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Objetivos 

Este projeto tem como objetivo comparar os 
resultados de simulações de dinâmica 
molecular e da equação volumétrica de estado 
PC-SAFT com os resultados experimentais 
sobre a extensão das ligações de hidrogênio 
em sistemas contendo compostos 
autoassociativos e inertes.  

Métodos e Procedimentos 

Para a realização das simulações, foi utilizado 
o software GROMACS, uma ferramenta 
destinada à execução de simulações de 
dinâmica molecular.  
A metodologia aplicada às simulações consistiu 
de quatro etapas sequenciais, sendo elas: 
minimização, equilibração NVT, equilibração 
NPT e simulação de dinâmica molecular. Para 
cada uma das etapas utilizaram-se métodos 
específicos para controlar a temperatura 
(termostatos) e a pressão (barostatos) dos 
sistemas. Para a análise do número de 
ligações de hidrogênio, foi utilizada a função do 
GROMACS gmx hbond. As ligações são 
determinadas baseadas em cut-offs para o 
ângulo e a distância entre doadores e 
aceptores. 

Resultados 

A Figura 1 resume os resultados obtidos para 
os sistemas simulados contendo etanol em 
hexano.  

 
Figura 1: Fração de grupos não associados para 
misturas com diferentes concentrações de etanol 

(Xet) 

Conclusões 

De modo geral, os resultados mostraram que 
as simulações de dinâmica molecular 
reproduzem adequadamente a extensão da 

auto-associação determinada por FT-IR.  
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