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RESUMO: O uso de computadores facilita estudos em varias areas, entre elas a Fisica, a partir de
simulag¢bes computacionais. Com isto, é possivel analisar diversos componentes em um sistema usando
a Dindmica Molecular, responsavel por criar, gerar dados, armazenar e fornecer os valores proximos
dos reais sobre os sistemas envolvidos. Neste trabalho, foi realizada a Dindmica Molecular com a 4gua
em dez sistemas, considerando a &gua pura, em que foi acrescentado porcdes de cloreto de sodio, a cada
0,05 mol/L entre 0,15 e 0,55 mol/L a fim de perceber alteragcGes em suas caracteristicas fisico-quimicas,
tal qual a densidade. Os dados obtidos pela Dindmica Molecular foram comparados aos nimeros
encontrados na literatura de tal forma que a densidade se assemelhou ao valor teérico. Assim, 0s
resultados mostraram-se eficientes com os estudos através de simulagfes computacionais.

PALAVRAS-CHAVE: dindmica molecular; agua; densidade; simulagdo computacional.

THE STUDY OF DENSITY ABOUT THE WATER BY MOLECULAR DYNAMICS
SIMULATIONS

ABSTRACT: The use of computers facilitates studies in various areas, including physics, from
computer simulations. With this, it is possible to analyze several components in a system using
Molecular Dynamics, responsible for creating, generating data, storing and supplying the real values
about the systems involved. In this work, Molecular Dynamics was performed with water in ten systems,
considering pure water, in which portions of sodium chloride were added every 0.05 mol/L between
0.15 and 0.55 mol/L at order to perceive changes in their physicochemical characteristics, such as
density. The data obtained by the Molecular Dynamics were compared to the numbers found in the
literature in such a way that the density resembled the theoretical value. Thus, the results were efficient
with the studies through computer simulations.
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INTRODUCAO

O uso de simulagBes computacionais é de extremo interesse em casos que as simulagfes concretas
utilizam espacos fisicos extensos, exigem determinadas situacdes de ambiente e necessitam um tempo
determinado (ou muito grande ou muito pequeno) de simulacdo, podendo sofrer vérias adulteracbes por
um ou Vérios fatores, além de trabalhar com moléculas de tamanhos variados e a interagdo de varias
delas, como as proteinas, a dgua, os sais (NAMBA; SILVA; SILVA, 2008).



Um dos objetivos deste trabalho é utilizar computacionalmente as simulagdes para analisar as
variacdes da densidade de misturas de agua pura e cloreto de sédio com variacdo da concentracdo de
NaCl e temperatura e, assim, comparar com os valores encontrados na literatura.

Foi escolhida a 4gua para ser analisada no trabalho, pois a substancia é abundante e essencial a
existéncia dos seres vivos, além de ter caracteristicas singulares como sua densidade. A saber, densidade
é a grandeza que relaciona a massa e o volume de uma substancia (FOGACA, 2018).

E o cloreto de sodio (NaCl), conhecido como sal de cozinha, € muito utilizado na inddstria
alimenticia e farmacéutica e possui como caracteristica a solubilidade em agua (SILVA, 2018).

A solucdo desse sal com a agua altera as propriedades fisico-quimicas da dgua e foi essa a analise
feita por meio da dindmica molecular, utilizando simula¢do computacional.

Por meio de dindmica molecular, os valores sdo muito préximos do real, teérico, e o erro é
menor, quanto maior o tempo de simulagdo, uma vez que a quantidade de passos do objeto simulado
aproxima-se do objeto real.

MATERIAL E METODOS

Foram utilizados apenas softwares e programas computacionais na realizagdo das simulagdes,
sendo estes: Visual Molecular Dynamics (VMD) e o Nanoscale Molecular Dynamics (NAMD), no
sistema operacional Linux Mint. Com os programas, foram geradas caixas e réplicas destas caixas,
preenchidas inicialmente com moléculas de dgua e, posteriormente, foram adicionadas moléculas de
cloreto de sédio (NaCl).

Em todo este processo, foram aplicados métodos especificos (como de Condigdes Periddicas de
Contorno e de Minima Imagem) para otimizarem o tempo de simulagdo e atenuarem 0s erros por
interacdo particula-imagem (HOCKEY; EASTWOOD, 1981).

Para realizar a simulacdo de Dindmica Molecular utiliza-se fundamentag@o na Mecénica Cléssica,
com calculos de interacbes moleculares (NAMBA,; SILVA; SILVA, 2008). As moléculas sdo
consideradas colecBes de 4tomos, 0s quais podem ser descritos por forgas newtonianas, ou seja, sao
unidas por forcas harmonicas ou elasticas (NAMBA,; SILVA, SILVA, 2008).

Duas equacdes que expressam estas interagdes moleculares sdo:

Fi(t) = mya; (1)

SV (ry)
Fi() = =52 (2)

em que,

Fi - forca atuante sobre a i-ésima particula, N;

m; - massa da i-ésima particula, kg;

ai - aceleragdo da i-ésima particula, m/s2.

V(i) - energia potencial em relacéo a posicao do atomo i, J.

A quantidade de moléculas do sistema é proporcional ao tempo necessario para a maquina
executar os célculos.

A dindmica molecular foi executada para agua pura e com as concentragdes entre 0,15 e 0,55 mol
por litro da solucdo agua e cloreto de sédio. Para analisar a densidade, o valor comparado foi com a
densidade da 4gua do mar, 0,35 gramas por centimetro cubico, e foi feita a converséo da concentragdo
da simulacdo. Abaixo, na figura 1 (A) e (B), observa-se as concentracdes minima e maxima gerada no
programa VMD, pelos autores.
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FIGURA 1 - (A): concentracdo de 0,15 mol/L e (B): concentracdo de 0,55 mol/L. Em vermelho,
o NaCl. Em azul, as moléculas de H;O.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Apos realizar a simulacdo dos dez sistemas, através do programa VMD, foram obtidos dados
da dinamica molecular. Com os valores, no programa Origin Pro 8, plotou-se o seguinte grafico da
densidade em fungéo da temperatura, no qual as cores representam o sistema de cada concentragéo:
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GRAFICO 1. Grafico da densidade pela temperatura, associando cada linha a uma concentragdo
diferente.

O grafico 1 representa a densidade e sua relagdo com a temperatura. Para a agua pura, (sem
nenhuma concentracdo de NaCl) o valor experimental obtido foi de 1,00976 g/cm3. O valor teérico
utilizado para se comparar foi o de 0,997 g/cm3 (ARAUJO apud W.L. Jorgensen, et al, 2016), a pressdo
de 1 atm e temperatura de 298 K. O erro experimental entre estes valores foi de 1,280%.

Agora, para efeito dos resultados, foi utilizada a temperatura de 298 K e concentracdo de 0,35
mol/L, cujo valor é 1,01959 g/cm3. O valor tedrico da densidade do mar encontrado por meio de pesquisa
bibliogréfica foi 1,02337 g/lcm3® (MARYTA, 2018). O erro experimental foi de apenas 0,369%.

CONCLUSOES

Os resultados obtidos das simulagdes e dos calculos para a densidade das solu¢bes em comparacgao
com os valores encontrados na bibliografia foram animadores com erro percentual experimental abaixo
de 1%, levando em conta o tempo utilizado para as simulages.
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