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Introducao |

O entendimento de mecanismos de transferéncia
de energia pode ser dificil e trabalhoso, pois as
equagdes matematicas associadas sao bastante
complexas. Sendo assim, o Método de Monte Carlo
(MC) é muito util, pois permite que se simule
sistemas complexos de modo muito simples, sem
que seja necessario saber, a priori, a equagao
cinética associada. Existem varios modelos de
transferéncia de energia de estados -eletronicos
excitados, sendo que o de Perrin'  envolve
transferéncia de energia de excitagdo a longa
distancia e se aplica a sélidos, ou seja, as moléculas
doadoras e supressoras sao estaticas.

O objetivo deste trabalho é apresentar simulagdes
de comportamentos cinéticos para a supressao de
energia entre moléculas doadoras excitadas e
moléculas supressoras, de acordo com o modelo de
Perrin.

Resultados e Discussao |

O software "Perrin", desenvolvido para as
simulagdes, foi escrito em linguagem BASIC para o
compilador FreeBASIC® e possui as seguintes
caracteristicas: a entrada de dados consiste no
dimensionamento: a) da aresta de um "universo
cubico", b) do numero de moléculas doadoras (Nd) e
supressoras (Ns), c¢) do raio da esfera de supressao
(R) das moléculas doadoras e d) do numero de
jogadas (sorteios) do método MC. O programa
principal consiste em: (1) sortear as posigoes
(coordenadas) das moléculas doadoras e
supressoras no universo; (2) Sortear uma molécula
doadora; Se ela existir no estado excitado, (3)
calcula-se as distancias até as moléculas
supressoras; (4) se a distancia doadora - supressora
for menor que R, a molécula doadora tem a
luminescéncia suprimida (ndo emite féton); (5) se
todas as distancias forem maiores que R, a
molécula doadora emite féton; (6) conta-se o
nuamero de fétons (N) emitidos a cada 100 sorteios;
(7) o grafico numero de fotons emitidos em fungao
do numero de jogadas é mostrado na tela; (8) o
grafico de Perrin, In(Ny/N) em funcdo da
concentragdo das moléculas supressoras é
mostrado na tela.

As simulagdes foram realizadas com aresta
do universo=100, Nd=10000, Ns= 100, 200, 400,
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800, 1600, 3200 e 6400, R=3, 3,5, 4, 4,5 e numero
de jogadas=30000.

Os gréaficos de numeros de fotons emitidos em
fungéo do nimero de jogadas (Fig. 1) apresentaram
decaimento  exponencial, com a amplitude
diminuindo a medida que se aumenta o numero de
moléculas supressoras. Observou-se, entretanto,
que todos os graficos apresentaram a mesma
inclinagao, que é caracteristica do tempo de vida
das moléculas doadoras.

Figura 1. Numero de fétons emitidos em funcédo do
numero de jogadas.
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Os graficos de Perrin, In(Ny/N) em funcdo da
concentragdo de moléculas supressoras (Fig. 2),
apresentaram-se lineares, com coeficiente angular
dependente de R ao cubo.

Figura 2. Graficos de Perrin.

-0002 0000 0002 0004 0006 0.008
Q]

Conclusoes |

Os dados obtidos pelo software desenvolvido foram
muito bons e estdo de acordo com o esperado pelo
modelo de supressao de energia de Perrin.
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