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RESUMO

TITULO DO PROJETO: Propriedades Fisicas de um sistema de Nanoparticulas com
enxertos Poliméricos

Aluno: RODRIGO FEDRIZZI DILLENBURG
Orientador: MARCIA CRISTINA BERNARDES BARBOSA

RESUMO DAS ATIVIDADES DESENVOLVIDAS PELO BOLSISTA

No primeiro momento foi trabalhada a compreensdo do modelo coarse-grained de uma solucdo
bidimensional de nanoparticulas com enxerto polimérico. Este tipo de sistema apresenta dois tipos
de configuracBes, uma em que as caudas poliméricas sao fixas e outro em que a cauda é mével na
superficie da nanoparticula. A diferenca entre os dois sistemas é que no primeiro caso ha sitios
especificos de interacdo entre nanoparticulas e cauda polimérica e no segundo a nanoparticula tem
varios sitios de interacdo. Neste trabalho analisamos nanoparticulas com grupos funcionais
especificos para reagir com a cauda polimérica portanto os polimeros estao fixos na superficie das
nanoparticulas.

Em uma primeira etapa foi feita uma simulacao de dindmica molecular de um sistema bidimensional
coarse-grained e foi gerada uma funcéo de distribuicdo radial para uma temperatura e densidade
fixas. A partir dessa distribuicdo foi construido um potencial de interacdo efetivo em que a
nanoparticula com enxerto polimérico foi substituida por uma particula composta por um carogo
duro com um exterior mole. Realizamos entdo uma dinamica molecular no NVT para esse sistema
efetivo, a partir dessa dinamica identificamos as diferentes fases do sistema utilizando a fungéo de
distribuicdo radial e a visualizacdo das fases. Encontramos que esse sistema apresenta uma fase
fluida e 3 fases estruturadas com diferentes estruturas solidas. Além disso este sistema apresenta
fases reentrantes que sdo uma caracteristica dos fluidos anémalos, isso significa que para uma
temperatura fixa, aumentando-se continuamente a pressao passa-se de um fluido para um sélido e
subsequentemente para um fluido novamente. 1sso é pouco usual pois para fluidos normais o comum
€ que ao comprimir o sistema passasse da fase fluida para a solida e ndo ao contrério.

Nossos resultados indicam que essas nanoparticulas com enxertos poliméricos tém propriedades
pouco usuais e que o conhecimento dessa estrutura pouco comum no diagrama de fases é importante
guando esses materiais forem manipulados particularmente nas regides de fase solidas.



