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Introducéao

A utilizagdo de inibidores de formacéo de clatratos
€ de grande importancia para a exploracdo de
petréleo. A avaliacdo da atividade de inibidores
potenciais apresenta certa complexidade, devido as
condi¢des experimentais em que o fendmeno ocorre.
Apresenta-se aqui uma estratégia para avaliacdo da
atividade de potenciais inibidores, baseada em
simulacdo  computacional utilizando  dindmica
molecular. O campo de forcas utlizado foi o campo
genérico Dreidiing Il e as cargas foram atribuidas via
método Q equlibrate.

Resultados e Discussao

As simulacdes foram efetuadas em estacédo IBM risc
6000, com tempo total de aproximadadmente dois
nanossegundos, com passos de 1 femtossegundo.
Inicialmente foram criados os arquivos de partida com
oito moléculas de metano e quantidade
estequiométrica de 4gua para formacao do clatrato e
duas moléculas do inibidor. Apds minimizagdo, o
sistema foi submetido a uma dindmica NPT a
tempertura de 50 K. A figura 1 mostra o resultado de
menor energia desta simulagéo.

Figura 1. Arquivo de partida e menor energia da
simulagéo 50 K.

A estrutura mostra a formacao de clusters de
hidratos & metano bastante nitidos e os inibidores
distribuidos homogeneamente no sistema. A partir
dai, iniciou-se um aquecimento gradual do sistema
até 540 K com rampas de 60 a 40 K. Nas
temperaturas de 50 até 340 K o sistema nao
apresentou modificacdo estrutural, comportando-se
como em estado sélido. A partir da temperatura de
350 K a estrutura incial é perdida e inicia-se um
movimento molecular mais livre, caracteristico de um
liquido, que se reflete no comportamento da energia
potencial do sistema.
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A figura 2 apresenta a evolugdo da energia potencial e
da temperatura do sistema onde se pode ver o ponto
critico da energia potencial em 350 K. Abaixo estdo
as estruturas nos tempos indicados, onde se pode
ver a modificacdo estrutural do sistema.
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Figura 2. Gréfico da evolugdo da temperatura e
energia potencial do sistema. Abaixo: estrutura do
sistema nos tempos de simulacao indicados.

Conclusodes |

Os resultados mostram que a estratégia permite o
acompanhamento da formacdo e inibicdo dos
clatratos de metano e agua e fornece informacbes
bastante importantes no nivel microscopico que
poderdo ser diretamente correlacionadas com
resultados experimentais, com intuito de descobrir
inibidores eficientes. A andlise completa dos
resultados da simulagdo fornecer4d conhecimento
sobre a natureza e descricdo das interacBes
intermoleculares, sobre as caracteristicas estruturais
dos clatratos, além de ser uma excelente técnica de
varredura prévia de potenciais canditados a inibidores
ou catalisadores da formacao de clatratos.
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