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INTRODUÇÃO
Os polímeros desempenham um papel central na sociedade moderna. Do ponto 

de vista químico, são substâncias de cadeia longa compostas por unidades estruturais 
menores que se repetem. Essas macromoléculas possuem propriedades físicas e 
químicas únicas, decorrentes, em grande parte, das interações intramoleculares e 
intermoleculares presentes. Sua relevância está associada a uma ampla variedade de 
aplicações em setores como medicina, indústria automotiva, eletrônica, embalagens 
e construção civil, entre muitos outros.

Os compostos poliméricos são estudados em diversas áreas. Na medicina, os 
polímeros têm sido utilizados na fabricação de dispositivos biomédicos. Materiais 
poliméricos com características como biocompatibilidade e mecanismos de degradação 
controlada permitem a produção de próteses, implantes e sistemas personalizados 
de liberação de medicamentos, ajustados às necessidades dos pacientes. A pesquisa 
em polímeros biomédicos tem se concentrado no desenvolvimento de materiais 
que imitam as propriedades da matriz extracelular, promovendo a adesão celular 
e facilitando a regeneração de tecidos [1].

Na indústria automotiva, a química dos polímeros é explorada na criação de 
materiais leves e resistentes. A incorporação de reforços fibrosos, como fibras de 
carbono, e a utilização de compósitos poliméricos proporcionam uma combinação 
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adequada de propriedades mecânicas, como alta resistência à tração e rigidez. Esses 
materiais oferecem vantagens significativas em relação aos materiais tradicionais, 
como aço e alumínio, contribuindo para a redução de peso, o aumento da eficiência 
energética e a diminuição do impacto ambiental. Além disso, a utilização de polímeros 
termoplásticos na fabricação de componentes automotivos permite maior liberdade 
de design, otimizando a funcionalidade e a estética dos veículos [2].

Na eletrônica, o estudo dos polímeros desempenha papel crucial, principalmente 
no desenvolvimento de dispositivos eletrônicos flexíveis. Polímeros condutores, como 
o poli(3,4-etilenodioxitiofeno):poli(estireno sulfonato) (PEDOT:PSS), são utilizados 
como materiais de revestimento condutor em circuitos impressos flexíveis. Esses 
materiais apresentam alta flexibilidade e, na presença de dopantes, tornam-se bons 
condutores, permitindo a fabricação de dispositivos eletrônicos mais leves, portáteis 
e até mesmo vestíveis. Além disso, a pesquisa em polímeros semicondutores tem 
como objetivo desenvolver materiais com propriedades eletrônicas adequadas para 
aplicações em células solares, transistores orgânicos e displays flexíveis, entre várias 
outras possibilidades [3].

Na área de embalagens, a química dos polímeros é empregada para criar 
materiais com propriedades de barreira adequadas. Polímeros como o polietileno 
de baixa densidade (PEBD) e o polipropileno (PP) são amplamente utilizados devido 
às suas excelentes propriedades de barreira ao oxigênio e à umidade. O polietileno 
tereftalato (PET) também é amplamente utilizado nesse setor, sendo o principal 
material empregado na produção de embalagens para bebidas carbonatadas. A 
pesquisa em embalagens sustentáveis tem buscado o desenvolvimento de polímeros 
biodegradáveis e a implementação de estratégias eficientes de reciclagem, visando 
reduzir o impacto ambiental gerado pelo descarte desses materiais no pós-consumo 
[4].

Na construção civil, a utilização de polímeros modificados como aditivos em 
concretos e argamassas melhora suas propriedades mecânicas. Compostos poliméricos 
também são utilizados como agentes impermeabilizantes em estruturas. Além disso, 
polímeros como o poliestireno expandido (EPS) são amplamente empregados no 
isolamento térmico e acústico de edificações. Existem, ainda, estudos voltados ao 
desenvolvimento de soluções como a incorporação de materiais poliméricos oriundos 
de descarte em agregados para concreto, mantendo as características mecânicas e 
reduzindo o peso final da estrutura [5].

Estudos voltados à conversão e ao armazenamento de energia também estão 
em foco. A utilização de polímeros para armazenamento de energia envolve o 
desenvolvimento de materiais condutores e semicondutores, utilizados, por exemplo, 
na produção de baterias recarregáveis com maior durabilidade e menor custo. Além 
disso, a pesquisa em células solares orgânicas baseadas em polímeros tem ganhado 
cada vez mais espaço, e os resultados são promissores [6].
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Os polímeros também são amplamente utilizados no meio agrícola. Dentre as 
várias aplicações, destaca-se a produção de filmes plásticos utilizados, por exemplo, na 
cobertura de estufas empregadas no cultivo e beneficiamento de diversos produtos. 
Esses filmes normalmente são produzidos a partir de polímeros como o polietileno 
de baixa densidade (PEBD) e o polietileno de alta densidade (PEAD), que oferecem 
transparência, resistência mecânica e proteção contra raios UV. Além disso, alguns 
filmes poliméricos podem ser utilizados como cobertura morta, com o intuito de 
preservar a umidade do solo e prevenir o crescimento de ervas daninhas [7].

De maneira geral, os polímeros ganharam notoriedade devido às suas 
características físicas e químicas. Dessa forma, grande parte dos estudos recentes 
relacionados a esses materiais busca entender, explicar, desenvolver e aprimorar 
tais propriedades. Para isso, podem ser empregadas abordagens experimentais, por 
meio do uso de materiais e equipamentos adequados para a obtenção de dados em 
laboratório, ou ainda abordagens computacionais, que modelam in silico o sistema 
de interesse e obtêm dados por meio de cálculos computacionais.

A modelagem molecular é uma ferramenta poderosa que permite obter uma 
compreensão mais profunda da estrutura, das propriedades e do comportamento 
de moléculas simples e de macromoléculas complexas. Os métodos computacionais 
vêm sendo utilizados com sucesso em sistemas biológicos há bastante tempo e 
apresentam boa precisão na obtenção de dados acerca de um sistema. Um exemplo 
é o trabalho de [8], que resume as aplicações de vários métodos de modelagem 
molecular no estudo de estrogênios e xenoestrogênios.

Outros estudos frequentemente relatados estão relacionados ao planejamento 
e ao projeto de novas moléculas com atividade inibitória sobre diversas enzimas, 
bem como de moléculas capazes de interagir com proteínas, podendo ser utilizadas 
no tratamento de diferentes doenças. Um exemplo recente foi a utilização de 
métodos computacionais na tentativa de encontrar ou planejar moléculas ativas 
para o tratamento da síndrome respiratória aguda grave causada pelo SARS-CoV-2, 
que gerou um surto considerado oficialmente uma pandemia pela Organização 
Mundial da Saúde (OMS) em março de 2020 [9].

No desenvolvimento de células fotovoltaicas orgânicas, a química computacional 
também desempenha papel de grande importância. Métodos como a teoria do 
funcional da densidade (DFT), a DFT dependente do tempo (TD-DFT) e até mesmo 
a dinâmica molecular (DM) são capazes de fornecer uma série de dados relevantes 
para o entendimento e o desenvolvimento desses materiais [10].

A química computacional também vem auxiliando na descoberta e na 
compreensão de novos materiais capazes de atuar como fotocatalisadores orgânicos, 
que podem ser utilizados para diversas finalidades, como, por exemplo, a síntese de 
combustíveis renováveis, conforme discutido por [11].
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O estudo de materiais poliméricos também é amplamente beneficiado pelo 
uso de métodos computacionais. Vários aspectos podem ser analisados, desde a 
síntese até a degradação dessas substâncias. Trabalhos relacionados a processos 
de degradação de polímeros naturais e sintéticos pela ação de metaloenzimas são 
apresentados por [12] e indicam a importância dos métodos computacionais na 
obtenção de dados e no entendimento do processo.

Propriedades físicas e químicas de polímeros podem ser obtidas por meio de 
métodos computacionais, sejam eles clássicos ou quânticos. Uma grande variedade 
de métodos está disponível, e cada um pode fornecer informações relevantes sobre 
diferentes aspectos dos materiais poliméricos. Por exemplo, métodos clássicos, 
como a dinâmica molecular, permitem simular o comportamento dos polímeros 
em diferentes condições de temperatura e pressão, fornecendo informações sobre 
estabilidade estrutural, propriedades mecânicas e difusão molecular.

Por outro lado, métodos quânticos, como a teoria do funcional da densidade 
(DFT), podem ser utilizados para investigar propriedades eletrônicas, energéticas 
e a reatividade química dos polímeros em nível molecular. Essas abordagens 
computacionais permitem estudar a interação entre os átomos constituintes do 
polímero, compreender as ligações químicas e prever propriedades como energia 
de ligação, espectros vibracionais e polarizabilidade.

O uso de modelagem teórica e de métodos de simulação, como a dinâmica 
molecular, tem permitido análises mais precisas da conformação das cadeias, das 
interações poliméricas e da resposta a diferentes estímulos físico-químicos. Por meio 
desses métodos, é possível prever o raio de giro, o fator de forma e o comportamento 
termodinâmico dos sistemas, bem como estimar propriedades que, em alguns 
casos, são de difícil acesso experimental. A integração entre os dados simulados e 
os resultados experimentais contribui decisivamente para o avanço da concepção 
racional de soluções poliméricas para aplicações multifuncionais [13].

As simulações computacionais, especialmente os métodos de dinâmica molecular, 
têm sido empregadas com sucesso na previsão do comportamento térmico de 
polímeros. Os modelos teóricos permitem acompanhar a mobilidade das cadeias, 
a variação da energia de interação e os rearranjos estruturais frente ao aumento 
gradual da temperatura. Parâmetros como volume específico, densidade, raio de 
giro e energia de Coulomb podem ser correlacionados com dados experimentais, 
validando os modelos propostos. Essa abordagem amplia a precisão da engenharia 
de materiais, permitindo a projeção de propriedades térmicas antes mesmo da 
síntese do polímero em laboratório.

Do ponto de vista aplicado, o domínio sobre o comportamento térmico 
dos polímeros influencia diretamente sua seleção para uso em setores como o 
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aeroespacial, o automotivo, o biomédico e o eletrônico. Materiais expostos a ciclos 
térmicos exigem estabilidade em pontos críticos, como Tg (transição vítrea) e Tm 
(temperatura de fusão), enquanto aplicações que envolvem exposição constante ao 
calor requerem formulações que resistam ao processo de oxidação e à ruptura das 
cadeias. A confiabilidade, a durabilidade e a eficiência de componentes poliméricos 
dependem do equilíbrio entre a estabilidade térmica e as demais propriedades 
funcionais da formulação [14].

Essas características tornam o estudo do comportamento térmico um eixo 
central na caracterização e no desenvolvimento de novos materiais poliméricos. 
A interpretação dos efeitos da temperatura sobre os polímeros é essencial não 
apenas na fase de concepção do produto, mas também em etapas posteriores, como 
produção, armazenamento e descarte. A integração entre teoria, simulação e ensaios 
térmicos experimentais proporciona uma compreensão abrangente, capaz de guiar 
a formulação de materiais sob medida para demandas específicas da indústria, 
sempre considerando fatores como eficiência térmica, segurança e sustentabilidade.

O entendimento das respostas estruturais ao aquecimento e ao resfriamento, 
das variações energéticas e das mudanças conformacionais permite a construção 
de modelos moleculares mais robustos e preditivos. Nesse contexto, a química 
computacional emerge como uma ferramenta estratégica para simular propriedades 
térmicas, prever comportamentos em diferentes condições e extrapolar resultados para 
sistemas complexos com elevado custo experimental. Dessa forma, o comportamento 
térmico dos polímeros não se limita a um fenômeno físico observável, mas constitui 
um conjunto de parâmetros que orienta e valida abordagens computacionais 
aplicadas ao estudo avançado de materiais macromoleculares.

QUÍMICA COMPUTACIONAL
A Química Computacional é uma área que tem por objetivo utilizar recursos 

computacionais para aplicar teorias químicas e obter dados sobre sistemas moleculares. 
Por meio dela, é possível manipular estruturas, estudar reações químicas e estabelecer 
relações entre estruturas formadas por átomos e propriedades macroscópicas da 
matéria [15]. Essa abordagem tem se mostrado cada vez mais relevante, especialmente 
diante da crescente complexidade dos sistemas estudados e da necessidade de 
métodos que complementem os dados experimentais.

Com o passar dos anos, houve um avanço significativo na tecnologia, o que 
possibilitou o acesso a computadores com maior capacidade de processamento. Isso 
permite a realização de cálculos mais precisos e em menor tempo, com resultados 
que se aproximam dos obtidos por métodos experimentais [16,17]. Essa evolução 
contribuiu para a consolidação da Química Computacional como ferramenta essencial 
na pesquisa científica, ampliando seu uso em diversas áreas como química medicinal, 
ciência dos materiais e bioquímica.
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Um sistema químico pode ser tratado computacionalmente por meio de 
dois modelos básicos: os métodos clássicos e os métodos quânticos. Os métodos 
clássicos, como a mecânica molecular, utilizam leis da física clássica para descrever 
o comportamento das moléculas e são indicados para sistemas maiores, como 
proteínas e polímeros. Já os métodos quânticos, como a mecânica quântica ab initio 
e a teoria do funcional da densidade (DFT), permitem uma descrição mais detalhada 
das interações eletrônicas e são aplicados em estudos de reatividade, propriedades 
eletrônicas e espectroscopia [18].

Figura 1 - Principais formas de tratar um sistema de forma computacional

A escolha entre os métodos depende do tipo de sistema e da informação que se 
deseja obter. Métodos clássicos são mais eficientes em termos de tempo e recursos 
computacionais, mas não conseguem representar com precisão fenômenos que 
envolvem transferência de carga ou quebra de ligações químicas. Por outro lado, os 
métodos quânticos oferecem maior precisão, embora demandem mais tempo de 
processamento e capacidade computacional. Em muitos casos, é possível combinar 
os dois modelos por meio de abordagens híbridas, como os métodos QM/MM, que 
permitem estudar sistemas complexos com equilíbrio entre precisão e eficiência.

A distinção entre os modelos clássicos e quânticos é importante para orientar a 
escolha metodológica adequada, considerando as limitações e potencialidades de 
cada abordagem. Essa compreensão permite adaptar os métodos às necessidades 
específicas de cada estudo, seja na investigação de mecanismos reacionais, na predição 
de propriedades físico-químicas ou na modelagem de interações intermoleculares.

MÉTODOS AB INITIO
Com o desenvolvimento da mecânica quântica, tornaram-se possíveis abordagens 

teóricas capazes de descrever sistemas atômicos e moleculares a partir de sua estrutura 
eletrônica. Esses métodos são denominados ab initio, pois se fundamentam em 
princípios da física quântica e não dependem diretamente de parâmetros empíricos 
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ajustados para cada sistema específico. De modo geral, essas abordagens buscam 
determinar propriedades eletrônicas e energéticas por meio da resolução aproximada 
da equação de Schrödinger.

Para uma partícula, a equação de Schrödinger dependente do tempo pode ser 
representada pela Eq. 1. Nessa expressão, o operador Hamiltoniano, apresentado 
na Eq. 2, reúne as contribuições de energia cinética e energia potencial do sistema.

	 ĤΨ(r,t) = iℏ ∂Ψ(r,t)/∂t	 	 	 	 (Eq. 1)

	 Ĥ = -(ℏ²/2m)(∂²/∂x² + ∂²/∂y² + ∂²/∂z²) + V(r)	 (Eq. 2)

Para sistemas multieletrônicos, entretanto, a solução exata da equação de 
Schrödinger torna-se inviável em razão do grande número de interações envolvidas e 
do elevado custo computacional. Por isso, métodos aproximados foram desenvolvidos 
para viabilizar o tratamento de moléculas e materiais de interesse químico. Ainda 
assim, o custo computacional dessas abordagens permanece elevado, o que 
normalmente restringe sua aplicação a sistemas de tamanho moderado.

Entre os principais métodos de estrutura eletrônica, destacam-se a teoria de 
Hartree-Fock (HF) e a Teoria do Funcional da Densidade (DFT, do inglês Density 
Functional Theory). No método Hartree-Fock, adota-se usualmente a aproximação 
de Born-Oppenheimer, segundo a qual o movimento dos núcleos e dos elétrons 
pode ser tratado separadamente. A descrição eletrônica é construída a partir de 
orbitais monoeletrônicos, e a função de onda total do sistema é representada, de 
forma aproximada, por um determinante de Slater.

	 f ̂ψᵢ = εᵢ ψᵢ	 	 	 	 	 (Eq. 3)

De forma geral, a equação de Hartree-Fock pode ser escrita como na Eq. 3, em que 
f̂ é o operador de Fock, ψi representa o orbital molecular do elétron i e εi corresponde 
à energia associada a esse orbital. Nessa formulação, cada elétron é tratado como 
se estivesse submetido a um campo médio gerado pelos demais elétrons. Assim, 
embora os efeitos de troca sejam considerados, a correlação eletrônica não é descrita 
de maneira explícita, o que constitui uma das principais limitações do método HF.



8

CA
PÍ

TU
LO

 1
Q

uí
m

ic
a 

Co
m

pu
ta

ci
on

al
 e

 E
st

ud
o 

de
 C

om
po

st
os

 P
ol

im
ér

ic
os

Com o objetivo de aumentar a precisão dos resultados, foram desenvolvidos 
os métodos pós-Hartree-Fock, que incorporam correções à descrição eletrônica 
obtida em HF. Entre eles, destacam-se o método de Interação de Configurações 
(Configuration Interaction, CI), que considera combinações de determinantes 
eletrônicos excitados, e o método de perturbação de Møller-Plesset de segunda 
ordem (MP2), que introduz correções associadas à correlação eletrônica. Em geral, 
esses métodos fornecem resultados mais precisos, porém com custo computacional 
ainda mais elevado.

A Teoria do Funcional da Densidade constitui uma das abordagens mais utilizadas 
na química computacional moderna. Seu formalismo está fundamentado nos 
teoremas de Hohenberg e Kohn, propostos em 1964, e nas equações de Kohn-
Sham, que permitem descrever o estado fundamental de sistemas multieletrônicos 
em termos da densidade eletrônica ρ(r), em vez da função de onda total. Essa 
característica torna o DFT particularmente atrativo para o estudo de sistemas maiores, 
como agregados poliméricos, sólidos, biomateriais, nanoestruturas e moléculas 
orgânicas e inorgânicas.

No formalismo de Kohn-Sham, a energia total do sistema é expressa como um 
funcional da densidade eletrônica, conforme a Eq. 4.

	 E[ρ] = Ts[ρ] + ∫ vext(r)ρ(r)dr + EH[ρ] + Exc[ρ]		 (Eq. 4)

Nessa expressão, Ts[ρ] representa a energia cinética do sistema de elétrons não 
interagentes; vext(r) corresponde ao potencial externo; EH[ρ] é o termo de Hartree, 
associado à repulsão coulombiana clássica; e Exc[ρ] é o funcional de troca-correlação, 
responsável por incorporar os efeitos quânticos não contemplados pelos demais 
termos. As expressões de Ts[ρ] e EH[ρ] podem ser escritas, respectivamente, como 
nas Eqs. 5 e 6.

	 Ts[ρ] = Σᵢ₌₁ᴺ ∫ φᵢ*(r)(-ℏ²/2m ∇²)φᵢ(r)dr	 	 (Eq. 5)

	 EH[ρ] = (e²/2) ∬ ρ(r)ρ(r′)/|r-r′| dr dr′	 	 (Eq. 6)

A principal vantagem do DFT reside no fato de que, em muitos casos, ele oferece 
bom equilíbrio entre custo computacional e qualidade dos resultados, o que explica 
seu amplo uso em estudos de estrutura eletrônica molecular e de propriedades de 
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materiais. No entanto, a precisão dessa abordagem depende da escolha adequada 
do funcional de troca-correlação, e limitações ainda podem ser observadas em 
sistemas com forte delocalização eletrônica, quebra de simetria de spin ou caráter 
multiconfiguracional.

Dessa forma, os métodos ab initio constituem ferramentas fundamentais 
para a investigação da estrutura eletrônica da matéria, permitindo a obtenção de 
informações relevantes sobre propriedades energéticas, geométricas e eletrônicas 
de sistemas químicos. A escolha entre HF, métodos pós-HF e DFT depende, em geral, 
do compromisso desejado entre custo computacional e precisão dos resultados.

MÉTODOS SEMIEMPÍRICOS
Os métodos semiempíricos são métodos quânticos baseados, em sua maioria, 

no formalismo de Hartree-Fock, mas envolvem diversas aproximações e utilizam 
alguns parâmetros obtidos a partir de dados empíricos. Esses métodos são muito 
importantes em química computacional para o tratamento de grandes moléculas, nas 
quais métodos Hartree-Fock completos ou DFT apresentam alto custo computacional, 
mas o resultado desejado depende da consideração da estrutura eletrônica dos 
átomos do sistema. O uso de parâmetros empíricos permite a inclusão de efeitos de 
correlação eletrônica nesses métodos. Dessa forma, cálculos semiempíricos podem 
apresentar grande correlação com dados experimentais, sendo, em alguns casos, 
superiores aos resultados obtidos pelo método HF completo [19].

Um dos primeiros métodos semiempíricos desenvolvidos está associado à 
figura de John Pople, laureado com o Prêmio Nobel de Química de 1998 pelo 
desenvolvimento de métodos computacionais em química quântica [20]. O método 
CNDO (do inglês Completed Neglect of Differential Overlap) desconsidera os 
orbitais de sobreposição. Isso torna o cálculo bem menos custoso do ponto de 
vista computacional, possibilitando a obtenção de resultados para sistemas maiores 
em tempo significativamente menor quando comparado ao método HF completo.

Atualmente, estão disponíveis vários métodos semiempíricos, como AM1 [21], 
PM6 [22], PM7 [23] e RM1 [24], dentre outros, com destaque para o método RM1 
(Recife Model 1), desenvolvido por um grupo de pesquisa brasileiro.

Com a aplicação dessas teorias e a criação desses métodos, vários programas 
de computador foram desenvolvidos, agrupando uma série de funções com a 
finalidade de obter dados sobre os mais variados sistemas. Programas como ORCA 
[25] e MOPAC [26] reúnem alguns dos principais métodos semiempíricos que vêm 
sendo utilizados em diversos trabalhos, variando desde estudos de sistemas de 
interesse biológico [27] até sistemas poliméricos [28].
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MÉTODOS CLÁSSICOS
No método clássico, o sistema é tratado como um conjunto de átomos ligados, 

sem que seja considerada a estrutura eletrônica desses átomos. Isso é razoável, 
pois parâmetros associados a um determinado conjunto de átomos permanecem 
constantes desde que sejam mantidas características como o tipo de espécies 
envolvidas e a hibridação de cada uma delas.

Dentro do modelo clássico, existe o processo chamado mecânica molecular 
(MM), em que são utilizados campos de força contendo um conjunto de informações, 
dentre as quais podem ser citados comprimentos de ligação, ângulos, diedros entre 
átomos, constantes de força e parâmetros para a representação de interações 
eletrostáticas. Esses parâmetros são usados em uma sequência de cálculos para 
a minimização da energia do sistema, a fim de obter estruturas estáveis, além de 
predizer o comportamento energético da interação entre os componentes do sistema.

	 Eq. 5

O termo  refere-se à energia potencial de ligação, que descreve a interação 
entre dois átomos ligados por meio de um potencial harmônico [29].

				    Eq. 6

O termo  incorpora a energia potencial angular. Esse potencial 
também é descrito como um potencial harmônico e, portanto, pode ser tratado 
matematicamente por meio da aplicação da lei de Hooke, na qual se mede a variação 
do ângulo formado por um conjunto de três átomos consecutivos ligados em relação 
a um valor de referência. A descrição matemática aplicada pode ser apresentada 
na Eq. 7 [29].

				    Eq. 7

A energia potencial torcional é incorporada pelo termo  e representa 
a rotação da estrutura, normalmente em torno de ligações simples presentes na 
molécula. Matematicamente, esse termo pode ser expresso como mostrado na Eq. 
8 [29].
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	 Eq. 8

As interações não ligadas, representadas pelo termo  são incorporadas 
por meio da soma de dois outros termos: a energia potencial de Lennard-Jones e 
a energia potencial eletrostática. Combinando esses tipos de interação, podemos 
escrever matematicamente a Eq. 9 [29].

	 Eq. 9

Por meio desse conjunto de equações, é possível determinar a energia 
potencial total do sistema em estudo. Esse cálculo pode ser usado em algoritmos 
que promovem a otimização estrutural de um dado sistema ou até mesmo uma 
análise conformacional.

Para garantir bons resultados com métodos de mecânica molecular, é necessária 
a escolha do campo de força adequado para tratar o sistema desejado. O campo 
de força reúne o conjunto de equações e parâmetros necessários à realização dos 
cálculos de energia do sistema e, a partir desses cálculos, outros algoritmos podem 
ser aplicados com diversas finalidades. Caso o conjunto de parâmetros não descreva 
bem o sistema, os resultados obtidos se distanciarão daqueles que seriam observados 
experimentalmente [30].

Os campos de força podem tratar os átomos de forma individual ou considerar 
um conjunto de átomos como uma única partícula, a fim de reduzir o tempo 
computacional necessário para a obtenção dos resultados. A escolha da abordagem 
a ser utilizada depende de cada sistema e dos dados que se deseja obter [30].

Ao longo do tempo, vários campos de força foram desenvolvidos para as mais 
diversas aplicações. Dentre eles, podem ser citados UFF, MMFF, CHARMM, AMBER, 
GROMOS e OPLS, entre outros. Apesar de terem sido desenvolvidos com um propósito 
inicial específico, a aplicação de um determinado campo de força pode ser expandida 
para vários outros sistemas. No entanto, é preciso cautela para garantir que o sistema 
esteja sendo bem representado, e validações devem ser realizadas [30].

O campo de força OPLS-AA vem sendo amplamente utilizado em diversos 
trabalhos e, dessa forma, testado em muitos sistemas, com uma grande variedade 
de compostos orgânicos, incluindo alcanos, alcenos, álcoois, éteres, acetais, tióis, 
sulfetos, dissulfetos, aldeídos, cetonas e amidas [30,31].
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Outra aplicação bastante conhecida e amplamente utilizada dos métodos clássicos 
é a dinâmica molecular (DM) [32]. Nessa técnica, é necessário o conhecimento do 
potencial de interação intramolecular e intermolecular, e o movimento das partículas 
ao longo do tempo é descrito por meio das equações clássicas do movimento para 
cada uma das partículas que compõem o sistema.

Estudos de dinâmica molecular são aplicados a vários tipos de sistemas, com a 
limitação de não fornecer dados relacionados à natureza eletrônica dos componentes 
do sistema. Ainda assim, a dinâmica molecular vem sendo aplicada com êxito 
em diversas áreas, fornecendo resultados capazes de auxiliar, por exemplo, no 
desenvolvimento de fármacos [33–35][[CIT2]][[CIT3]]. Nesses estudos, avalia-se, 
dentre outros aspectos, a capacidade de uma determinada substância interagir 
com sítios ativos de um alvo molecular específico.

Recentemente, a utilização da dinâmica molecular no estudo de compostos 
poliméricos vem sendo explorada, e bons resultados têm sido obtidos. Na tentativa 
de obter substitutos biodegradáveis para polímeros, estudos utilizando dinâmica 
molecular podem ser realizados a fim de comparar propriedades químicas e mecânicas 
do material [36].

ESTUDO COMPUTACIONAL DE SISTEMAS POLIMÉRICOS
O estudo computacional de sistemas poliméricos tem se consolidado como uma 

ferramenta essencial para a análise aprofundada de suas propriedades moleculares 
e macroscópicas. A aplicação de métodos teóricos e simulações permite prever o 
comportamento desses materiais em diferentes condições, contribuindo diretamente 
para o desenvolvimento de estruturas com características específicas, conforme 
apontado por [36].

As propriedades dos polímeros, como flexibilidade, resistência e estabilidade 
térmica, resultam de interações complexas entre suas cadeias e grupos funcionais. 
A modelagem computacional possibilita investigar essas características em nível 
molecular, oferecendo uma alternativa eficiente aos métodos experimentais, como 
discutido por [35].

Entre as técnicas mais empregadas, destaca-se a dinâmica molecular, que simula 
o movimento dos átomos ao longo do tempo. Essa abordagem tem sido aplicada 
com sucesso em estudos de polímeros biodegradáveis, sistemas voltados para 
aplicações biomédicas e interações com superfícies metálicas ou cerâmicas. Esses 
estudos contribuem para o desenvolvimento de adesivos, revestimentos funcionais 
e materiais compósitos, conforme evidenciado por [34] e [33].
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Além da dinâmica molecular, métodos quânticos como a Teoria do Funcional 
da Densidade (DFT) são utilizados para investigar propriedades eletrônicas dos 
polímeros. A DFT permite calcular a distribuição de carga, os orbitais moleculares e a 
reatividade química, sendo particularmente útil em estudos de materiais condutores 
e semicondutores, como demonstrado por [25].

Métodos semiempíricos, como PM6, PM7 e RM1, também são empregados 
quando se busca reduzir o custo computacional sem comprometer a representação 
da estrutura eletrônica. Esses modelos têm apresentado boa correlação com dados 
experimentais em estudos envolvendo polímeros orgânicos e híbridos, conforme [24].

Para simulações em larga escala, os métodos clássicos baseados em campos de 
força são amplamente utilizados. Esses métodos tratam os átomos como esferas 
interativas e utilizam parâmetros ajustados para representar ligações, ângulos e 
interações não ligadas. Campos de força como OPLS-AA, CHARMM e AMBER são 
recorrentes em investigações de polímeros estruturais e funcionais, conforme [30].

A escolha adequada do campo de força é fundamental para garantir a fidelidade 
dos resultados. Parâmetros mal ajustados podem comprometer a precisão das 
simulações, distanciando os dados obtidos dos valores experimentais. Por essa 
razão, é comum realizar validações cruzadas entre simulações e experimentos, 
como apontado por [31].

Estudos recentes têm explorado abordagens híbridas que combinam métodos 
clássicos e quânticos, como os modelos QM/MM. Essa estratégia permite tratar 
regiões específicas do sistema com maior precisão, enquanto o restante é modelado 
de forma simplificada, otimizando o tempo de cálculo e mantendo a qualidade dos 
resultados, conforme [33].

Outra tendência emergente é a aplicação de inteligência artificial e aprendizado 
de máquina para acelerar simulações e prever propriedades de polímeros. Modelos 
treinados com dados simulados e experimentais têm sido utilizados para identificar 
padrões e propor novas estruturas com desempenho aprimorado, como maior 
resistência térmica ou biodegradabilidade, conforme [37].

A modelagem computacional também tem sido empregada na análise da 
degradação térmica e fotoquímica de polímeros, permitindo prever o comportamento 
dos materiais ao longo do tempo em diferentes ambientes. Essa abordagem contribui 
para o desenvolvimento de embalagens, revestimentos e dispositivos com maior 
durabilidade, como discutido por [35].

Além disso, simulações têm sido utilizadas para investigar a interação de 
polímeros com substâncias como fármacos, íons e solventes. Esses estudos auxiliam 
na compreensão de processos de adsorção, difusão e encapsulamento, fundamentais 
para aplicações em liberação controlada e membranas seletivas, conforme [34].
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Em síntese, o estudo computacional de sistemas poliméricos representa uma 
ferramenta poderosa para a ciência dos materiais. Ao permitir a análise detalhada 
de estruturas complexas e a predição de propriedades com base em fundamentos 
teóricos, essa abordagem complementa os métodos experimentais, reduz custos e 
impulsiona a inovação tecnológica em diversos setores, como destacado por [25].

Além de permitir a simulação do comportamento dinâmico das cadeias 
poliméricas, a dinâmica molecular possibilita a obtenção de diversos parâmetros 
físico-químicos fundamentais para a caracterização estrutural e energética dos 
sistemas. Entre as análises mais relevantes, destaca-se o cálculo da densidade, que 
fornece informações sobre o grau de compactação do sistema e pode indicar 
variações conformacionais ou mudanças de fase. O volume simulado, por sua vez, 
está diretamente relacionado à organização espacial das cadeias e à presença de 
regiões de empacotamento ou porosidade, sendo útil na avaliação de propriedades 
como permeabilidade e estabilidade mecânica [38].

A análise da distância quadrática média (RMSD) permite acompanhar a evolução 
estrutural do sistema ao longo do tempo, indicando o grau de flutuação das cadeias 
poliméricas em relação a uma conformação de referência. Valores elevados de RMSD 
podem sugerir instabilidade conformacional, enquanto valores baixos indicam 
manutenção da estrutura ao longo da simulação. Essa métrica é especialmente 
útil na comparação entre diferentes condições de simulação, como variações de 
temperatura ou presença de solventes [39].

As energias de interação também são parâmetros cruciais. A energia de Coulomb 
revela o impacto das interações eletrostáticas entre os átomos, sendo particularmente 
relevante em sistemas contendo grupos polares ou íons. Já a energia de van der 
Waals reflete as forças de dispersão e repulsão entre átomos próximos, influenciando 
diretamente o empacotamento das cadeias e a formação de agregados. A análise 
conjunta dessas energias permite avaliar a estabilidade do sistema e identificar regiões 
de interação preferencial, como sítios de adsorção ou domínios de encapsulamento 
[40].

Outro recurso importante disponível no GROMACS é o recozimento simulado 
(simulated annealing), uma técnica que consiste em variar gradualmente a temperatura 
do sistema ao longo da simulação, promovendo a exploração de diferentes estados 
conformacionais. Esse procedimento é útil para evitar que o sistema fique preso em 
mínimos locais de energia, permitindo que ele alcance configurações mais estáveis e 
representativas do equilíbrio termodinâmico. O recozimento é especialmente eficaz 
na otimização de estruturas iniciais e na investigação de transições conformacionais 
em polímeros flexíveis ou semicristalinos [41].
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Essas análises, quando integradas, oferecem uma visão abrangente do 
comportamento dos sistemas poliméricos em nível molecular, permitindo correlacionar 
propriedades estruturais, energéticas e dinâmicas com o desempenho funcional dos 
materiais. A capacidade de extrair esses dados com precisão reforça a importância 
da modelagem computacional como ferramenta complementar aos métodos 
experimentais, ampliando o entendimento dos mecanismos que regem a estabilidade, 
a reatividade e a funcionalidade dos polímeros em diferentes contextos [42].

FERRAMENTAS COMPUTACIONAIS PARA 
ESTUDO DE SISTEMAS POLIMÉRICOS
A simulação computacional de sistemas poliméricos exige ferramentas capazes 

de representar com precisão a complexidade estrutural, conformacional e dinâmica 
desses materiais. Embora existam pacotes consolidados para biomoléculas e sólidos 
cristalinos, como GROMACS, LAMMPS e AMBER, observa-se uma escassez de softwares 
especificamente voltados à modelagem de polímeros, sobretudo em contextos 
que envolvem elevada massa molar, polidispersidade e arquiteturas ramificadas ou 
reticuladas. Essa limitação tem sido destacada como um entrave para o avanço da 
química computacional aplicada à ciência dos polímeros [43].

A representação de polímeros com massas molares próximas às observadas 
experimentalmente é dificultada pelo custo computacional associado à simulação 
de sistemas com milhares ou milhões de átomos. Além disso, a parametrização de 
interações para cadeias longas e flexíveis exige rotinas específicas que nem sempre 
estão disponíveis em pacotes genéricos. Como alternativa, tem-se explorado o 
desenvolvimento de ferramentas dedicadas à construção de cadeias poliméricas com 
controle sobre o grau de polimerização, a arquitetura molecular e a conformação 
inicial. Essas ferramentas permitem simulações mais próximas das condições reais, 
ampliando a capacidade de previsão de propriedades estruturais, térmicas e mecânicas 
[44].

O desenvolvimento de softwares científicos voltados à modelagem de polímeros 
tem se beneficiado da disponibilidade de linguagens de programação como C++, 
Fortran e Python, que oferecem flexibilidade, desempenho e ampla compatibilidade 
com bibliotecas científicas. Códigos como HOOMD-blue, GALAMOST e extensões 
do LAMMPS têm sido utilizados para simulações coarse-grained e atomísticas de 
polímeros, permitindo a incorporação de modelos específicos para interações entre 
monômeros, efeitos de solvente e transições conformacionais.

Além das linguagens, o ambiente de desenvolvimento é favorecido por 
plataformas como GitHub, GitLab e Bitbucket, que permitem o versionamento de 
código, colaboração entre pesquisadores e disseminação de ferramentas em código 
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aberto. O uso de ambientes integrados de desenvolvimento (IDEs) como Visual Studio 
Code, PyCharm, Eclipse e Spyder tem contribuído para a organização de projetos 
científicos, integração com bibliotecas externas e depuração eficiente de algoritmos. 
Essas ferramentas tornam o processo de desenvolvimento mais acessível, mesmo 
para pesquisadores com formação predominantemente experimental.

Frameworks científicos como NumPy, SciPy, Matplotlib, MDAnalysis, OpenMM e 
ASE (Atomic Simulation Environment) oferecem suporte para operações matemáticas, 
análise de trajetórias, visualização de estruturas e controle termodinâmico. A 
integração entre esses frameworks e os motores de simulação permite a construção 
de pipelines completos para geração, simulação e análise de sistemas poliméricos. 
Essa modularidade tem sido apontada como um fator decisivo para a personalização 
de ferramentas e para a adaptação de modelos às necessidades específicas de cada 
estudo [45].

A construção de interfaces gráficas para softwares científicos tem sido viabilizada 
por frameworks como Qt, que oferece recursos avançados para o desenvolvimento 
de aplicações multiplataforma com visualização interativa, controle de parâmetros e 
integração com bibliotecas de simulação. O Qt é amplamente utilizado em projetos 
científicos por sua estabilidade, documentação extensa e compatibilidade com 
linguagens como C++ e Python (via PyQt ou Qt for Python). Sua aplicação em 
ferramentas voltadas à modelagem molecular permite a criação de ambientes 
intuitivos para geração de estruturas, execução de simulações e análise de resultados, 
contribuindo para a disseminação e usabilidade de soluções computacionais na 
área de polímeros.

A modelagem de sistemas poliméricos em escala molecular representa uma 
estratégia fundamental para compreender os mecanismos que determinam suas 
propriedades físico-químicas, estruturais e dinâmicas. A construção de modelos 
que reproduzam com fidelidade a massa molar, a arquitetura e a conformação das 
cadeias permitem investigar fenômenos como solubilidade, viscosidade, transições 
conformacionais e formação de estruturas supramoleculares. A articulação entre 
fundamentos teóricos e simulações computacionais tem ampliado a capacidade de 
prever o comportamento desses sistemas em diferentes regimes de concentração 
e condições ambientais, contribuindo para o desenvolvimento de materiais com 
funcionalidades específicas e para o entendimento de processos aplicados à indústria, 
à biotecnologia e à engenharia de superfícies.
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