
Simulation), desenvolvido pela Universidade de Groningen, Holanda. De forma geral,
este pacote de distribuicdo livre realiza a simulacdo em nivel microscépico, usando
dindmica molecular. Os constituintes sdo representados de forma explicita,
identificando os tamanhos, interactes e ligacbes a partir de campos de forca. A
dindmica a nivel microscopico € resolvida a partir da solucdo das equacdes de
movimento de Newton, com a conformacdo de equilibrio interpretada a partir das
configuragdes geradas, energias finais, propriedades termodinamicas, etc.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Inicialmente, apresentamos a analise de informacdes de um grupo
pequeno de surfactantes, jA que ainda nao foram realizadas todas as simulagbes e
analises de forma crescente de surfactantes até a formacéo micelar. Isto se deve a
necessidade de um grande tempo computacional para realizarmos cada uma das
simulacdes.

O valor da CMC é determinado pelo balanco entre as for¢cas de repulsdo
entre as partes polares e as forcas de atracdo entre as partes hidrofébicas. Este
valor é reduzido quando a repulsdo entre as partes polares é diminuida. Esta
constatacdo pode ser verificada na fig. 1, onde temos as interacbes das forcas de
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Coulomb. No entanto, na fig. 2 temos as interacées de Lennard-Jones ou interacdes
de curto alcance, que apresentam-se estaveis para 0s sistemas com quatro e oito
surfactantes como o esperado, ja que as moléculas de agua tendem a se organizar
dentro da caixa de simulagc&o conforme aumenta-se a quantidade de surfactantes no
sistema.
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Figura 1 — Grafico do tempo em relagéo a forcas de Coulomb.
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Figura 2 — Gréfico do tempo em relacdo a forcas de Lennard-Jones.

De forma ilustrativa temos a fig. 3 com as visualizagcdo da simulag&o dos
oito surfactantes, onde acontece uma aproximacao consideravel entres 0s mesmos.
Atribuimos isto a uma possivel evidéncia de formac¢do micelar. Os oito surfactantes
encontram-se em uma caixa cubica com dimensdes de 729 nm 2 e 5992 moléculas
de agua (as moléculas de agua encontram-se desativadas na visualizagdo) a uma
temperatura ambiente de 300 K. A simulacéo foi gerada em um tempo de 400 ps.
Precisariamos de tempos mais longos de simulagdo para verificar a formacao



UFPELOTAS 21° Congresso de Iniciac¢do Cientifica | 42 Mostra Cientifica | Universidade Federal de Pelotas

200

completo das micelas, o que esta além da nossa capacidade atual de computacéo.

Figura 3 — Surfactantes em formacao micelar.

Uma alternativa para evitar os altos tempos de computacédo necessarios
para a obtencdo da formacao micelar, seria iniciar a simulagdo com uma estrutura
micelar ja formada, para entdo analisar a sua estabilidade. Isto foi feito usando o
programa PACKMOL, onde o complexo formado por 16 moléculas de surfactantes
sdo arranjadas de forma artificial numa estrutura esférica, como pode ser visto na
fig. 4. Com isto, a abordagem anterior, onde as diferentes moléculas de surfactante
eram distribuidas na caixa de simulacdo e a dinamica molecular via GROMACS se
encarregava de formar os complexos, deve ser abandonada. Uma vez formada a
micela via PACKMOL, dinamica molecular usando GROMACS sera realizada a fim
de verificar se a estrutura € estavel ou ndo, frente as interacdes com as moléculas
de agua. Esta etapa esta em desenvolvimento.

Figura 4 — Formacéo micelar em processo de estabilizacao.
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4 CONCLUSAO

Apos realizarmos algumas das simulacfes necessarias para a formacao
micelar, observamos que o pacote GROMACS reproduziu resultados com uma
razoavel precisdo. Pretendemos concluir esta etapa com a estabilizacdo do sistema
para analisar a formacao micelar, referente as variacdes de energia livre, entropia e
entalpia e comparar dados com a literatura.
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