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Estudos sugerem que cometas e asteroides podem ter trazido vida a Terra, pois contém ami-
noacidos, elementos basicos para os seres vivos. Durante a entrada desses corpos celestes e seu
impacto com a superficie, grandes pressoes e temperaturas sao geradas, portanto, sdo necessa-
rios estudos quanto a resisténcia dos compostos organicos a essas condi¢des. Isto motivou a
investigacao experimental da pir6lise dos aminoacidos L-4cido aspartico (C,H;NO,), L-alanina
(C3H;NO,), L-leucina (CcH;3NO,) e alfa-glicina (C,HsNO,) sob altas pressoes, que revela a
formacdo de estruturas amorfas ou grafiticas com variados graus de cristalinidade, sendo os
materiais mais cristalinos observados para as espécies com menores fragdes originais de hete-
roatomos. No presente trabalho, foram empregadas simula¢des de dindmica molecular reativa
a fim de obter um melhor entendimento dos mecanismos desse processo do ponto de vista ato-
mistico, assim como para avaliar o efeito das condi¢des (temperatura e pressao) aplicadas e da
fracao de heteroatomos nos aminoacidos nos parametros estruturais do produto final. As si-
mulacdes foram conduzidas usando o software LAMMPS e o potencial reativo ReaxFF para
descrigdo das interagdes interatdmicas. Estas seguiram o protocolo experimental, aplicando-se,
inicialmente, altas pressoes aos aminoacidos em solidos cristalinos, e em seguida, aquecendo-
os at¢ altas temperaturas, mantendo a compressao. Para a L-leucina, que possui a menor fragao
inicial de heterodtomos e que, experimentalmente, teve o melhor grau de grafitizagao, o pro-
cesso foi estudado em vérias temperaturas, para se obter uma melhor compreensdo do efeito
desse parametro no processo. Foi possivel identificar as diferentes etapas envolvidas no pro-
cesso de transformagao, e como estas afetam a estrutura do s6lido resultante. Observou-se, nas
simulacdes da pirdlise da L-leucina, que temperaturas mais altas favorecem a eliminacao dos
heteroatomos, uma vez que conferem maior energia ao sistema, € que pressdes mais altas, por
diminuirem as distancias interatdmicas, intensificam as reacdes gas-solido e possibilitam a for-
macao de estruturas mais compactas e cristalinas. Além disso, a anélise da pirdlise dos quatro
aminodcidos revela que maiores fragdes iniciais de heterodtomos resultam em estruturas grafiti-
cas também com maiores fracdes dos mesmos, pois esses permanecem nos intersticios e bordas
das estruturas em formagdo e nao sdo eliminados, o que estd de acordo com as investigacdes
experimentais. Portanto, verifica-se que a dinamica molecular reativa ¢ simultanecamente ca-
paz de prever observagdes experimentais da pirdlise desses compostos orgénicos e, também, de
explicar os mecanismos fundamentais que regem esse processo fisico-quimico.



