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CONFORMAGAO DE POLIMEROS POR SIMULAGAO DE DINAMICA MOLECULAR

Daniel José Guimaraes Prates (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Munir S. Skaf (Orientador),
Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

Experimentos em computador (simulagdes) ocupam, atualmente, um lugar de grande importancia
nas pesquisas cientificas. Na simulacdo, o modelo provém da teoria, mas os célculos séo
realizados em um computador através de algoritmos implementados numa dada linguagem de
programacao. Através de técnicas de simulagdo por Dinamica Molecular (DM) foram estudados os
movimentos caracteristicos das cadeias poliméricas (esqueleto e cadeias laterais) dos polimeros
nao-conjugados (PVA e PVAc). Para tal estudo foi realizada uma analise com relagdo a evolugéo
temporal de um angulo diedro ¢(t), uma analise temporal da distorgdo da cadeia principal (espinha,
backbone), bem como a variagdo do vetor posigéo entre os extremos da cadeia. Através dessas

analises determinamos propriedades microscopicas destes sistemas poliméricos.
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