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1 INTRODUÇÃO
O estudo termodinâmico de sistemas compostos por diversos tipos de espécies químicas é uma ferramenta de grande importância para a compreensão de como ocorre a formação de diversas estruturas na natureza. Para isso, usamos uma solução chamada coloidal, a qual o estudo é de fundamental importância, não só pelo interesse da física, mas também por sua estreita relação com áreas como a química, biologia, indústria farmacêutica e alimentar, produção de tintas, etc. 

A proposta deste trabalho é oferecer uma abordagem computacional, através do estudo em Dinâmica Molecular de um sistema contendo um colóide e micropartículas de carga oposta, bem como descrever a interação entre o colóide e estas micropartículas, caracterizando os perfis de densidade e de potencial em torno do colóide.
2 REFERENCIAL TEÓRICO

O potencial zeta é definido como o potencial eletrostático calculado na região que separa os íons efetivamente adsorvidos ao colóide daqueles considerados livres. O problema neste caso é como definir esta posição onde o potencial zeta será calculado e como produzir uma teoria capaz de obter o perfil de potencial eletrostático nas vizinhanças do colóide, uma vez que a carga elétrica presente em tais sistemas inviabiliza muitas das teorias usadas na determinação das propriedades de equilíbrio (DIEHL; LEVIN, 2004 e DIEHL; LEVIN, 2005).   

3 MATERIAIS E MÉTODOS

A metodologia de trabalho envolve a utilização de simulação computacional, através do pacote ESPResSo, desenvolvido pelo grupo do Prof. Christian Holm no Instituto de Física Computacional da Universidade de Stuttgart (LIMBACH; ARNOLD; MANN, 2006). Para obtenção dos resultados, o pacote ESPResSo utiliza o algoritmo da Dinâmica Molecular (ALLEN; TILDESLEY, 1987), técnica que consiste na solução numérica das equações de movimento de cada partícula. 
4 RESULTADOS e DISCUSSÃO 
Na Figura 1 apresentamos o comportamento da energia eletrostática total do sistema, em função do número de passos de simulação. 
Figura 1 – Gráfico da energia eletrostática do sistema
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Simulação Computacional Realizada: BRAGA, Tiago Azevedo
Como pode ser percebido, o valor desta energia oscila em torno de um determinado valor, tomado como o valor de equilíbrio para o sistema. Além disto, percebe-se que a energia é negativa, o que é uma indicação da forte interação atrativa presente no sistema entre as micropartículas em suspensão e o colóide, fortemente carregado. Em particular, o potencial eletrostático na posição que separa a região de adsorção da região livre, ou potencial zeta, pode ser calculado e a partir deste perfil, pretendemos calcular o perfil de potencial eletrostático. Esta etapa ainda está em desenvolvimento.
5 CONSIDERAÇÕES FINAIS

Os resultados parciais são coerentes com a bibliografia, principalmente no que se refere-se aos perfis de adsorção de micropartículas na superfície do colóide. Na sequencia, esperamos analisar estes perfis, a fim de calcular os perfis de potencial eletrostático e destes obter o chamado potencial zeta para diferentes condições: variação da concentração do sal, diferentes densidades de carga do colóide, mudança da temperatura, etc. Além disto, esperamos avançar na análise do efeito da descontinuidade dielétrica entre o colóide e o solvente no qual este está inserido. 
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