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1 Introducao

A Simulag¢do de Dindmica Molecular (SDM) pode propiciar avangos nos estudos e
modelagem de dispositivo conversor de energia. Mediante técnicas de SDM, o confinamento
de atomos e nanoparticulas em regides termicamente ativadas pode ser analisado.

O objetivo deste trabalho ¢ implementar e analisar o confinamento de 4&tomos e suas
relacdes com seus vizinhos em uma area de troca térmica por meio de SDM.

O presente trabalho ¢ uma peca inicial de um estudo maior que permite quantificar a
energia livre de compostos ndo-covalentes interagindo em sistemas com aplicagdes em

biologia molecular.
2 Metodologia

As abordagens macroscopica (andlise termodindmica) e microscOpica (mecanica
estatistica) encontrados na literatura, desenvolvem uma andlise do comportamento do
confinamento de particulas em um regime de interagdo sob efeitos térmicos. Por outro lado,
estas abordagens relacionam particulas vizinhas por meio de uma parametrizacdo, onde se
indica que as energias livres interatdmicas e ndo-covalentes sdo linearmente relacionadas com
o angulo so6lido com que os atomos “véem” seus vizinhos. Portanto, a parametrizagao
responde a um tratado geométrico que contribui a descri¢ao de flutuagdes atdbmicas para a
estabilidade da organizacao estrutural como, por exemplo, de macromoléculas.

Por meio da SDM, implementamos no software Matlab a interacdo entre dois 4&tomos
para o caso 3D. Utilizamos o método de Verlet de diferencas finitas e o potencial de
Buckingham para obter a dindmica das interagdes. Implementamos a regido de confinamento

dos atomos através de elipsoides térmicos. Por simplicidade, foi adotado um volume esférico



como sendo uma regido de confinamento (RC). Posteriormente, estendemos a duas RC, onde
no interior de cada uma delas ¢ confinada uma determinada quantidade de particulas. Desta
forma ¢ garantido a interacdo de particulas vizinhas separadas por seus esferoides de
confinamento. Para garantir os efeitos de perturbacdo no interior de cada RC, implementamos
um ruido estocastico baseado na distribui¢do gaussiana. Finalmente, calculamos a energia

livre e o angulo solido baseado nas implementagdes anteriores.

3 Fundamentacio tedrica

Segundo L. Lapas et al. (2016), a analise mecanico-estatistica de pares de 4&tomos em
macromoléculas interagentes mostra que a energia livre correspondente pode ser linearmente
relacionada com o angulo solido com que os atomos conseguem ver aos seus vizinhos,
incluindo tanto o tamanho atomico efetivo quanto o elipsoide térmicos. Isto devido a que os
atomos em matéria condensada e em macromoléculas sdo encontrados em organizacoes
adotando estruturas trimensionais ¢ confinados a flutuar em posi¢des especificadas. Nesses
sistemas, o conjunto de interagdes interatomicas ¢ descrito por um produto de reagdes
quimicas simultaneas e, de acordo com uma descricdo macroscopica, € esperado que a energia
livre das reagdes interatomicas apresente um comportamento linear. Neste sentido, uma
abordagem geométrica pode prever a linearidade da energia livre de Gibbs, sugerida por de la
Cruz et al. (1992). Com a identificagdo da abordagem geométrica, o conhecimento do angulo
solido relacionada com o elipséide térmico sdo essenciais (Yue et al.,1996). Pela similitude
das equagdes 3D com a 1D do método de Verlet (Allen et al., 1991), ¢ do mesmo modo o
potencial de Buckingham, fomos capazes de utilizar técnicas numéricas inicialmente no caso

1D para depois estender para duas ou trés dimensdes.

4 Resultados

Sao mostrados resultados graficos das implementagdes realizadas para diferentes

tamanhos de RCs e distancias de separagdo correspondentes entre eles.

5 Conclusoes

Foi utilizado a SDM para implementar a intera¢do entre atomos vizinhos. O método

adotado para a implementacdo da area de troca térmica de confinamento pode ser aplicado



para diferentes geometrias de confinamento. O ruido gaussiano adotado reproduz a
perturbacao de todo o sistema macromolecular sobre as particulas implementadas.
A energia livre da reacdo interacdo e o dngulo so6lido apresentam uma relagdo linear

para os casos analisados.
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