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Além de ser essencial para a manutencdo 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 anémalos, sendo
boa parte deles consequéncia das ligagdes de hidrogénio e da estrutura angular de
suas moléculas. No entanto, certas anomalias sao intensificadas ao misturar na
agua pequenas fragdes molares de alcoois de cadeia curta, como o terc-butanol. Por
exemplo, a anomalia do alto valor do calor especifico da agua é consequéncia das
ligagcbes de hidrogénio entre suas moléculas. Ao misturar terc-butanol, esse valor
fica ainda mais alto, indicando que ha um aumento na estruturagao da mistura.
Conforme a literatura, esse comportamento €& consequéncia da formacado de
agregados moleculares, chamados de clatratos. Desse modo, o objetivo deste
trabalho € verificar a existéncia dessas agregacgdes por meio de simulagbes de
dinAmica molecular na linguagem C e por meio da analise de dados de
espalhamento de raios-X a baixo angulo (SAXS). No momento, ainda ndo ha
resultados do experimento de SAXS, pois estamos no processo de tratamento de
novos dados. Assim, os resultados a serem apresentados sdo dos estudos sobre os
fundamentos de dinamica molecular com o potencial intermolecular Lennard-Jones
para os ensembles NVE (Numero de particulas, Volume e Energia constantes) e
NVT (fixando a Temperatura por meio do Termostato de Nosé-Hoover). Pretende-se
nos proximos meses terminar o tratamento e analise dos dados de SAXS e
desenvolver uma simulagdo com dois tipos de particulas no programa LAMMPS, de
modo que reproduzindo os resultados experimentais possamos compreendé-los com
maior profundidade.



