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O F-SACHl  é um modelo preditivo de coeficiente de
atividade baseado em contribuicao de grupos funcionais e na
teoria de superficie de contato. Este modelo considera que um
dado componente é formado por varios grupos e a interacao
entre dois componentes se da através da combinacao da
interacao entre estes. No presente trabalho, o modelo F-SAC foi
utilizado para prever a solubilidade de hidrocarbonetos em agua.

O resultado da solubilidade predita pelo modelo apresentou
boa correlacao com dados experimentais para hidrocarbonetos
de cadeias pequenas. Entretanto, para hidrocarbonetos
constituidos por mais de 12 carbonos, o modelo prevé uma
solubilidade menor do que a observada experimentalmente. No
presente  trabalho, modificacbes no modelo foram
implementadas, onde os hidrocarbonetos podem apresentar-se
em mais de uma conformacao.

Introducao
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Uma teoria que explica a diferenca observada para hidrocar-
bonetos de cadeias mais longas é que estes apresentam maior
estabilidade em uma conformacao colapsada do que em uma
linear. A conformacao colapsada apresenta uma area superficial
menor do que a linear, resultando em um menor contato do
hidrocarboneto com a agua e, portanto, uma maior solubilidade.

A conformacdo hairpin'?! é citada na literatura como uma
conformacao mais estavel para hidrocarbonetos de cadeias mais
longas. Neste trabalho, esta conformacao foi introduzida a fim de
aprimorar o modelo F-SAC.

2BYRD et al./J. Phys. Chem. A, 2014, 118 (9), 1706-1712

Hidrocarbonetos de cadeia linear e em conformacao hairpin
de até 20 carbonos foram construidos no editor molecular
Avogadro. O pacote de quimica quantica MOPAC foi utilizado para
obter suas areas superficiais.

A fim de encontrar outras conformacdes estaveis para
hidrocarbonetos de cadeias longas, foram feitas simulacdes de
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Caixa cubica contendo uma molécula de
hidrocarboneto em contato com agua,
visualizada em AtomEye

Modificacobes no modelo F-SAC foram feitas, incluindo a
probabilidade de ocorrer a conformacao linear e hairpin. Desta
maneira, a predicao da solubilidade de hidrocarbonetos em agua
ficou mais proxima da observada experimentalmente.
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Solubilidade de hidrocarbonetos em agua experimental e
prevista pelo modelo F-SAC (antes e apds modificacoes)
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N-hexadecano apds simulacao,
isolado e visualizado em Avogadro
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Solubilidade de hidrocarbonetos em agua experimental e
prevista pelo modelo F-SAC

N-dodecano em conformacao linear e na conformacgao hairpin,
apresentando uma area superficial menor

dinamica molecular utilizando o programa LAMMPS e o
visualizador AtomEye. As moléculas de hidrocarbonetos foram
isoladas, podendo ser visualizadas no Avogadro. O MOPACE! foi
utilizado para obter a area superficial. Foi controlado o raio de
giro do hidrocarboneto durante a simulacao a fim de analisar a
probabilidade de ocorrer conformacoes colapsadas e lineares .

Area superficial obtida a partir do
MOPAC
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A partir das simulacdes, foram encontradas conformacoes
colapsadas para hidrocarbonetos de cadeias longas. As maiores
probabilidades se encontram em conformacdes intermediarias
entre a conformacao hairpin e a linear.
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