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Resumo

Este trabalho tem o objetivo de verificar a estabilidade e
molhabilidade dos polimeros condutores poli p-propilino
(PPP) e poli p-fenileno vinileno (PPV) com uma folha de
grafeno ou oxido de grafeno, utilizando como meio
ferramentas da dindmica molecular classica.

Introducao

Nos dltimos anos vemos um crescente interesse nos
estudos envolvendo o grafeno e suas propriedades [1],
neste contexto a dindmica molecular cldssica € uma
importante ferramenta para prever propriedades fisicas
de sistemas moleculares antes que estes sejam criados
experimentalmente.

A fim de explorar as propriedades do grafeno e do oxido
de grafeno com polimeros condutores calculamos
medidas como a funcéo distribuicdo radial de pares g(r),
perfis de densidade em uma e duas dimensdes e tenséo
interfacial a partir da integral da pressdo lateral
(equacéo 1) [2]:
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Equacdo 1. Tensao interfacial y.

Material e Metodos

Para a realizagdo das simulacbes deste trabalho
utilizamos o pacote de dindmica molecular classica
LAMMPS, no qual criamos sistemas organizados como
na figura 1.

Figura 1. Posi¢es iniciais do polimero PPP com o grafeno.

Cada simulacdo consistiu em duas etapas, a primeira
estabilizacdo dos polimeros a uma temperatura de 300k
e pressdo de 1 atmosfera utilizando o ensamble NPT
com acoplamento da pressdo anisobarica e a segunda
etapa obtencdo de dados utilizando o ensamble NVT,
onde calculamos os perfis de densidade e as
componentes diagonais do tensor presséo para o calculo
da tensao interfacial.

Para o célculo da funcéo distribuicdo radial de pares e
visualizacdo dos sistemas utilizamos o pacote VMD.
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Resultados e Discussao

Com a adicao do grafeno/oxido de grafeno vemos uma
grande diferenca na organizacdo dos polimeros quando
comparamos os perfis de densidade para ambos os
sistemas (figura 2).
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Figura 2. Perfis de densidade dos sistemas grafeno-PPP e PPP.

A principal parte deste trabalho foi o calculo da
molhabilidade dos polimeros com as superficies de
grafeno e oxido de grafeno através do célculo da tenséo
interfacial, no qual um menor valor em indica uma maior
afinidade entre as moléculas.

Tabela 1. Tens&o interfacial y para os sistemas PPP.

Temperatura(k) | PPPc (103 N/m) PPPoc (103 N/m)
300 1513.9 481.75
350 1505.1 427.86
400 1311.0 177.20

Conclusao ou Conclusoes

De maneira geral os polimeros apresentam um maior
grau de organizacao quando juntos a uma superficie de
grafeno/oxido de grafeno e também apresentam uma
maior afinidade ao oxido de grafeno.
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