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Introducéao

O potencial de Lennard-Jones consiste em uma
descricdo classica muito difundida da interagcdo entre
moléculas, em particular em  simulacdes
computacionais de liquidos®. A obtencdo de
parametros de interacdo s e e que fornecam
resultados satisfatérios, no entanto, € muita vezes
arbitraria, pautando-se exclusivamente nos resultados
finais. Neste trabalho, foram obtidos parametros
Lennard-Jones para o tetrahidropirano, destinados a
simula¢Bes computacionais, por meio de calculos ab
initio e ajuste de curvas de energia potencial por meio
do método de Powell* e de um algoritmo genético’.

Resultados e Discussao

Etapa 1. Obtencao de curva de energia potencial
do dimero THP-THP. Seis conformacdes iniciais do
dimero foram utilizadas como pontos de partida para
otimizagbes (método HF/6-31++G**). Em cada uma
das conformacgdes obtidas, realizou-se uma varredura
da distancia entre as duas moléculas, tendo sido
calculada a energia em cada ponto. Foram obtidas
seis curvas de energia potencial. Selecionou-se, para
0 estudo, a que apresentou 0 menor valor do minimo
de energia (poco mais profundo).

Etapa 2. Descricdo do sistema por meio do
potencial de Lennard-Jones. O potencial de
Lennard-Jones 6-12 foi utilizado para descrever a
interacdo entre cada par possivel de &tomos do
sistema constituido pelo dimero THP-THP, e
adaptado para que dependesse apenas da distancia
relativa e de 4 parametros, denominados S¢, Seo, €c €
€o-

Etapa 3. Ajuste da equacdo obtida a curva de
energia potencial selecionada. O procedimento de
ajuste foi realizado pelo método de Powell e por um
algoritmo genético, adaptado especialmente para
esta situacdo, com populacdo de 10000 ndividuos
por geracdo, total de 150 geracbes e taxa de
mutacdo de 3% a cada geracdo. Os resultados
obtidos pelos dois procedimentos encontram-se na
tabela 1 e representados graficamente na figura 1.
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Tabela 1. Parametros e desvios quadraticos médios
obtidos pelas duas metodologias.

Sf‘f‘ Snn em‘ enn dqm
Powell 2,5875]6,2171 10,5843 ] 5,9419] 0,0268
Alg. Gen. [1,3331]5,3691|1,9727 | 4,2299] 0,0912
oz 4 F
oo+ e N e
— bz
0 r
£ o4 \
2 g5 ] ] 4
) 5 F —=— Algaritm o Genético
Ry I; ,_'-' —O—E:tionﬁidePowell
12 'J

T
+ 3 =) 10 12 11

Disténcia (angstram)

Figura 1. Curvas de potencial.

Foram obtidos resultados satisfatérios com ambos os
procedimentos; os desvios sdo muito pequenos. O
algoritmo genético apresenta a vantagem de n&o
depender dos pardmetros iniciais; sua eficiéncia
depende mais da intensidade do minimo global da
fungédo com relagdo aos demais pontos. O ajuste por
Powell exigiu mais tentativas e sucessivas alteragoes
dos parémetros iniciais para que se aproximasse do
maximo;  entretanto, apresentou um  tempo
computacional significativamente menor do que o
algoritmo genético.

Conclusdes |

Os ajustes obtidos estdo em excelente concordancia
com a curva ab initio: os pontos de minimo sao muito
proximos e todas as curvas sdo assintéticas para
zero. A ordem de grandeza dos parametros esta de
acordo com a esperada. Sendo assim, as préximas
etapas consistirdo em aplicacées destes parametros
em simula¢cfes de Monte Carlo do liquido THP.
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