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Introducao

A nanotecnologia estd associada a diversas dreas de pesquisa e produ¢do na escala nano
(escala atdmica) tais como a medicina, eletrdnica, ciéncia da computacdo, fisica, quimica,
biologia e engenharia dos materiais. Seu principio bésico € a constru¢do de estruturas € novos
materiais a partir dos dtomos. Nesse contexto, algumas das ferramentas mais importantes em
Nanotecnologia sdo os programas computacionais para a geracdo, visualizacdo e simulacdo de
novos nanomateriais a nivel molecular. Hoje em dia, existem vérios 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 dreas de pesquisa aplicada na
escala nano (escala atdmica). Recentemente, estes materiais tem sido aplicados em &reas
inovadoras da ciéncia e da tecnologia e os resultados sdo surpreendentes na produgdo 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 visualizacdo de cristais,
grafenos e nanotubos (SWNT e MWNT), zedlitas e fulerenos. A intengdo desse segundo ano
de projeto foi melhorar a sub-rotina para a gerag@o e replicagdo de células unitdrias de cristais
e zedlitas, além de desenvolver uma sub-rotina para a geracdo de polimeros utilizando o
modelo de passeio aleatério (random walk), que foi objetivo principal do projeto neste
segundo ano.

O programa foi escrito em C e Visual Basic (VB.NET),[2] para geracdo e visualizagdo
de nanoestruturas de polimeros. As manipulagcdes de computagdo grafica foram desenvolvidas
utilizando a linguagem C e a interface API OpenGL.[3]

Metodologia

Assim como no primeiro ano de projeto, tem sido desenvolvido um programa, escrito
com a linguagem C, para construir nanoestruturas tais como grafenos, nanotubos, cristais e
zeblitas. Ao passo que a interatividade do humano com o computador é implementada
utilizando a linguagem Visual Basic .NET. [2]

Foi inserida uma nova rotina, a de geracdo de polimeros. Tais compostos sdo
macromoléculas formadas de unidades repetidas de estruturas menores, os monomeros. O
nimero de unidades estruturais repetidas numa macromolécula é chamado grau de
polimerizagdo (n). [1] No projeto, os mondmeros sio replicados em uma dire¢do escolhida de
forma aleatdria. Este processo repetido n vezes produz nanoestruturas de polimeros amorfos.
Moléculas flexiveis e enoveladas de polimeros em solugdo diluida podem ser simuladas
utilizando o modelo de passeio aleatério com restrigdes da sigla em inglés SAW, self-
avoiding walk. [4]
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Resultados

No programa, o usudrio insere as dimensdes (em nandmetro) da caixa que serd contido
o polimero e preenche uma entre trés opcdes: 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. Dado um mondmero, escolhe-
se aleatoriamente uma entre as direcdes possiveis para o crescimento do polimero, respeitando
as condi¢des de angulo entre as cadeias e self-avoiding walk. Se uma dire¢ao escolhida é
aceita, o mondmero € replicado nessa direcdo e o processo é refeito em modo de loop, até que
se atinja o tamanho escolhido pelo usudrio. Caso a dire¢dao ndo seja aceita, uma nova direcio é
escolhida, também de forma aleatdria, e o teste de aceitacdo € refeito. Caso ainda assim, apds
muitas tentativas, a direcdo escolhida ndo € aceita, uma parte do polimero é descartada e
novas dire¢des sdao escolhidas, de modo que o nimero de mondmeros desejados possa ser
atingido.

Figura 2: Visualizac¢do de dois polimeros gerados pelo programa
A aplicacdo principal, que integra todos os subprogramas e prové a interacdo com o
usudrio, foi desenvolvida utilizando a linguagem Visual Basic.

Conclusoes

O objetivo principal do projeto foi alcangado. O programa gera polimeros amorfos, de
forma competente, levando em consideragdo o numero de tentativas e a eficiéncia do
algoritmo de passeio aleatdrio com restricdes (SAW).[4,5]

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