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DESENVOLVIMENTO DE CAMPO DE FORCA PARA O PERFLUOROCICLOBUTANO NO
108 ESTADO LIQUIDO. William Kelbert Nitschke, Jones de Andrade, Hubert Karl Stassen (orient.)
(UFRGS).

Os liquidos perfluorados possuem grande interesse cientifico e tecnoldgico por serem excelentes solventes para gas
carbdnico e gas oxigénio, o que lhes confere titulo de candidatos a sangue artificial e agentes de ventilagéo liquida.
Além disso, os perfluorados estdo sendo utilizados como substitutos aos solventes clorados em sintese organica, por
ndo apresentarem toxicidade e ndo afetam a camada de ozbdnio. Nesse trabalho, utilizou-se a metodologia da
simulagdo computacional por dindmica molecular, com o objetivo de estabelecer parametros dos dtomos de fltor
para o potencial de Lennard-Jones dentro da metodologia do campo de forca AMBER para o perfluorociclobutano,
molécula razoavelmente simples, na qual todos os atomos de fllor sdo equivalentes. Foram utilizadas cargas para 0s
atomos através de célculos quanticos. Como validacdo , reproduziu-se densidade e entalpia de evaporacdo
experimentais, com cerca de 3% de erro com relagdo a dados experimentais, sendo a densidade subestimada e a
entalpia de evaporagdo sobreestimada. As analises de angulos e comprimentos de ligacdo concordam com dados
experimentais. A andlise da estrutura liquida mostrou moléculas razoavelmente esféricas, com estrutura close-
packed. (Fapergs).
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