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1. INTRODUCAO

Os nanotubos de carbono ou carbon nanotubes (CNTs) tém despertado grande
interesse da comunidade cientifica devido as suas caracteristicas peculiares.
Citados em trabalhos cientificos, inicialmente, em 1991 por Sumio lijima, os CNTs
séo considerados os materiais mais fortes, resistentes e flexiveis a tensdes. Podem
ter diversas aplicagdes em vérias areas da ciéncia como: fisica, quimica, ciéncias
dos materiais, biologia e industria farmacéutica. (TONEL et al., 2011)

Esses nanomateriais sdo alotropos do carbono que possuem propriedades
elétricas que podem ser semicondutoras, metalicas ou supercondutoras (baixas
temperaturas) dependendo de fatores geométricos como didmetro e qualidade do
tubo. (SOUZA FILHO et al., 2007)

Figura 1. Folha de Grafeno, um material de construcdo 2D para alétropias de
carbono. Pode ser embrulhado para formar fulerenos, enrolado para formar
nanotubos ou empilhado para formar grafite.

Este trabalho tem como objetivo analisar a interacdo de CNTs e funcionados com
agua por meio de simulagdo computacional via GROMACS

2. METODOLOGIA

A Simulacao de Dinamica Molecular (DM) € uma das técnicas computacionais mais
versateis para o estudo de macromoléculas biologicas. No planejamento racional
de farmacos baseado em estrutura, as simulac¢des tém contribuido exaustivamente
em diversos estagios do processo.

A metodologia da DM é fundamentada nos principios da Mecéanica Classica e
fornece informacdes sobre o comportamento dindmico microscopico, dependente
do tempo, dos atomos individuais que compdem o sistema. Para se obter as
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propriedades macroscopicas de interesse a aplicacdo da mecanica estatistica é
requerida, a qual tem a funcdo de calcular propriedades observaveis
macroscopicas (pressao, energia interna, volume, temperatura, entropia, energia
livre etc.), a partir de outras microscopicas. (NAMBA et al., 2008)

O objetivo basico da técnica de Dinamica Molecular, assim como a de Monte Carlo,
€ observar a evolucao do sistema dado através da determinacdo do movimento das
particulas individuais. Devido as interacfes entre particulas, o sistema é capaz de
manter tanto o equilibrio mecénico quanto térmico, no caso de perturbacdes
externas o sistema pode atingir uma nova configuracao de equilibrio. (RINO et al.,
2001)

O programa usado para a DM foi o Gromacs 4.6. Foram estudados um sistema:
com CNT puro com a dgua em vacuo. O campo de forca utilizado foi 0 OPLS.
Resumindo os sistemas foram colocados na Box. Inicialmente, foi feita uma
otimizacdo, utilizando o algoritmo steepest-descent. Apos isso, fez-se uma
simulacdo do sistema em vacuo com dindmica classica sem acoplamento de
pressdo, a 300K. Para a simulagcdo em agua utilizou-se mesmas condi¢des de
temperatura e com presséao de 1x105 Pa.

Figura 2. Recorte de tela do CNT no vacuo simulado pelo GROMACS via VMD (Visual
Molecular Dynamics).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Para a simulagéo no vacuo, inicialmente colocamos o CNT (10,0), onde os valores
em parénteses sao os indices Hamada, ou seja, parametros de diametro e angulo
chiral também pode ser chamado de angulo de helicidade do material, como
demonstrado abaixo:
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Figura 3. Diagrama da formacao de nanotubos de carbono a partir de uma folha
de grafite - Quim. Nova, Vol. 27, No. 6, 986-992, 2004

Seguindo mais adiante foi realizado uma solvatacdo em agua sobre o CNT (10,0),
mostrando que em ambas a simulacédo demonstra o CNT estabilizado.

Nota-se a importancia do tamanho da Box pois o programa interpreta o CNT com
uma estrutura ciclica, ou seja, imagine do lado dessa caixa inUmeras caixas iguais
contendo o mesmo nanotubo com isso formado uma estrutura ciclica, porém o
software nao repete a box nos lados, mas é replicado CNTs em todas coordenadas.
Desta forma o passo que definimos a box no inicio ao geramos o arquivo.gro é
muito importante afinal para GROMACS, interpretacéo para realizar as simulacfes
sao as interagdes de todos os CNTs em sua volta, assim ao erramos na definicdo
da caixa acarreta ao errado final na simulacao.
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Figura 4. Recorte de tela do CNT solvatado em &gua simulado pelo GROMACS
via VMD (Visual Molecular Dynamics).

4. CONCLUSOES

Pode-se observar que a agua interagindo com o nanotubos de carbono tem
comportamento similar ao comparados com a literatura, assim para o futuro desta
pesquisa serd necessario a remocao das moléculas de H20O de dentro do CNT,
para a partir dai podemos calcular as funcdes de distribuicdo radial ou radial
distribution function (RDFs).

Na computacdo cientifica, as RDFs tém como funcdo descrever como a densidade
da matéria circundante varia em funcéo de um ponto distinto. Mediante aos graficos
que essas funcbes geram serd possivel determinar as caracteristica fisico-
quimicas, desta maneira podemos analisar o material e discutir qual o proximo
direcionamento para este estudo tedrico.
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