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Introdução

O  biodiesel  é  considerado  um  importante 

substituto  do  diesel  de  petróleo  por  possuir 

propriedades  físico-químicas  semelhantes,  tendo 

como  principais  vantagens:  a  diminuição  da 

emissão de poluentes, ser uma fonte renovável de 

energia.1 . 

Obteve-se  as  estruturas  químicas  pelo 

programa Ghemical,  variando  o  tamanho  das 

cadeias  alquílicas  (CnH2n+1)  dos glicerídeos,  de 

modo  que  n=  1,  2...,5.  Realizou-se,no  vácuo, 

cálculos  de otimização de geometria de  todas as 

estruturas2, no nível de teoria HF/4-31G utilizando o 

programa Gaussian 3.0. Após foram dessolvatadas 

em metanol,  as simulações do sistema ocorreram 

utilizando o Campo de Forças  PM3/AMBER99SB, 

no  esquema  híbrido  QM/MM3,  em  equilíbrio 

termodinâmico,  durante  2,0  ns  à  temperatura  de 

298 K em caixas cúbicas de 15 angstroms de lado e 

condições periódicas de contorno. (Figura 1)

Figura 1: Monoglicerídeo e Sistema monoglicerídeo 

solvatado

Verificou-se as funções radiais dos átomos 

de  oxigênio  precedentes  a  função  estér  dos 

monoglicerídeos  e  os  átomos  de  carbonos  do 

solvente  a  fim  de  observar  a  estabilização  do 

metanol em torno do soluto.

Resultados e Discussão

A energia potencial,  gráfico 1, se manteve 

estável em valores  próximos  de  zero.  Isso  é  um 

sinal de que a dinâmica está levando a conformação 

de menor energia.

                                               Gráfico 1

                                    Gráfico 2

         No gráfico 2, observa-se a estabilização do 
solvente  em  torno  do  oxigênio  dos  glicerídeos-
modelo

Conclusões

         Simulações por DM usando QM/MM permitem 
investigar  o  comportamento  da  estrutura  dos 
monoglicerídeos na presença do solvente metanol.
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