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Resumo

A formacéo de filmes por Layer by Layer (LbL) é pratica e versatil, e consiste na adsorcéo sequencial de
polieletrélitos de cargas opostas em um substrato carregado. O objetivo central deste trabalho foi avaliar,
por meio da simulacdo molecular, a influéncia da carga dos polieletrélitos na formacdo de filmes

multicamadas, que possui, experimentalmente,

relacdo direta com o pH do meio. Adotou-se um

planejamento fatorial 241, com ponto central, e os parametros da simulacdo sdo os mesmos utilizados no
trabalho de Abu-Sharkh (2006). Ademais, foram estudados o nimero de moléculas adsorvidas por camada,
a espessura do filme e a distribuicdo das espécies em fungéo desta.
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Introducédo |

A técnica para construgdo de filmes multicamadas
de polieletrélitos foi proposta por Decher (1) na
década de 90. Apesar da existéncia de diversos
trabalhos experimentais (2, 3), a area carece de
pesquisas para elucidar questdes relativas a
aspectos moleculares, como interpenetracédo
entre camadas, estabilidade do filme e interacdes
moleculares, colocando a perspectiva da
simulag&o molecular em papel de destaque.
Abu-Sharkh (4, 5) realizou simulacdes com
cadeia de até 128 mondmeros e densidade de
carga variando entre 0,5 e 1. Entretanto, um
tépico ainda ndo abordado é a assimetria de
densidade de cargas e do comprimento da cadeia
dos polieletrélitos. O presente trabalho aborda
tais questdes e amplia as faixas das variaveis
estudadas: o comprimento das cadeias varia
entre 32 e 256 mondmeros, enquanto a
densidade de carga esté entre 0,125 e 1.

Resultados e Discussdo |

Os resultados para a presente pesquisa ainda
estdo em processo de obtencéo. Acerca da
metodologia experimental, ressalta-se que o
tempo médio para a deposi¢do de uma camada
torna possivel a construcéo dos filmes propostos
com 0S recursos computacionais disponiveis.

E importante ressaltar que se comprovou a
aplicagdo dos parametros de interagdo adotados
por Abu-Sharkh (5) para moléculas com o dobro
do nimero de mon6meros daquelas usadas em
seu trabalho, permitindo simula¢cdes mais
fidedignas a realidade.

Figura 1. Sistema antes e depois da primeira
deposicao (32 monémeros, 100% carregado).

Conclusoes

As informag0fes obtidas melhoram o entendimento
da formacdo dos nanofilmes, ajudando a controlar
a abordagem “bottom-up” do LbL.
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