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Introducao

O biodiesel é considerado um importante

substituto do diesel de petr6leo por possuir
propriedades fisico-quimicas semelhantes, tendo
como principais vantagens: a diminuicdo da
emissao de poluentes, ser uma fonte renovavel de
energia.’ .

Obteve-se as estruturas quimicas pelo

programa Ghemical, variando o tamanho das

cadeias alquilicas (C\Hpp4+1) dos glicerideos, de

modo que n= 1, 2..,5. Realizou-se,no véacuo,
calculos de otimizacdo de geometria de todas as
estruturas?, no nivel de teoria HF/4-31G utilizando o
programa Gaussian 3.0. Apos foram dessolvatadas
em metanol, as simulacdes do sistema ocorreram
utilizando o Campo de For¢gas PM3/AMBER99SB,
no esquema hibrido QM/MM?,

termodindmico, durante 2,0 ns a temperatura de

em equilibrio

298 K em caixas cubicas de 15 angstroms de lado e
condicgdes periddicas de contorno. (Figura 1)

Figura 1: Monoglicerideo e Sistema monoglicerideo
solvatado
Verificou-se as fungdes radiais dos atomos
de oxigénio precedentes a fungdo estér dos
monoglicerideos e os atomos de carbonos do
solvente a fim de observar a estabilizacdo do

metanol em torno do soluto.
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Resultados e Discussao

A energia potencial, grafico 1, se manteve
estavel em valores proximos de zero. Isso € um
sinal de que a dindmica esta levando a conformagéo

de menor energia.
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Gréfico 2

No gréafico 2, observa-se a estabilizacdo do
solvente em torno do oxigénio dos glicerideos-
modelo

Conclusodes

Simulag¢des por DM usando QM/MM permitem
investigar o comportamento da estrutura dos
monoglicerideos na presenca do solvente metanol.
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