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Introducao

A nanotecnologia estd associada a diversas dreas de pesquisa e producdo na escala
nanométrica tais como a medicina, eletrdnica, ciéncia da computacdo, fisica, quimica,
biologia e engenharia dos materiais. Seu principio bésico € a constru¢@o de estruturas € novos
materiais a partir dos atomos. Nesse contexto, algumas das ferramentas mais importantes em
Nanotecnologia sd@o os programas computacionais para a geragdo, visualizacdo e simulacio de
novos nanomateriais a nivel molecular. Hoje em dia, existem varios programas
computacionais deste tipo que funcionam apropriadamente em moléculas razoavelmente
pequenas. No entanto, sdo escassos 0s programas especificos para a aplicagdo em moléculas
grandes encontradas na Nanotecnologia.

Polimeros sdo materiais importantes associados a diversas dareas de pesquisa aplicada na
escala nanométrica. Recentemente, estes materiais tém sido aplicados em areas inovadoras da
ciéncia e da tecnologia e os resultados sdo surpreendentes na producdo de nanocompdsitos,
biomateriais, petréleo, e outros. [1] O desenvolvimento destes materiais depende em grande
parte do avango da Quimica Computacional.

Objetivos

No primeiro ano do projeto foram criados métodos de geracdo e visualizagdo de cristais,
grafenos e nanotubos (SWNT e MWNT), zedlitas e fulerenos. A inten¢ao desse segundo ano
de projeto foi melhorar a sub-rotina para a geracdo e replicacdo de células unitdrias de cristais
e zedlitas. E, também, desenvolver uma sub-rotina para a geracdo de polimeros amorfos
utilizando o modelo de caminhada aleatéria (random walk), que foi o objetivo principal do
projeto.

Também foi implementado um programa de visualizacdo de moléculas e orbitais para
professores do ensino médio para o Férum de Educacdo em Quimica, [2] realizado no dia 14
de julho de 2011, na campus Gavea da PUC-Rio. Este evento reuniu cerca de 100 professores
do ensino médio e teve como tema “A formacdo do professor e Estratégias para o ensino da
Quimica”. Neste forum, foi apresentado o software desenvolvido neste projeto para auxiliar
os professores do ensino médio no ensino de Quimica utilizando ferramentas computacionais.

Os programas foram escritos em C e Visual Basic (VB.NET).[3] A interatividade do
humano com o computador é implementada utilizando a linguagem Visual Basic .NET. [3] As
manipulagdes de computacdo grafica foram desenvolvidas utilizando a linguagem C e a
interface API OpenGL.[4]

Metodologia

Assim como no primeiro ano de projeto, tem-se desenvolvido um programa, escrito com
a linguagem C, para construir nanoestruturas tais como grafenos, nanotubos, cristais e
zeolitas. A interface deste programa € mostrado a seguir na Figura 1.
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Figura 1: Janela principal do programa.

A tela principal do programa foram adicionadas duas novas opg¢des: ‘“Polimeros” e
“Caixa de moléculas”. Tais opcdes integram as novas funcionalidades do programa.

A opcao “Caixa de moléculas” possibilita a0 usudrio inserir uma molécula e criar uma
caixa com vdrias replicacdes aleatérias da mesma. A caixa contém suas dimensdes em
nandmetro especificadas pelo proprio usudrio. E possivel criar caixas com maiores restri¢des
como, por exemplo, um nanotubo em meio a moléculas de dgua. Neste caso o nanotubo é
inserido na caixa e as posicdes das moléculas sdo sorteadas aleatoriamente. O usudrio pode
escolher se as moléculas estardo na parte de dentro, fora ou em todos os espagos possiveis. As
moléculas sdo pré-cadastradas, mas ha a opcdo de cadastrar uma nova molécula, listando as
coordenadas de seus 4tomos.

O usudrio insere, além das dimensdes da caixa, uma das seguintes opg¢des: densidade do
meio, ou o nimero de replicacdes da molécula. No primeiro caso, o nimero de moléculas é
calculado a partir das dimensdes da caixa, da massa molecular e da densidade dada.

Figura 2: Gerador de caixa de moléculas.
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Figura 3: Uma caixa de moléculas de 4gua geradas aleatoriamente.

Foi inserida uma nova rotina para a geracdo de polimeros. Tais compostos sio
macromoléculas formadas de unidades repetidas de estruturas menores, os mondmeros. O
nimero de unidades estruturais repetidas numa macromolécula é chamado grau de
polimerizacdo (n). [1] No projeto, os mondmeros sdo replicados em uma dire¢do escolhida de
forma aleatoria. Este processo repetido n vezes produz nanoestruturas de polimeros amorfos.
Moléculas flexiveis e enoveladas de polimeros em solug¢do diluida podem ser simuladas
utilizando o modelo de caminhada aleatéria com restricdes da sigla em inglés SAW, self-
avoiding walk. [5]

No programa, o usudrio insere as dimensdes da caixa (em nandmetro) que serd contido
o polimero e preenche uma entre trés opg¢des: quantidade de carbono, quantidade de
mondmeros ou massa molecular. Com uma das trés alternativas preenchidas, o tamanho do
polimero € calculado e uma rotina de crescimento é chamada.

O polimero gerado por este programa é o polietileno, mas seu cdédigo pode ser
modificado a fim de que sejam criados outros tipos de polimeros, a partir de mondmeros
diferentes.
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Figura 4: Imagem do programa para geracdo de polimeros.

Dado um mondmero, escolhe-se aleatoriamente uma entre as direcdes possiveis para o
crescimento do polimero, respeitando as condi¢des de dngulo entre as cadeias e as restricdes
da caminhada. Se uma direcdo escolhida é aceita, o mondmero € replicado nessa direcdo e o
processo € refeito em modo de loop, até que se atinja o tamanho escolhido pelo usudrio. Caso
a dire¢@o ndo seja aceita, uma nova direcdo € escolhida, também de forma aleatdria, e o teste
de aceitacdo é refeito. Caso ainda assim, apds muitas tentativas, a dire¢do escolhida ndo for
aceita, uma parte do polimero é descartada e novas direcdes sdo escolhidas, de modo que o
nimero de mondmeros desejados possa ser atingido. As Figuras 5, 6 € 7 mostram exemplo de

polimeros gerados neste programa.
i1 Visualizador de Moléculas B [ESIEE =)
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Figuras 5, 6 e 7: Polimeros gerados pelo programa
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As nanoestruturas de cristais e zedlitas sdo construidas a partir de bancos de dados
cristalograficos existentes na literatura. [6,7] Nestas bases de dados temos a célula unitéria, a
menor parte de um cristal que contém suas caracteristicas. Esta unidade € repetida
tridimensionalmente através de operagdes de translacdo utilizando os vetores primitivos e as
coordenadas das redes de Bravais, que caracterizam a estrutura atobmica de um cristal. [6] Isso
foi implementado no primeiro ano de projeto. No segundo ano, a célula unitdria deveria ser
obtida através de operagdes de simetria, também existentes na base de dados. Porém,
realizando tais operacdes, ndo conseguimos obter as células unitarias.

Na visualizagdo das moléculas, as ligagdes agora sdo desenhadas por cilindros ligando
um 4tomo a outro, o que dd uma melhor apresentacdo do desenho. H4 célculos para se definir
o tipo de ligacdo entre os dtomos (simples, duplas ou triplas). Dois exemplos de moléculas sdao
mostrados nas Figuras 8 € 9.

5| Visualizador de Moléculas

Figura 9: Exelo da molécula dimetilsulf6xido com ligacdes simples e duplas.

A aplicacdo principal, que integra todos os subprogramas e prové a interacdo com o
usudrio, é desenvolvida utilizando a linguagem Visual Basic.
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O Forum de Educacdo em Quimica

Foi feito um programa de apresentacdo para o Férum de Educacdo em Quimica,
ocorrido no campus Gavea da PUC-Rio, no dia 14 de Julho de 2011. [2] O intuito do
programa € mostrar que o ensino de quimica pode ser mais dindmico e de fécil aprendizagem
se aliado a programas que auxiliem o aprendizado do aluno. A Figura 10 mostra a
apresentacdo do site do Férum de Educacao em Quimica.

i Forum de Educagdo em Quimica 2011 EI_Iﬂ

Tema: Formacdo do Professor
e Estratégias para o Ensino da Quimica

Local: Auditério Padre Anchieta, Campus Gavea da PUC-Rio

o o Rua Marqués de S&o Vicente 225, Gavea.

FORUM DE Data‘: 14 de Julho
EDUCACAO Horario: 9 as 18 hs Ital]
EM QUIMICA

Apresentacdo Comissao Atividades Software Contato

Apresentacdo:
Dois mil e onze, o Ano Internacional da Quimica, o momento escolhido para homenagear a Quimica pela sua
ibuicé ial ao desenvolvil to do hecil to humano e assim, InstituicGes do &mbif ional
internacional se propde a uma avaliagéo critica da Quimica, e todo o seu entorno.
Pensar em discutir a Quimica p de discutir a vida e como isso seria muito ambici foi resolvid car por

uma discusséo com daqueles que mtl:Btram a Quimica para os ndo iniciados e, por conseguinte propiciar uma viséo
do estado da arte nestes nossos dias e avancar inserindo propostas de modificacées que desmistificam a Quimica e
0 Seu ensing.

Desta forma. o Forum de Educacé&o em Quimica, escolhe o tema Formacéo de professores e estratégias para o
ensino de Quimica como uma forma de corroborar com as recomendactes da Unido Internacional da Quimica Pura
e Aplicada (IUPAC) e a UNESCO de que sejam planejadas atividades que permitam aumentar o interesse dos
jovens pela Quimica e que gerem entusiasmo para o futuro criativo da mesma.

Cabe ressaltar que a Quimica quer seja considerada como Arte, como Ciéncia ou como a Arte de fazer Ciéncia se
faz com pessoas e assim todos os seus impactos negativos e positivos s&o proporcionados pelo homem e cabe &
este refletir sobre tudo isso.A Comiss&o Organizadora assim tem o prazer convidar a comunidade a iniciar esta
reflexfio em conjunto com um grupo que tem dedicado a sua vida a este trabalho de observar, avaliar e questionar
0 que existiu ontem. o que existe hoje e 0 que deve existir amanha no universo gue chamamas Quimica.

Figura 10: Software de apresentacio para o Férum de Educagdo em Quimica 2011

No programa, é possivel visualizar os grupos hidrocarbonetos, compostos oxigenados,
nitrogenados, de enxofre e inorganicos, além de aminoédcidos, como mostrado na Figura 11 e
12. Nestes grupos, t€m-se diferentes tipos de moléculas, divididas em subgrupos, que os
alunos estudam no ensino médio como mostrado na Figura 13. Pode-se visualizar orbitais p, d
e f como mostrado na Figura 14. E ha também a visualizacdo de moléculas importantes para a
nanotecnologia: nanotubos, fulerenos, grafenos e polimeros.
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Figura 11: Tela principal do programa

Figura 13: Visualizacdo do cicloalcano ciclooctano
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Figura 14: Visualizagio do orbital f(s;s 3,2

Os orbitais sdo graficos de funcdes encontrados na literatura. Tais fungdes contém
parametros para cada tipo de orbital e sdo plotadas em programa feito em C e OpenGL.

f111,11 = NfZ3'|:5'(COS(8m))3 - 3-Cos(em):|

Fungdo do orbital f(5,5.3,r2)

Tendo, para cada orbital, sua funcdo e parametros, basta calcular pontos dessa funcao
e plotar tridimensionalmente, a fim de visualizar seu grafico. Abaixo um trecho de c6digo
para a fungdo acima.

float Nfz3 = sart(7/(16%Pi});
for({m=8;m<N;m=m+2.5)

1

tm = Pi*m/N;

for{n=8;n<N;n=n+a.5)
1
fn = 2*Pi*n/N;
fmn = Nfz3*(5*cos(tm)*cos(tm)}*cos(tm)-3*cos(tm));

¥ = sin{tm)*cos(fn)*sqrt{fmn*fmn);
y = sin(tm)*sin(fn)}*sqrt{fmn*fmn);
z = cos(tm)*sqrt(fmn*fmn);

glTranslatef(fator*(x-focusx),fator* (y-focusy),fator*(z-focusz));
glBegin(GL POINTS);

glColor3f({a.1f, e.8f, @.5f);

glvertex3f(x,y,z);

glEnd();

glTranslatef(-fator*(x-focusx) ,-fatoer*(y-focusy),-fator*(z-focusz));



Departamento de Quimica

Conclusoes

O objetivo principal do projeto foi alcancado. O programa gera polimeros amorfos, de
forma competente, levando em consideracio o numero de tentativas e a eficiéncia do
algoritmo de caminhada aleatéria com restri¢cdes (SAW).[5,8]

O programa pode ser incrementado com diferentes tipos de monomeros e polimeros. E é
facilmente integrado ao programa principal. Sua utilizacdo € simples e serve como base de
dados para aplicagdes que simulem polimeros.

O software de apresentacdo para o Férum de Educacdo em Quimica 2011, ocorrido na
PUC, € de facil entendimento e pode ser usado em ensino de quimica para um maior
aprendizado do aluno. Pode-se, também, incrementa-lo com novos grupos de moléculas.
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