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O que é Matéria [Condensada] Mole?

Fonte: APS
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Como nós estudamos Matéria Mole?

Fonte: APS

Relações entre 
● dinâmica
●  termodinâmica
●  estrutura
●  COMPETIÇÕES

MODELAGEM

MOLECULAR



Escalas de Tempo e Tamanho



Escalas de Tempo e Tamanho



Dinâmica Molecular [Clássica]
(ou MRUV com nome chique)



Dinâmica Molecular [Clássica]

ESPResSo 
An Extensible Simulation Package for Research on Soft Matter Systems

espressomd.org
lammps.org



Dinâmica Molecular [Clássica]

Códigos desenvolvidos no grupo 

Análise Estatística 
de Dados Obtidos 

Onfly

Análise de 
Trajetórias

Programas de MD 
e Monte Carlo

Análise Estrutural
JPCM 34, 024002 (2022)

Análise Dinâmica
trajpy



Nanofluídica & Nanomateriais

Passagem de íons em canais iônicos



Nanofluídica

https://docs.google.com/file/d/1JtlkctP-6rIq004nd7z00Z3rp-Puz4m_/preview


Nanofluídica

https://docs.google.com/file/d/1JtlkctP-6rIq004nd7z00Z3rp-Puz4m_/preview


Nanofluídica
O modelo só funciona se a viscosidade 
dentro do canal é maior que fora (?!)

→ Estudar água nanoconfinada deve 
ajudar a entender isso

https://docs.google.com/file/d/1JtlkctP-6rIq004nd7z00Z3rp-Puz4m_/preview


Nanofluídica

→ Difusão, fluxo e fator de aumento de fluxo aumentam no confinamento extremo 
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Nanofluídica

Viscosidade deve diminuir. Certo? 
Depende…

→ Hidrofobicidade
→ Tamanho do Poro.
.
.



Coloides & Nanomateriais
→ Self-Assembly ou Lego Molecular



Coloides & Nanomateriais
→ Self-Assembly ou Lego Molecular



Da Ciência Básica pra Aplicada

Desastre da Samarco - Rio Doce Desastre da Vale - Rio Paraopeba



Nanofluídica 

https://docs.google.com/file/d/1-g_2tIPP5hMAPEvbI9zBlUbNB_8wZcng/preview


Nanomateriais



Nanomateriais

Processo de Obtenção de Estruturas Tridimensionais baseadas em 
Grafeno. C. F. Matos, M. B. Leão and JRB.  
Patente: Privilégio de Inovação. Número do registro: BR10202001005,  
Instituição de registro: INPI – Instituto Nacional da Propriedade 
Industrial. Depósito: 20/05/2020



Nanomateriais

Processo de Obtenção de Macrostruturas Porosas de Grafeno e Partículas de Prata. C. F. Matos, P. C. C. da Rosa and 
JRB.  Patente: Privilégio de Inovação. Número do registro: BR10202001803,  Instituição de registro: INPI – Instituto 
Nacional da Propriedade Industrial. Depósito PCT: 03/09/2020



Nanomateriais & Nanofluídica

→ Metais Pesados
→ Óleo
→ Corantes
→ Fármacos
→ SarsCov2
→ Agrotóxicos
→ Hormônios
→ Cafeína



Até aqui...

→ Como coisas andam em lugares muito 
apertados

→ Como coisas pequenas grudam e 
desgrudam

Classical Leap → Sistemas Biológicos



Difundindo em lugares apertados

http://www.youtube.com/watch?v=Y3g8DGcAUH4


Células na Matriz Extra-Celular

Phase-Field Model

Dissipative Particle Dynamics Model

https://docs.google.com/file/d/1Xc1ArQbFozJEaDngt72TrbL1DVWA9w4w/preview


Macromolecular Crowding



Macromolecular Crowding

Tortuosidade



Câncer Gástrico Difuso

https://docs.google.com/file/d/1Om9gsdiaVhGdGomRY75adEnQq0vmTyid/preview
https://docs.google.com/file/d/142JfAwFzwL-TPXVsKaQRlWS7qbBl6gwM/preview


Até aqui...

→ Como coisas e biocoisas andam em lugares 
muito apertados

→ Como coisas e biocoisas grudam e 
desgrudam

Quantum Leap → Como coisas grudam no 
espaço!



PAHs
Os Hidrocarbonetos Aromáticos Policíclicos (PAHs) 
constituem uma família de compostos caracterizada por 
possuírem 2 ou mais anéis aromáticos condensados. 
Wikipédia

→ Material pré-biótico em condições extremas

Astroquímica Pré-biótica e formação de moléculas 
de interesse para a Astrobiologia

https://pt.wikipedia.org/wiki/Hidrocarbonetos_arom%C3%A1ticos_polic%C3%ADclicos
https://pt.wikipedia.org/wiki/Hidrocarbonetos_arom%C3%A1ticos_polic%C3%ADclicos


PAHs no centro de galáxias ativas
   

Topo-esquerda é uma imagem de PAH observada 
com o telescópio Spitzer. Topo-direita é uma 
imagem no UV observada com o telescópio Hubble e 
o abaixo-direito é a mesma imagem com um filtro 
gaussiano para simular a resolução angular da 
imagem do Spizter. Abaixo-esquerda é a imagem da 
molécula de H2 observado com o telescópio VLT no 
infravermelho próximo. Norte está para cima e leste 
está para a esquerda.*

*Foi o que a Dinalva me disse



Self-Assembly de Benzeno em Condições Extremas
→ Primeiro passo: um modelo simples de 
benzeno [Physica A 537 122679 (2020). ]
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Self-Assembly de Benzeno em Condições Extremas
→ Primeiro passo: um modelo simples de 
benzeno [Physica A 537 122679 (2020). ]

→ Segundo passo: colocar pra rodar

→ Terceiro passo: construir o ferramental 
necessário para a análise dos dados e 
trajetórias (em progresso)

→ Quarto passo: incluir reações químicas
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