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Além de ser essencial para a manutengao da vida e ocupar % da superficie do
nosso planeta, a agua apresenta diversas propriedades fisicas e quimicas que ainda
precisam ser estudadas. Ela possui mais de 70 comportamentos andmalos, que pos-
sibilitam sua ampla utilizac&o por seres vivos das mais variadas formas. E mostrado
na literatura que algumas dessas anomalias sdo acentuadas com a adicao de peque-
nas fracdes molares de alcoois de cadeia curta, como o terc-butanol, e imagina-se
gue a causa desse fendmeno seja a formacao de estruturas chamadas de clatratos.
Nesta Iniciacdo Cientifica, pretende-se investigar melhor a estruturacdo molecular
dessa mistura termodinamicamente andmala afim de corroborar ou n&o a teoria dos
clatratos. Estad sendo utilizado o método experimental de SAXS, espalhamento de
raios-X a baixos angulos, e o método computacional de simulacéo de dindmica mole-
cular. Inicialmente, antigos dados de SAXS foram manipulados para possibilitar a
aprendizagem de detalhes dessa técnica, e atualmente dados de um novo experi-
mento, realizado na USP, estéo sendo tratados e analisados. Paralelamente, foi cons-
truida a base de uma simulagdo de dindmica molecular utilizando-se o potencial de
Lennard-Jones e o termostato de Nose-Hoover, e pretende-se aprimorar a simulagéo
para a utilizagdo do LAMMPS, simulador atdmico/molecular massivamente paralelo
em grande escala. Os resultados gerados até entdo sdo produtos de testes das técni-
cas de analise em desenvolvimento, e vém demonstrando estarem de acordo com as
analises esperadas. Com isso, € possivel seguir seguramente no desenvolvimento
dessas técnicas para estudar os dados gerados de forma precisa e obter conclusdes
a respeito da mistura de agua-terc-butanol.



