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DINAMICA MOLECULAR DE POLIMEROS CONJUGADOS

Otavio Antbénio Elias Modenesi (Bolsista SAE/UNICAMP) e Prof. Dr. Munir S. Skaf (Orientador),
Instituto de Quimica - IQ, UNICAMP

No comportamento microscépico deste tipo de molécula identificam-se movimentos em varios
trechos de uma cadeia. Os movimentos s&o verificados por meio de simulagdo computacional. Eles
foram previstos por modelos que descrevem a forga de interagdo entre particulas que compdem a
cadeia polimérica. A técnica utilizada na modelagem da molécula baseia-se na dindmica molecular.
Com dados obtidos das posi¢des e velocidades das particulas, os movimentos tanto da cadeia
principal quanto das ramificagdes podem ser analisados. Os primeiros dados sdo tratados como
informagdes fontes para calculos seguintes. Tais calculos quantificam variagbes angulares e
também a variagao da distancia entre duas extremidades do “backbone” (cadeia principal). Esses
ultimos dados sdo os de maior relevancia, pois serao levados em consideragdo na analise
microscopica da estrutura molecular frente a situagbes de interesse como de polimeros de

aplicabilidade tecnoldgica.
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