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Teoria e ssimulagdo de sistemas complexos - Estabilizacéo de sistemas coloidais
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Resumo:

Para um sistema composto por varios tipos de espécies quimicas, as interagdes microscopicas entre seus
consituintes determinam o comportamento das propriedades termodindmicas do sistema, como é o caso da
conformacdo de estabilizacdo do mesmo. Procuramos neste projeto estudar como se da a estabilizagdo de
sistemas que contém coléides, eletrélitos e polieletrdlitos. Para tanto, utilizamos o ferramental da simulagéo
computacional em Dindmica Molecular. De maneira bem breve, confinamos numa caixa de smulagéo
polieletrdlitos (polimeros formados por monémeros com cargas iguais e unitarias) e seus contraions (ions com
carga elétrica oposta a dos monémeros que formam a cadeia polimérica), uma vez que o sistema deve ser
eletricamente neutro. Além destes, a solucdo contém uma certa concentracdo de coléides, macromoléculas
fortemente carregadas e com dimensdes na escala nanométrica. As interagdes microscdpicas relevantes séo de
origem eletrostéticas, ligadas ou ndo, e de curto acance, como sdo as de volume excluido. A dindmica do
sistema para a configuracdo de equilibrio € obtida através da solucdo das equacbes de movimento para cada
particula, utilizando o algoritmo de Dindmica Molecular. Uma vez obtido este equilibrio, podemos calcular
diversas propriedades de equilibrio, como por exemplo, raio de giro do polimero, definido como o vaor
quadrético médio das partes da cadeia ao centro de gravidade ou a um dado eixo da estrutura, a carga efetiva dos
polimeros e col6ides, pois em funcéo da interacdo eletrostatica se espera que os contraions, polimeros e col 6ides
formem estruturas agregadas. Analisamos a estabilidade destas estruturas com a variagdo da temperatura, tipo de
solvente, etc, variando o chamado comprimento de Bjerrum, definido como a razéo entre a energia eletrostética
de contato e a energia térmica. Assim, podemos variar a intensidade da interacdo eletrostética simplesmente
mudando o valor do comprimento de Bjerrum. Diversos regimes sdo assim explorados, caracterizando as
propriedades termodinamicas do sistema, comparando com resultados experimentais e tedricos da literatura.




