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Introducao Método Computacional

O efeito barocalérico ocorre a partir da aplicacao de pressao sobre um material, Para a conducao das simulacdes de dinamica molecular foi utilizado o software
levando a um significante aquecimento do mesmo devido a deformacao sofrida no LAMMPS [2]. As interacGes interatomicas foram calculadas com o potencial
processo. Este efeito foi observado em Borracha Natural com magnitude superior a CHARMM ([3]. Foram criadas 4 cadeias poliméricas (200 monomeros) submetldas 2
materiais anteriormente reportados [1], levantando a possibilidade da utilizagao um procedimento de relaxagao estutural. AL

futura deste material e efeito em novos sistemas eficientes de
aquecimento/refrigeracao em estado sélido.

Objetivo S W

Estudar a ocorréncia do efeito barocalérico em borracha natural usando
simulacoes de dinamica molecular, de modo a desenvolver uma melhor A, :
Compreenséo do fendmeno, ainda nao Comp|etamente entendido. Figura 1: 4 Estrutura atémica das cadeias de poli(cis-isopreno) iniciais, e da estrutura final obtida (borracha natural)

ReSUItadOS A partir de analises de RDF foi observado o deslocamento da distribuicao para

el o foi q idad | dad distancia menores devido a aplicacdo de maiores pressdoes, o que mostra a
O modelo atomistico fol testado e validado ao se comparar algumas propriedaces influéncia da magnitude da pressao aplicada com a aproximacao das diferentes
preditas para a Borracha Natural com dados experimentais. Os resultados

5 Jancia. | i I < cadeias, diminuindo assim o volume livre presente no polimero, e reduzindo a
apresentaram uma Dboa concordancia, levando-se em conta algumas restricoes parcela da energia interna associada as interagoes intermoleculares.

inerentes de simulacoes de Dinamica Molecular. 5 s

Ao comprimir a Borracha foi observado uma diminuicao da sua energia potencial 45 1 in "‘\
com amplitude maior do que a observada para outros materiais. A borracha ‘- : N
também apresentou uma diminuicao de seu volume muito maior que os outros 05 - “ |
materiais para uma mesma pressao aplicada. A soma destes efeitos contribuem o v -
para o efeito barocal6rico significante exibido pela borracha. < 25 S
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cada uma das moléculas, pode-se
observar que <com a borracha

Figura 2: Resultados de simulacdes de compressao de diferentes materiais a 300K. 100 4
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foi avaliado a influencia desses § A partir de simulacoes de Dinamica Molecular foi possivel observar a ocorréncia do
oarametros nos aumentos de g = . efeito barocalérico para a borracha natural simulada e uma boa concordancia com
o ¢ . . . o e e e .
ternperatura apresentado pela s os resultados experimentais sob maiores temperaturas iniciais. A partir desse estudo
Borracha. Ao se esquentar 2 5 ” conseguimos avaliar que a partir da compressao ocorre a diminuicao do volume

livre, gerando uma diminuigao da energia potencial e, a fim de se manter a energia

Borracha para uma =3 I : L
e interna constante, ocorre o aumento da energia cinética.
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simulados.

no desenvolvimento dessa pesquisa.
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