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Sumario: Noés investigamos a evolucao temporal do movimealgoparticulas ativas,
também chamadas de particulas brownianas, insesidasm cristal-liquido ibnico com a
intencdo de realizar estudos sobre sistemas corficieote de difusdo diferente do
relacionado a uma particula esférica, aléem de pao@feitos de compactacdo molecular
devido a mudanca de tamanho de moléculddizamos como ferramenta, simulacbes
computacionais (numéricas) do sistema em questifimando as maquinas do laborat6rio
de fisica tedrica e computacional do Departamemetdisica da UFPE. Foram obtidos
resultados onde ocorre a formacgéo de redes triarggubntre as particulas brownianas e
um estado compactado das moléculas alongadasgial ¢iquido onde elas se organizam
de maneira simétrica e curiosa, lembrando bastdoizs fases diferentes, porém
coexistentes, de um cristal-liquido. Foi conclujde o sistema ainda tem muito a oferecer
para a comunidade cientifica desde que exista uadlaracimento do trabalho.
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INTRODUCAO
O trabalho resume-se a simular computacionalmemtéplas ativas se movendo ao longo
de um cristal-liquido. Esse sistema € de bastam¢eesse do aluno e do orientador por
duas razbes. Uma € o natural interesse de invesigf@mas cavernosos que ainda nao
foram estudados na comunidade cientifica. A outnafa@o de se investigar sistemas com
dois tipos de entidades totalmente diferentes, jqué capaz de fornecer resultados
interessantes, e também de sistemas com molédolagadas, ou seja, com forma de
compactacdo e coeficiente de difusdo diferente rdakeculas esféricas. Ou seja, 0s
resultados oriundos deste sistema sdo novos naaiénportanto podem abrir portas para
novas pesquisas relacionadas ao assunto.
Mas € necessério antes de informar os objetivdsatbalho, definir o que é uma particula
ativa. Imaginando uma particula comum, é bastdatesfvel dizer que ela so6 iria comecar
ou alterar seu movimento se atuasse sobre ela ange dualquer, seja elétrica, quimica,
gravitacional ou de qualquer outra origem. Umaipald ativa seria justamente um corpo
gue consegue se auto-orientar ao movimento serada @ie nenhum outro. Em termos
matematicos essa particula tem uma quantidade@tir energia e pode transforma-la em
energia cinética (energia associada ao movimentognergia potencial (energia que tende
a ser cinética). Os avancos nas pesquisas deypastiativas tém mostrado resultados
bastante interessantes e precisos quando se ératsteimas como organismos bacterianos,
redes neurais, moléculas grandes e complexas.irnento da quantidade de pesquisas
relacionadas ao assunto ocorre devido a simplieidaatematica da dinamica ativa, de sua
ampla aplicabilidade, ou seja, do grande numersistemas os quais se pode descrever
ativamente e de seu potencial para a realizac&alkhos computacionais.
O trabalho teve como objetivo geral, simular corapiginalmente estas particulas de
forma a compreender como serdo formadas estruttdlasadas em um sistema composto
por mais de um tipo de particula, com formas, tdroane coeficientes de difusdes
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diferentes. Essas particulas serdo carregadagabe¢nte e irdo se movimentar ao longo
de um cristal-liquido o qual é formado por molésudéongadas, chamadas de “rods”. Os
constituintes do cristal liquido interagem entratsavés de repulsdes elétricas de Yukawa,
e 0S mesmos interagem com as particulas ativagatda soma do potencial de Coulomb
e o0 de Lennard-Jones.

MATERIAIS E METODOS

As ferramentas utilizadas para realizar as simeg@mputacionais, foram as
maquinas (computadores) do laboratério de fisicaride e computacional do
Departamento de fisica da UFPE. Uma simulacédo ctaojmmal € apenas um programa
executavel cuja fungdo € desenvolver algum sist&fnacaso de sistemas moleculares o
programa retorna interaces numericas que repessealguma propriedade do sistema
como posicoes, energia e velocidade.

Os métodos estariam relacionados com os algoritmpementados no programa.
Primeiro foi pesquisado um algoritmo para simukmaléculas do cristal-liquido e foi
encontrado um algoritmo bastante simples no trababDynamical correlations in
suspensions of charged rodlike macromolecules, PRE 53, 5011” realizado pelo Dr.
Hartmut Léwen da Universidade de Dusseldorf. Cose @ggoritmo, € possivel simular as
moléculas com apenas trés equacdes:

it + Ap) =r|l.|(t)+kATD”F”(t)+ /zp”At u; (t)

o+ AL =1l (t)+kA—TD| FI (t) + /20' At - e;(t)

w;(t + At) = u;(t) + A—DRM () - u;(t) + 2DRAt - e;(t)

onder é a posicdo paralela e perpendicular, respectivianeé orientacdo @ € a
orientacdo da molécula.

A forca entre as rods apresentou um bom nivel depexidade. Como elas séo
alongadas, podemos dividi-las em varias partesiais gdo chamadas de sitios. Cada sitio
de uma molécula interage com todos os outros da autlécula. A interacéo é dada pelo
ja mencionado potencial repulsivo de Yukawa, oa,s@m potencial elétrico, porém de
curta distancia.

Para a particula ativa foi usado o algoritmo E&Rmharson. Nesse meétodo, é
atualizada a energia interna da particula, com, iésatualizada a aceleracdo, depois é
atualizada a velocidade e por fim a posicao. Ness#ido, “atualizar” significa calcular
aquela grandeza em um tempo posterior utilizandmar dela no tempo atual.

A particula ativa também é carregada eletricameota, sinal oposto ao das rods, e
interage com os sitios das moléculas do cristaida através da soma do potencial de
Coulomb e de Lennard-Jonnes. Esse potencial rageilt@m a caracteristica de ser
repulsivo a pequenas distancias e atrativo a lodigé&ncias.

RESULTADOS
Foram feitas varias simulacdes do sistema sujeit@raos agentes externos e
internos diferentes, logo foram obtidos resultadiversos, porém apenas alguns conjuntos
de parametros resultavam em formacoes interessdetésvestigacdo. O conjunto de
condicdes que apresenta maior potencial para estutioos é aquele na qual as particulas
brownianas formam redes triangulares e as rods rganiazam simetricamente nas
estruturas. Este resultado esté representadoura figpaixo.
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Figura 1: Redes triangulares e compactacédo dasuia¢e

DISCUSSAO

Para obter a configuracao representada na figeraréciso de certas condicdes. O
sistema total deve ser eletricamente neutro, @y sefarga total negativa das particulas
brownianas quando somada com as cargas das mael@muleristal liquido deve resultar
em zero. Além disso, o intervalo de tempo para d¢edacdo deve ser muito pequeno
comparado ao tempo de relaxacdo da molécula dtalcliguido. A ultima condicéo
importante para obter essa situacdo é aplicar wndigdo de contorno periddica ao
sistema, ou seja, ele ndo pode estar submetido potenmcial externo confinador, caso
contrario, a simetria sera perdida, porém valeatess que aplicando um potencial
confinante, surge a possibilidade de fazer estadbse as deformacdes geradas por ele.

E bastante notavel o potencial de estudos qusultado da figura 1 gera. Note que
as particulas brownianas (os pontos vermelhos) &oemire si estruturas triangulares,
enquanto que as agregacodes entre as moléculasib laquido, por serem alongadas, tem
sua forma caracteristica de se organizar. Elasteralficar lado a lado com excecéo das
bordas externas que por si sO ja séo interessaisselas ndo formam nenhum tipo de
agregacao, e aquelas as quais definem o centrad@eticangulo formado pelas particulas
brownianas. Essas ultimas moléculas mencionadasaforentre si triangulos, passando
um senso de simetria no sistema. Neste resultaddandmplementada a condicdo de
sobreposi¢cdo das particulas brownianas, por issieax algumas falhas na imagem,
porém isto ndo retira importancia do resultadodabti

Este resultado foi tdo interessante que nos féiz pma segunda opinido sobre ele
e esta opinido esta sendo investigada atualmegézo® uma possivel colaboragéo entre
mais de um pesquisador.

CONCLUSOES
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E claramente notavel que este sistema apresentalegrpotencial cientifico,
precisando apenas de amadurecimento intelectual pgtencial existe por algumas razdes
como, o trabalho trata de um sistema com mais ddiponde entidades, as particulas
brownianas e as moléculas do cristal liquido, cotaracdes diferentes entre si, logo os
nameros de estudo ndo realizados pela comunidahtifiia aumenta bastante. Outra
razao é justamente o fato de tratar de moléculassf®ricas com tamanho variavel, isto
permite o aluno entrar em uma area ainda bastanégrmsa da ciéncia.

Um trabalho futuro que esta sendo investigado imiado ao assunt@ o
derretimento da configuragdo final, ou seja, auareattemperatura até a perda total das
redes triangulares e, portanto, investigar o ef@éitdamanho da molécula na construcéo
das estruturas formadas.
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