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O método de dinâmica molecular clássica é uma ferramenta fundamental para a descrição das interações
dinâmicas em escala microscópica aplicável em diferentes tipos de sistemas nanoestruturados desenvolvidos em
nanociência. Em sua base teórica, as posições e velocidades atômicas assumidas pelos átomos e moléculas de um
sistema estudado são descritas pelas equações de movimento baseadas nas leis de Newton. Os fundamentos destas
equações acopladas a campos de forças interatômicos reativos cada vez mais robustos têm gerado uma grande
descrição teórica de fenômenos físicos, químicos, biológicos e de engenharia de materiais em escala nanométrica,
auxiliando o desenvolvimento da nanociência. Nesse contexto, este trabalho distingue-se por apresentar, de forma
sistemática e didática em língua portuguesa, os fundamentos da dinâmica molecular clássica reativa com ênfase no
campo de força interatômico ReaxFF (Reactive Force Field), incluindo maior detalhamento de sua implementação
computacional e a proposição de exemplos reproduzíveis aplicados a sistemas nanoestruturados. Atualmente,
o avanço desenvolvimento tecnológico de suportes computacionais cada vez mais sofisticados tem permitido
resultados significativos da dinâmica molecular clássica reativa de sistemas nanoestruturados na escala totalmente
atomística, onde as forças atuantes nos átomos e moléculas de um sistema são calculadas a partir dos movimentos
de partículas clássicas que são atualizadas em tempo real, à medida que suas trajetórias são geradas. Simulações
computacionais com uso do ferramental de dinâmica molecular clássica com uso de campos de forças interatômicos
reativos constituem o estado da arte da Física, Química, Biologia e engenharia de materiais em nanociência.
É uma ferramenta poderosa para análise microscópica em ciência dos materiais, compreensão de mecanismos
moleculares e reacionais, interações atomísticas de curto e longo alcance, identificação das propriedades físicas na
compreensão de comportamentos cinéticos de sistemas nanoestruturados não convencionais em nanociência. Este
trabalho teórico tem como objetivo fornecer os fundamentos teóricos da dinâmica molecular clássica reativa com
uso do campo de força interatômico reativo ReaxFF (Reactive Force Field). Assim, esperamos que este trabalho
venha a contribuir para orientar futuras gerações de cientistas computacionais em nanociência e nanotecnologia.
Palavras-chave: Dinâmica molecular clássica, campo de força interatômico reativo (ReaxFF), nanociência,
ciência dos materiais.

Classical molecular dynamics is a fundamental tool for describing dynamical interactions at the microscopic
scale, being applicable to different types of nanostructured systems developed in nanoscience. At its theoretical
foundation, the atomic positions and velocities of atoms and molecules in a given system are described by the
equations of motion based on Newton’s laws. The foundations of these equations, coupled with increasingly
robust reactive interatomic force fields, have enabled a comprehensive theoretical description of physical,
chemical, biological, and materials engineering phenomena at the nanometric scale, thereby supporting the
advancement of nanoscience. In this context, this work is distinguished by presenting, in a systematic and
didactic manner in the Portuguese language, the fundamentals of reactive classical molecular dynamics with
an emphasis on the ReaxFF (Reactive Force Field), including a more detailed description of its computational
implementation and the proposition of reproducible examples applied to nanostructured systems. Currently,
advances in increasingly sophisticated computational infrastructures have enabled significant results in reactive
classical molecular dynamics simulations of nanostructured systems at the fully atomistic scale, where the forces
acting on atoms and molecules are calculated from the motion of classical particles that are updated in real
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time as their trajectories evolve. Computational simulations using classical molecular dynamics tools combined
with reactive interatomic force fields represent the state of the art in Physics, Chemistry, Biology, and Materials
Engineering within nanoscience. This approach constitutes a powerful tool for microscopic analysis in materials
science, enabling the understanding of molecular and reaction mechanisms, short- and long-range atomistic
interactions, and the identification of physical properties governing the kinetic behavior of unconventional
nanostructured systems. This theoretical work aims to provide the theoretical foundations of reactive classical
molecular dynamics using the ReaxFF reactive interatomic force field. Thus, it is expected that this work will
contribute to guiding future generations of computational scientists in nanoscience and nanotechnology.
Keywords: Classical molecular dynamics, reactive interatomic force field (ReaxFF), nanoscience, materials
science.

1. Introdução

Em 29 de dezembro de 1959, o Professor Richard
Feynman (renomado cientista do século XX) ministrou
uma ilustre palestra no Instituto de Tecnologia da
Califórnia – Caltech intitulada: “There’s plenty of room
at the bottom”, o que significa “Há imenso espaço no
fundo”. Apresentou de forma genial um repto científico
que atravessou décadas. Apresentou sua visão científica
com propriedade intelectual científica formulada na base
da Física fundamental, nos apresentando genuinidade
holística, integrada e avançada [1]. Sua visão estava
lançada não apenas para os físicos, mas também para
químicos, biólogos, engenheiros e de maneira geral,
para a comunidade científica mundial que desenvolve
pesquisas em nanociência.

O Professor Richard Feynman deixou sua contribuição
nos dizendo que seria possível, em um futuro não tão
distante, desenhar e construir materiais átomo a átomo,
molécula a molécula, através de sua manipulação contro-
lada e organizada por meio dos avanços em microscopia
eletrônica [2], sem a violação das leis fundamentais da
Física. Em 1990, engenheiros da IBM em Zurique (Suíça)
depositaram átomos de Xe (xenônio) numa superfície de
Ni (níquel) [3, 4]. Um alcance da ciência e da técnica
científica, tornando-se realidade a previsão do renomado
cientista. Assim, a nanociência, a nanotecnologia e os
nanomateriais, se tornaram termos e conceitos regu-
lares em nosso cotidiano. Por exemplo, podemos usar
nossa imaginação e visualizar uma molécula de água
como uma esfera com diâmetro de aproximadamente
0,18 nm, adotando que 1 nm é 1 × 10−9 m. Este
formalismo nos mostra que, para qualquer partícula
que se situe abaixo de 1 nm, estamos manipulando
a matéria na escala atômica-molecular. Acima desta
escala, apresentamos os fundamentos da nanociência e,
assim, o nobre cientista Richard Feynman estava correto:
há muito espaço lá embaixo para manipulação de átomos
e moléculas. Portanto, nanomateriais organizados em
escala nanométrica, são materiais que apresentam em
sua composição química e estrutura fina, distâncias
características compreendidas entre 1–100 nm [5].

Ao estudo das propriedades físicas destes sistemas
nanoestruturados e novos materiais é dado o nome de
a nanociência [6]. O termo nanotecnologia pode ser defi-
nido como a capacidade de construir materiais e dispo-
sitivos eletrônicos funcionais com base na manipulação

controlada da matéria à escala nanoscópica (1–100 nm)
para futuras aplicações tecnológicas, analisando fenôme-
nos físicos nesta escala [7]. Essa definição teve princípio
numa conferência de engenharia em 1974, na qual o
Professor Norio Taniguchi (Tokyo University of Science)
apresentou uma investigação em semicondutores com
uso das técnicas de deposição de filmes e feixes de
energia de elevada precisão, controlando a matéria em
baixa dimensionalidade [8]. Logo, a nanociência e nano-
tecnologia surgiram como áreas científicas consolidadas,
com um conhecimento científico organizado e multidis-
ciplinarmente sistematizado nas áreas de física, química,
biologia e engenharia de materiais [9] (veja a Figura 1).
Na escala nanométrica, as fronteiras científicas diluem-
se em um ponto de vista de sistemas concretos como
material de estudo científico. Porém, a necessidade de
conhecimento transdisciplinar é fundamental para a
compreensão dos fenômenos científicos para inovação de
materiais e suas tecnologias em favor do desenvolvimento
de novos dispositivos eletrônicos [10, 11].

Mas, o estudo e a compreensão da matéria e suas
propriedades na escala atômica apresentam limitações.
Nessa escala, a teoria quântica seria a mais adequada
para investigação teórica de nanoestruturas, porém, o
tratamento de muitos corpos pela mecânica quântica é
muito custoso computacionalmente. Por isso, para auxi-
liar cientistas na área experimental, poderosas técnicas

Figura 1: A nanociência e a nanotecnologia e sua interdis-
ciplinaridade com as áreas fundamentais das ciências e suas
tecnologias.
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teóricas foram desenvolvidas para elucidar as proprie-
dades físicas na escala nanométrica. Logo, o método
de dinâmica molecular clássica com uso de campos
de forças interatômicos reativos se tornou altamente
eficaz para apresentar resultados científicos, auxiliando
os experimentalistas na compreensão da matéria na
escala atômica [12, 13]. O aumento e os avanços do
suporte computacional ao longo das últimas décadas,
levaram ao surgimento de uma nova era no desenvol-
vimento científico, que está na intersecção da teoria
com o experimento, conhecida atualmente como ciência
computacional [14].

Essa poderosa ferramenta teórica permite elaborar
“experimentos computacionais” sob condições perfeita-
mente controláveis e reprodutíveis [15]. Na atualidade,
os resultados obtidos através de simulações computa-
cionais [16], estão cada vez mais condizentes com os
resultados experimentais, realizando boas predições a
respeito de dados que não são facilmente mensuráveis
experimentalmente [17]. A técnica de dinâmica molecu-
lar clássica faz parte desse contexto, e tem se mostrado
muito promissora nos objetivos de modelar o compor-
tamento dinâmico microscópico da matéria encontrado
na Física [18], Química [19], Biologia [20] e ciências dos
materiais [21]. O marco inicial da dinâmica molecular
foi nos anos 1950, quando os primeiros computadores
realizaram simulações de sistemas simples [22]. Mas
os sucessos não surgiram sem superação de algumas
dificuldades. Os desafios da técnica de dinâmica mo-
lecular clássica consistem no cálculo dos campos de
forças interatômicos [23]. Em simulações computacionais
reativas clássicas, eles são definidos a partir de funções
empíricas que reproduzem dados experimentais, e cujos
parâmetros são obtidos a partir de resultados experi-
mentais conhecidos ou cálculos baseados em primeiros
princípios [24]. Em sua base fundamental teórica, a
descrição científica é baseada nas equações de movi-
mento no formalismo das leis de Newton, utilizadas
para se obter as posições e as velocidades dos áto-
mos e moléculas em sistemas nanoestruturados. Essas
equações de movimento são integradas numericamente
e os resultados são as posições e as velocidades dos
átomos e moléculas. A simplicidade dessas equações os
tornam uma ferramenta poderosa para estudar sistemas
contendo milhares de átomos e moléculas, e que requer
um tempo de cálculo computacional relativamente curto
quando comparado com métodos quânticos [25].

Com a finalidade de aproximar bons resultados teó-
ricos comparados com as previsões experimentais, um
campo de força reativo tem se destacado no cenário cien-
tífico mundial. Esse campo de força reativo interatômico
é chamado de ReaxFF [26]. O ReaxFF é um campo de
força interatômico reativo que foi desenvolvido para ser
uma ponte entre os métodos químicos quânticos e os
métodos clássicos convencionais, onde sua parametriza-
ção é obtida diretamente de cálculos baseados em pri-
meiros princípios e seus resultados são comparados com
resultados experimentais [26]. Portanto, neste trabalho

iremos apresentar uma descrição teórica e implementa-
ção computacional do método de dinâmica molecular
clássica com uso do campo de força reativo interatômico
ReaxFF. Esperamos que este trabalho venha a contribuir
como um suporte teórico para auxiliar pesquisadores em
pesquisas teóricas para conhecimento deste ferramental
teórico tão utilizado pela na comunidade científica.
Buscamos apresentar esse ferramental teórico para es-
tudantes e pesquisadores que não tenham familiaridade
com campos de forças reativos interatômicos ReaxFF, e
que desejam aprender uma das técnicas computacionais
mais importantes da ciência na atualidade [27].

2. O Método de Dinâmica Molecular
Clássica e os princípios da Mecânica
Clássica

A base teórica fundamental do método de dinâmica
molecular clássica consiste na solução numérica das
equações clássicas do movimento [28], onde sua base
teórica são as leis de Newton [29]. Para um sistema com
N partículas clássicas que se move sob a ação de um
potencial clássico, o Hamiltoniano do sistema é definido
pela equação 1:

H(RN , P N ) =
N∑

i=1

P 2
i

2Mi
+ U(RN ). (1)

As forças que atuam em cada partícula são obtidas do
potencial descrito pela equação 2 a seguir:

F (RN ) = −∂U(RN )
∂Ri

. (2)

Portanto, as equações de movimento são obtidas
diretamente da formulação clássica de Hamilton [30],
descrita pela equação 3:

Ṙi = ∂H

∂Pi
= Pi

Mi
, (3)

Ṗi = − ∂H

∂Ri
= F (RN ). (4)

As equações do movimento também podem ser obtidas
do formalismo Lagrangeano [31], representadas pela
equação 5, a seguir:

L = (RN , ṘN ) =
N∑

i=1

1
2MiṘ

2
i − U(RN ) (5)

e a equação de Euler-Lagrange [32], representada pela
equação 6, a seguir:

d

dt

∂L

∂Ṙi

= ∂L

∂Ri
. (6)

A equação 6 nos apresenta o mesmo resultado das
equações 3 e 4 do formalismo de Hamilton. As duas
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formulações clássicas são equivalentes [33]. As soluções
computacionais das equações do movimento consis-
tem em discretizar as equações diferenciais acopladas,
transformando-as em diferenças finitas. Assim, com as
condições iniciais do sistema no instante (t) conheci-
das, a posição e a velocidade de cada partícula do
sistema podem ser adquiridas em um instante posterior
(t + ∆t). Esse protocolo é conhecido como integração
numérica [34].

3. O Algoritmo de Verlet

O objetivo da integração numérica das equações de
movimento do sistema é encontrar as funções posições
das partículas clássicas R(t + ∆t) em termos das já
conhecidas posições no tempo t. Na literatura, existem
vários algoritmos com fundamentação matemática teó-
rica da série de Taylor [35] para realizar essas integra-
ções. Os métodos mais utilizados na dinâmica molecular
clássica de átomos e moléculas são o Verlet e o Velocity
Verlet [36]. As equações para as posições atômicas
com a utilização do algoritimo numérico Velocity Verlet
podem ser encontradas na referência [37]. As forças
interatômicas podem ser calculadas usando a equação
F = −∇U(RN ).

A linha de comando computacional do algoritmo é
facilmente representado por: “run style verlet”. De ma-
neira resumida, o algoritmo funciona da seguinte forma:
(i) Dado R(t) e v(t) e no instante t, o algoritmo calcula
a força em cada partícula clássica, usando o campo de
força reativo interatômico; (ii) Novas posições atomís-
ticas são obtidas aplicando a expansão de Taylor [38];
(iii) Novas forças são calculadas para novas posições
atomísticas e (iv) o algoritmo retorna ao passo (i). Com
o conhecimento das trajetórias das partículas clássicas
no espaço de fase, o avanço do código computacional
de dinâmica molecular clássica gera as propriedades
macroscópicas do sistema físico estudado. Através da
ergodicidade, as propriedades físicas do sistema estu-
dado são obtidas realizando médias temporais a partir da
solução das equações do movimento. Logo, determina-se,
a temperaturas finitas, as propriedades termodinâmicas
do sistema físico estudado.

4. O Simulador Massivamente Paralelo
Atômico/Molecular de Grande Escala
(LAMMPS)

A execução de simulações computacionais utilizando a
dinâmica molecular clássica reativa é frequentemente
realizada com o pacote LAMMPS (Large-scale Ato-
mic/Molecular Massively Parallel Simulator) [39–41],
desenvolvido e distribuído gratuitamente pelo Sandia
National Laboratories. O LAMMPS é amplamente utili-
zado na comunidade científica devido à sua flexibilidade
em modelar sistemas complexos, incluindo sólidos, líqui-
dos, gases e interfaces, com interações que podem ser

tanto clássicas quanto reativas. Ele fornece uma ampla
gama de potenciais interatômicos, incluindo potenciais
de força reativos como ReaxFF, que permitem capturar
a formação e quebra de ligações químicas em processos
dinâmicos. Além disso, LAMMPS oferece algoritmos
de integração numérica eficientes, como os métodos
de Verlet, Gear predictor-corrector e “Velocity-Verlet”,
garantindo estabilidade e precisão na evolução temporal
das simulações [39–41].

Um dos grandes diferenciais do LAMMPS é sua
escalabilidade em paralelo, que é implementada por meio
da Message Passing Interface (MPI) [41–43]. Essa arqui-
tetura permite que simulações envolvendo desde milha-
res até bilhões de átomos sejam executadas de forma
eficiente em supercomputadores ou clusters de alto
desempenho, reduzindo significativamente o tempo com-
putacional necessário. A comunicação entre processa-
dores é otimizada para minimizar latências, enquanto
a decomposição espacial do sistema garante balancea-
mento de carga durante a simulação. Como resultado,
estudos de dinâmica molecular em grande escala, como
simulações de fratura em materiais, transporte de fluidos
em nanoescala e reações químicas complexas, tornam-se
viáveis [39–41]. A implementação prática no LAMMPS
combina scripts de entrada em uma sintaxe específica,
escrita em C++ [44] no núcleo, com uma interface de
comandos que permite aos usuários definir de maneira
intuitiva os parâmetros do sistema. Por exemplo, é pos-
sível configurar facilmente condições de contorno perió-
dicas ou abertas, controlar a temperatura e pressão por
meio de termostatos e barostatos, definir deformações
mecânicas ou aplicar forças externas, além de especificar
o tipo de integração temporal e timestep adequado para
cada sistema. Um exemplo reproduzível de simulação
de uma reação química em um sistema sólido usando
ReaxFF poderia incluir comandos como “pair_style
reax/c, pair_coeff * * ffield.reax e fix nvt all nvt temp
300 300 0.1”, seguidos da definição de “dump” files para
monitorar energia, forças e trajetórias atômicas, garan-
tindo a rastreabilidade completa da simulação [39–41].

Além disso, o LAMMPS permite a extensão e perso-
nalização por meio de bibliotecas externas e módulos de
usuário, possibilitando a implementação de potenciais
customizados, algoritmos de integração específicos ou
análises avançadas sem a necessidade de modificar o
núcleo do software [39–44]. A documentação detalhada
fornece exemplos práticos, tutoriais passo a passo e
scripts de simulação que podem ser imediatamente
utilizados ou adaptados para diferentes sistemas, o que
facilita a reprodutibilidade científica e o aprendizado
de novos usuários. Esses exemplos incluem simulações
de difusão, deformação plástica, reações catalíticas e
dinâmica de fluidos confinados, todos prontos para serem
testados em computadores pessoais ou clusters de alto
desempenho [39–44]. Importante destacar que o código
do LAMMPS é de acesso aberto e pode ser obtido
gratuitamente no site oficial do projeto: https://la
mmps.sandia.gov [39–41]. Isso garante não apenas
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a transparência e reprodutibilidade das pesquisas, mas
também o contínuo desenvolvimento colaborativo pela
comunidade científica global, permitindo que usuários
de diferentes áreas contribuam com novos recursos,
potenciais e melhorias de desempenho [39–44].

No contexto do estudo do comportamento nanomecâ-
nico de nanoestruturas, o LAMMPS é especialmente útil
para investigar propriedades mecânicas, como tensões,
deformações e módulos elásticos, que seriam muito difí-
ceis ou inviáveis de medir experimentalmente em escala
atômica. Para isso, a escolha de potenciais interatômicos
reativos, como ReaxFF, permite modelar a resposta de
materiais sujeitos a deformações, incluindo a formação
ou ruptura de ligações químicas durante a simulação
“seção 6.0”. No material suplementar, apresentamos um
modelo padrão de “script” LAMMPS para simulações
de stress-strain em nanoestruturas. Cada linha do script
é cuidadosamente comentada, explicando sua função e
relevância, oferecendo aos pesquisadores iniciantes uma
ferramenta didática para reproduzir experimentos com-
putacionais e adaptar os scripts a diferentes materiais
ou condições de simulação. Esse recurso suplementar
conecta diretamente a teoria do ReaxFF com a prática
computacional, fornecendo um guia passo a passo para
implementar estudos nanomecânicos reativos de forma
reproduzível e eficiente.

Assim, a combinação de LAMMPS com scripts deta-
lhados e potenciais ReaxFF permite:

1. Simular o comportamento mecânico de nanoestru-
turas em escala atômica.

2. Obter curvas de stress-strain e propriedades elás-
ticas de forma confiável.

3. Oferecer um recurso didático para pesquisadores
sem familiaridade prévia com dinâmica molecular
reativa.

Essa abordagem garante que os resultados apresen-
tados possam ser reproduzidos por outros grupos de
pesquisa, atendendo ao princípio de transparência e
reprodutibilidade científica.

5. Ensembles Estatísticos no Método de
Dinâmica Molecular Clássica Reativa

As simulações de dinâmica molecular clássica reativa po-
dem ser desenvolvidas no ensemble microcanônico [45],
onde a temperatura não é uma variável fixa e prede-
finida. Mas, assim como experimentos reais ocorrem
em determinadas condições fixas de temperatura, é
desejável que algumas simulações computacionais para
uma infinidade de sistemas clássicos físicos ocorram
a uma temperatura média controlada. O controle da
temperatura no método de dinâmica molecular clássica
reativa é feito através de um algoritmo conhecido como
termostato, que simula um banho térmico a uma tem-
peratura fixa acoplado ao sistema físico sob estudo. O
algoritmo de termostato mais utilizado em simulações

computacionais de dinâmica molecular clássica reativa é
o chamado termostato de Nosé-Hoover [46].

O termostato de Nosé-Hoover consiste na implemen-
tação de uma Lagrangeana, onde um grau de liberdade
e seu momento conjugado, acoplam o sistema físico
simulado e o banho térmico externo. Considerando um
sistema físico clássico a ser investigado pelo método
de dinâmica molecular clássica reativa com N partícu-
las, com coordenadas R′

i, massa M ′
i , energia potencial

U(R′N ) e momento P ′
i , um grau de liberdade adicional,

s é introduzido ao sistema agindo como sistema externo.
Também são introduzidas variáveis virtuais (posição Ri,
momento, Pi, e tempo, t). A equação que representa a
Lagrangeana do sistema clássico físico a ser estudado,
em função do número de partículas N e da variável s em
termos das variáveis virtuais, é:

LNose-Hoover =
N∑

i=1

Mis
2Ṙ2

i

2 − U(RN )

+ Q

2 ṡ2 − gkT ln(s)(7), (7)

onde Mi é a massa do sistema físico, Q é a massa efetiva
associada à variável s (sistema externo) e o parâmetro g
é igual ao número de graus de liberdade do sistema físico
clássico e k é a constante Boltzmann [47]. A dependência
logarítmica do potencial sobre a variável s é fundamental
para controlar a temperatura no sistema físico clássico
sob análise computacional. Os momentos conjugados de
R′

i e s são:

Pi = ∂LNose-Hoover

∂Ṙi

= Mis
2Ṙi, (8)

Ps = ∂LNose-Hoover

∂ṡ
= Q. (9)

Logo, a Hamiltoniana para um sistema clássico con-
tendo N partículas como função da variável s em termos
das variáveis virtuais é dada por:

HNose-Hoover =
N∑

i=1

P 2
i

2Mis2 + U(RN ) + P 2
s

2Q
+ gk ln(s),

(10)
onde as equações de movimento são dadas por:

dRi

dt′ = ∂HNose-Hoover

∂Pi
= Pi

Mis2 , (11)

dPi

dt′ = ∂HNose−Hoover

∂Ri
= − ∂U

∂Ri
= F, (12)

ds

dt
= ∂HNose-Hoover

∂Ps
= Ps

Q
, (13)

dPs

dt
= −∂HNose-Hoover

∂s
=
∑N

i=1
P 2

i

Mis2 − gkT

s
. (14)

Assim, a hamiltoniana para o sistema físico clássico,
HNose-Hoover é conservada quando o sistema da amos-
tra computacional envolve as equações de movimento.
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Portanto, estas equações produzem o ensemble canô-
nico para um sistema físico clássico a ser estudado
pelo método de dinâmica molecular clássica reativa.
O termostato de Nosé-Hoover apresenta problemas de
ergodicidade. Essa dificuldade pode ser resolvida pela
termostatização do termostato original por outro ter-
mostato ou por uma cadeia de termostatos acoplados ao
sistema físico clássico sob estudo computacional. Esse
método é conhecido como termostato de cadeia. Esta
técnica possui maior eficiência no controle da tempera-
tura, além de restaurar a ergodicidade do sistema físico
estudado [48].

No código LAMMPS, as linhas de comando escritas na
linguagem computacional C++ para a cadeia de termos-
tatos acoplados ao sistema físico estudado por simulação
computacional são: (i) ensemble estatístico canonical
NVT (fix 1 all nvt temp Tstart Tstop – temperatura
externa no início/fim da execução Tdamp – parâmetro
de amortecimento de temperatura (unidades de tempo –
femtosegundo – fs)). Ensemble isothermal-isobaric NPT
(fix 1 all npt temp Tstart Tstop Tstart Tdamp tri Pstart
Pstop – pressão escalar externa no início/fim da execu-
ção, (unidades de pressão – atm) Pdamp – parâmetro
de amortecimento de pressão (unidades de tempo – fs)).
O modo padrão de saída termodinâmica via comando
thermo_style – LAMMPS é normalizar todas as quan-
tidades extensivas pelo número de átomos do sistema
físico estudado. Assim, a temperatura é intensiva, pois
já é normalizada pelo número de átomos N do sistema
físico estudado. Esse comportamento pode ser alterado
via linha de comando computacional, thermo_modify
norm (os pesquisadores podem consultar o manual
LAMMPS – https://docs.lammps.org/thermo_mod
ify.html). Para simulações computacionais que utilizam
o método de dinâmica molecular clássica reativa com
uso do campo de força reativo interatômico ReaxFF,
as linhas de comando computacional a serem escritas
no código são: pair_style reaxff NULL, pair_coeff *
* ffield.reax identificação do átomo 1 identificação do
átomo 2, . . . identificação n-ésimo átomo. Para mais
detalhes, os pesquisadores podem acessar o manual em:
https://docs.lammps.org/pair_reaxff.html.

6. Campo de Força Reativo
Interatômico – ReaxFF

O ReaxFF é teoricamente desenvolvido com a finalidade
de investigar sistemas complexos com muitos átomos
e processos dinâmicos, como reações químicas (efeitos
catalíticos), comportamento nanomecânico e combus-
tão em novos materiais e nanoestruturas na escala
nanométrica [49, 50]. Logo, o ReaxFF é um potencial
interatômico reativo, ou seja, ele descreve as interações
interatômicas de forma que a conectividade entre os
átomos teoricamente parametrizados () pode mudar
durante a simulação, permitindo que reações quími-
cas ocorram. Ao contrário de potenciais interatômicos

clássicos, conhecidos pelas siglas MM3 [51], MM4 [52],
CHARMM [53–55], que requerem uma conectividade
atomística fixa, ReaxFF usa uma abordagem baseada
na ordem da ligação, que calcula a probabilidade de
formação de ligações entre átomos. Isso permite simular
a quebra e formação de ligações de forma contínua,
tornando possível modelar reações químicas com alto
grau de complexidade sem a necessidade de cálculos
quânticos, que requer elevados custos computacionais
ao investigar fenômenos físicos, químicos, biológicos e
em engenharia de materiais. O ReaxFF é um campo de
força complexo devido à sua capacidade de modelar a
quebra e formação de ligações químicas, que requerem
um grande número de parâmetros. A parametrização
entre átomos é otimizada usando dados obtidos em
experimentos científicos, muitas vezes obtidos de cálcu-
los teóricos baseados em primeiros princípios (estrutura
eletrônica), como a teoria do funcional da densidade
(DFT) [56], onde a qualidade de seus resultados para
sistemas contendo átomos de carbono pode ser avaliada
pelo fato de que os desvios médios entre os valores
previstos e os dados experimentais para o calor de
formação de sistemas não conjugados são 2,8 e 2,9
kcal/mol, respectivamente [26]. O desenvolvimento dos
parâmetros atomísticos ReaxFF com eficiência requer
uma investigação minuciosa e abrangente que envolve
a determinação da energia potencial total do sistema
físico investigado, que está em função contínua da
distância interatômica na descrição da energia associada
à formação de ligações químicas, deformação de ângulos,
alongamento de ligação, energias de ativação, reação,
além da equação de estado e energias de superfície.
Cálculos computacionais com o ReaxFF são definidos
em parcelas de energias, como: energia total (soma de
várias contribuições de energia, como energia de ligação,
energia de ângulo, energia de torsão, energia de van
der Waals e energia de Coulomb), energia de ligação
(descreve a energia associada à deformação dos ângulos
formados pelos conjuntos de parâmetros atômicos), ener-
gia de torção (descreve a energia associada à rotação em
torno de uma ligação química) e interações não-ligantes
entre os átomos. O ReaxFF permite calcular tanto a
energia de ativação quanto o fator de frequência de
processos reacionais. Portanto, simulações de dinâmica
molecular clássica reativa (ReaxFF) permitem calcular
a energia de ativação e o fator de frequência de processos
reacionais. O acesso aos dados das energias pode ser
encontrado no arquivo de “log”, na saída da simulação
computacional ou em arquivos de saída binários [26].

O ReaxFF é um campo de força dependente da
ordem de ligação no qual as forças de van der Waals
e Coulomb são consideradas. As curvas de dissociação
e reação são calibradas a partir de cálculos quânti-
cos [57]. Neste campo de força clássico, um formalismo
de força central é considerado, onde todos os pares
de átomos têm interações não ligadas (ligação, ângulo,
termos de torção) com perturbações locais para uma
melhor descrição dos sistemas moleculares estudados
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por dinâmica molecular clássica reativa. Na metodologia
ReaxFF, a energia total do sistema é calculada a partir
de uma contribuição dos termos de ligação (Eligação),
excesso de ligação (Esobrecoordenação), falta de ligação
(Esubcoordenação), ângulo de valência (Evalência), pena-
lização (Epenalidade), torção (Etorcão), sistemas conjuga-
dos (Econjugação), interação de van der Waals (EvdW ) e
interações de Coulomb (Ecoulomb), portanto, a energia
do sistema é dada por [26]:

Esistema = Eligação + Esobrecoordenação + Esubcoordenação

+ Evalência + Epenalidade + Etorcão

+ Econjugação + EvdW + Ecoulomb. (15)

A ordem de ligação é calculada instantaneamente a
partir da distância interatômica através da soma dos
termos σ, π e ππ, conforme mostrado na equação 16 a
seguir [26]:

BO′
ij = BOσ

ij + BOπ
ij + BOππ

ij

= exp
[
pbo1

(
rij

rσ
0

)pbo2]
+ exp

[
pbo3

(
rij

rπ
0

)pbo4]
+ exp

[
pbo5

(
rij

rππ
0

)pbo6]
. (16)

A ordem de ligação é corrigida para casos em que
ocorre sobrecoordenação (mais ligações do que o per-
mitido), por f1 e ordem de ligação residual 1 − 3 para
ângulos de valência, por f4 e f5. A correção devido à
sobre-coordenação ocorre apenas para ligações entre dois
átomos de carbono, enquanto a correção na ordem de
ligação residual 1 − 3 para ângulos de valência ocorre
para todas as ligações [26]. Assim, o ReaxFF é dividido
em contribuições dependentes da ordem de ligação e
independentes da ordem de ligação. A ordem de ligação é
calculada diretamente a partir da distância interatômica
usando a fórmula empírica dada pela equação (16).
Assim, as configurações atômicas são obtidas a partir da
distância interatômica rij de três termos exponenciais,
tais como, a ligação σ (pbo1) e (pbo2), primeira ligação
π (pbo3) e (pbo4) e ligação ππ (pbo5) e (pbo6), com suas
respectivas dependências nas distâncias interatômicas
entre átomos (σ ∼ 1,5Å), (π ∼ 1,2Å) e (ππ ∼ 1,0Å) [26].

Finalmente, um esquema de balanço de carga é
aplicado a cada iteração para calcular as cargas atô-
micas parciais, que são então usadas para calcular as
interações de Coulomb [26]. Para cada elemento da
tabela periódica para o qual um conjunto de parâmetros
ReaxFF foi publicado, os pesquisadores podem acessar a
referência [50]. Embora haja uma descrição do ReaxFF
para esses elementos, não podemos simplesmente usar
esses conjuntos de parâmetros em qualquer combina-
ção e esperar obter resultados físicos em nanociência
satisfatórios. Para usar corretamente um conjunto de
parâmetros do ReaxFF, é fundamental garantir que
o conjunto de parâmetros tenha sido desenvolvido e
validado especificamente para os tipos de elementos e

condições químicas (como densidade e temperatura) pre-
sentes no seu sistema de simulação [58]. Normalmente, os
testes iniciais com ReaxFF são realizados em problemas
físicos de interesse, onde os resultados obtidos nas
simulações computacionais são comparados com valores
experimentais, resultados obtidos a partir de cálculos
baseados em primeiros princípios com o objetivo de
validar o conjunto de parâmetros descrito pelo ReaxFF
e assim utilizar o campo de força interatômico de forma
correta e eficiente no estudo das propriedades físicas em
nanociência de novos materiais e novas nanoestruturas
investigadas. O ReaxFF, atualmente, é amplamente
utilizado de maneira eficiente no estudo das propriedades
físicas, químicas, biológicas e engenharia de materiais em
nanociência e nanotecnologia. Uma descrição detalhada
das aplicações do ReaxFF está detalhada nas seções 6.1,
6.1.1 e 6.2. Os conjuntos de parâmetros ReaxFF estão
disponíveis em vários grupos de pesquisa, incluindo van
Duin et al. (Penn State Materials Research Institute),
Strachan et al. (Purdue University), Chenoweth et al.
(California Institute of Technology – Caltech) e W.
Goddard III et al. (California Institute of Technology –
Caltech) [57].

6.1. Especificação do formato do campo de força
ReaxFF

Os conjuntos de parâmetros ReaxFF disponíveis para si-
mulações computacionais de dinâmica molecular clássica
reativa podem ser encontrados no manual do ReaxFF
(https://www.scm.com/doc/ReaxFF/index.html) e
em diversas publicações científicas. Esses conjuntos são
utilizados para descrever reações químicas e fenômenos
de quebra e formação de ligações, sendo adaptados para
diferentes sistemas físicos e materiais. Os elementos
atualmente descritos em conjuntos de parâmetros dis-
poníveis ReaxFF são (representação através da tabela
periódica): H, Li, Na, K, Kb, Cs, Mg, Ca, Sr, Ba, Y, Ti,
Cr, Hf, V, Nb, Cr, Mo, W, Mn, Fe, Ru, Co, Ni, Pd, Pt,
Cu, Ag, Au, Zn, B, Al, Ga, C, Si, N, P, Bi, O, S, Se, Te,
F, Cl, I, He, Ne, Ar, Kr e Xe. Especificação do formato
do campo de força pode ser melhor compreendida na
representação esquemática ilustrada na Figura 2, a
seguir [26].

A Figura 2 apresenta uma representação esquemática
da estrutura de um arquivo de potencial interatômico
reativo ReaxFF, destacando a organização sequencial e
hierárquica das suas seções. A figura evidencia como
os parâmetros do campo de força são divididos em
blocos específicos: inicialmente, os parâmetros gerais
(General) definem características globais da intera-
ção; em seguida, os parâmetros atômicos (Atoms)
especificam propriedades individuais de cada elemento,
incluindo raios, energias e dureza; os parâmetros de
ligações (Bonds) descrevem as interações entre pares
de átomos, enquanto os ângulos (Angles) e diédricos
(Torsions) estabelecem as energias associadas a con-
formações tridimensionais. A figura também inclui a
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Figura 2: Arquitetura de um arquivo de potencial ReaxFF:
Diagrama esquemático ilustrando a organização hierárquica do
arquivo de força reativa, incluindo seções de parâmetros gerais
(General), atômicos (Atoms), de ligações (Bonds), ângulos
(Angles), diédricos (Torsions) e ligações de hidrogênio (Hydro-
gen Bonds). Cada seção contém blocos numéricos estruturados
para leitura computacional, garantindo a definição completa
das interações interatômicas e suas dependências químicas,
conforme especificações oficiais do ReaxFF [26].

seção opcional de ligações de hidrogênio (Hydrogen
Bonds), que define interações não covalentes específicas.
Cada seção é representada como um bloco contendo
linhas estruturadas de valores numéricos, permitindo
a leitura direta por programas de dinâmica molecular.
Conectada a essa organização estrutural, a parametriza-
ção numérica detalhada de cada bloco, essencial para a
reprodutibilidade dos dados, encontra-se disponível no
Material Suplementar deste artigo. Os parâmetros
atômicos e as constantes de ligação (Tabelas 1 e 2 do
Material Suplementar) definem a identidade das espécies
e as energias de dissociação, permitindo a simulação
dinâmica de quebra e formação de ligações químicas. As
interações de pares e termos fora da diagonal (Tabela 3
do Material Suplementar) refinam as forças de van
der Waals, enquanto as interações de três e quatro
corpos (Tabelas 4 e 5 do Material Suplementar) regem
a rigidez angular e as barreiras de torção. Adicional-
mente, os termos para ligações de hidrogênio (Tabela 6
do Material Suplementar) e os parâmetros globais de
controle (Índices 1 a 41) asseguram o rigor geométrico

e a eficiência computacional do modelo. Em síntese, a
integração desses parâmetros permite que o potencial
mimetize com precisão superfícies de energia potencial
complexas em escalas nanométricas, fornecendo a base
quantitativa robusta necessária para as simulações rea-
tivas apresentadas

Nesse contexto, as ordens de ligação (BO′
ij) são

refinadas por meio de correções de sobrecoordenação
e de ordens residuais (1 − 3) em ângulos de valência,
conforme detalhado pelas Equações 16 a 22. Enquanto
a correção 1 − 3 é aplicada universalmente, a penalidade
por sobrecoordenação é direcionada especificamente a
ligações entre átomos de carbono, resultando em ordens
de ligação finais que sustentam a reatividade do modelo.
A parametrização numérica completa que alimenta essas
equações, essencial para a reprodutibilidade dos dados,
encontra-se disponível no Material Suplementar deste
trabalho. Os parâmetros atômicos e as constantes de
ligação (Tabelas 1 e 2 do Material Suplementar) definem
a identidade das espécies e as energias de dissociação, en-
quanto as interações de pares, ângulos, torções e ligações
de hidrogênio (Tabelas 3 a 6 do Material Suplementar)
regem a rigidez e a estabilidade conformacional. Em
síntese, a integração desses parâmetros globais (Índices
1 a 41) permite que o potencial mimetize com precisão
superfícies de energia potencial complexas em escalas
nanométricas, fornecendo a base quantitativa robusta
para as simulações aqui apresentadas. Cada seção co-
meça com uma ou mais linhas de cabeçalho contendo,
na primeira linha, o número de blocos na seção, possivel-
mente seguido pela descrição dos parâmetros. O número
de linhas de cabeçalho deve corresponder ao número
de linhas em um bloco da seção correspondente (4 em
átomos, 2 em ligações e 1 em cada seção). As linhas
de cabeçalho adicionais após a primeira são ignoradas
na leitura do arquivo de campo de força. As ordens de
ligação BO′

ij (veja a equação 16), são corrigidas para
sobrecoordenação e para ordens de ligação residuais de
1 a 3 em ângulos de valência usando o esquema descrito
nas equações 17, 18, 19, 20, 21 e 22. Enquanto a correção
da ordem de ligação de 1 a 3, descrita nas equações 21
e 22, é aplicada a todas as ligações na molécula, a
correção de sobrecoordenação (equações 18, 19 e 20)
é aplicada apenas a ligações contendo dois átomos
de carbono. As ordens de ligação finais na molécula
são obtidas multiplicando-se as ordens de ligação da
equação 16 pelos fatores de correção das equações 17–
22, [26].

BOij = BO′
ij · f1(∆′

i, ∆′
j) · f4(∆′

i, BO′
ij) · f5(∆′

j , BO′
ij)

(17)

f1 = (∆i, ∆j) = 1
2

(
V ali + f2(∆′

i, ∆′
j)

V ali + f2(∆′
i, ∆′

j) + f3(∆′
i, ∆′

j)

)

+
(

V alj + f2(∆′
i, ∆′

j)
V alj + f2(∆′

i, ∆′
j) + f3(∆′

i, ∆′
j)

)
(18)
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f2 = (∆′
i, ∆′

j) = exp(−λ1 · ∆′
i) + exp(−λ1 · ∆′

j)
(19)

f3 = (∆′
i, ∆′

j)

= 1
λ2

ln
(

1
2 · [exp(−λ2 · ∆′

i) + exp(−λ2 · ∆′
j)]
)
(20)

f4 = (∆′
i, BO′

ij)

= 1
1 + exp(−λ3 · (λ4 · BO′

ij · BO′
ij − ∆′

i) + λ5)
(21)

f5 = (∆′
j , BO′

ij)

= 1
1 + exp(−λ3 · (λ4 · BO′

ij · BO′
ij − ∆′

i) + λ5)
(22)

Vali nas equações 17–22 é a valência do átomo i
(Vali = 4 para carbono, Vali = 1 para hidrogênio, etc.).
∆′

i é o grau de desvio da soma das ordens de ligação não
corrigidas em torno de um centro atômico, e é dado pela
equação 23, [26]:

∆′
i =

nbond∑
j=1

BO′
ij − V ali (23)

A equação 24 é usada para calcular as energias de
ligação a partir da ordem de ligação corrigida BOij , [26]:

Eligação = −De · BOij · exp
[
pbe,1(1 − BOpbe,1

ij )
]

. (24)

Para um átomo sobrecoordenado “overcoordenation”
(∆i > 0), uma penalidade de energia ao sistema é
representada pela equação 25, a seguir [26]:

Esobrecoordenado

= psobrecoordenado · ∆i ·
[

1
1 + exp(λ6 · ∆i)

]
. (25)

Para um átomo subcoordenado “under coordination”
(∆i < 0), leva-se em consideração a contribuição energé-
tica da ressonância do elétron π entre os centros atômicos
subcoordenados aos quais ele está ligado, [26]:

Esubcoordenação = −psubcoordenação ·
[

1 − exp(λ7 · ∆i)
1 + exp(−λ8 · ∆i)

]
· f6(BOij,π, ∆j), (26)

onde:

f6(BOij,π, ∆j)

= 1
1 + λ9 · exp

(
λ10 ·

∑vizinhos(i)
j=1 ∆j · BOij,π

) .

(27)

Isso é feito pelas equações 26 e 27, onde Esubcoordenação

só é importante se as ligações entre o átomo subcoorde-
nado i e seus vizinhos subcoordenados j tiverem par-
cialmente caráter de ligação π (BOij , π > 0, conforme
calculado a partir dos dois últimos termos da equação 16.

Como já descrito anteriormente, a energia total do
sistema no ReaxFF é calculada como uma soma de vários
termos parciais, incluindo energia de ligação (Eligação),
energia de sobre e subcoordenação (Esubrecoordenação

e Esubcoordenação), energia de ângulo de valência
(Evalência), energia de penalidade (Epenalidade), energia
torcional (Etorsão), energia conjugada (Econjugação) e in-
terações não ligantes, como van der Waals e eletrostática
(EvdW e Ecoulomb). O ReaxFF baseia-se no método de
energia de ligação e ordem de ligação (BEBO, do inglês
Bond Energy Bond-Order), que correlaciona a energia
do sistema com as ordens de ligação entre os átomos.
A seguir descrevemos cada termo que corresponde a
energia total do ReaxFF (veja a equação 15).

A energia de ligação (Eligação), descreve a energia
associada à formação e quebra de ligações químicas.
É uma função contínua da distância interatômica e
da ordem de ligação (calculada dinamicamente). As
energias de sobre e subcoordenação (Esobrecoordenação e
Esubcoordenação) são penalidades energéticas aplicadas a
átomos que apresentam um número de ligações (coorde-
nação) acima ou abaixo do esperado para sua valência
ideal, respectivamente. A energia do ângulo de valência
(Evalência), descreve a energia de deformação angular
para interações de três corpos (ângulos de valência).
Este termo depende da ordem de ligação, de modo que
desaparece suavemente quando as ligações se quebram.
Assim como para os termos de ligação, a contribuição
energética dos termos de ângulo de valência tenda a
zero quando as ordens de ligação no ângulo de valência
tenderem a zero. Logo, as equações 28–29 são usadas
para calcular a contribuição da energia do ângulo de
valência. Usamos a forma dependente da ordem de
ligação na equação 28 para calcular a energia associada
aos desvios no ângulo de valência Θijk em relação ao
seu valor de equilíbrio Θo. O termo f7(BO), conforme
descrito na equação 29, garante que a contribuição da
energia do ângulo de valência desapareça suavemente
durante a dissociação da ligação. A equação 29 trata
dos efeitos da super/subcoordenação no átomo central j
sobre a energia do ângulo de valência. Assim, o ângulo
de equilíbrio varia de cerca de 109,47◦ para hibridização
sp3 (ligação π = 0) para 120◦ para sp2 (ligação π = 1)
para 180◦ para sp (ligação π = 2) com base na geometria
do átomo central j e seus vizinhos. Além de incluir os
efeitos das ligações π no átomo central j, as equações 28
e 29 também levam em consideração os efeitos da super
e subcoordenação no átomo central j (∆j) no ângulo de
valência de equilíbrio, incluindo a influência de um par
de elétrons isolado [26].

Evalência = f7(BOij) · f7(BOjk) · f8(∆j)
·
{

ka − ka exp[−kb(Θ0 − Θijk)2]
}

(28)
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Evalência = [1 − exp(−λ11 · BOλ12
ij )]

· [1 − exp(−λ12 · BOλ23
jk )]

·
[

2 + exp(−λ13 · ∆j)
1 + exp(−λ13 · ∆j) + exp(pυ,1 · ∆j)

]
·
[
λ14 − (λ14 − 1)

· 2 + exp(λ13 · ∆j)
1 + exp(−λ15 · ∆j) + exp(−pυ,2 · ∆j)

]
.

(29)

A energia de penalidade (Epenalidade) é um termo
crucial usado para manter a integridade química do
sistema durante simulações de dinâmica molecular. Sua
função principal é evitar configurações atomicamente
instáveis ou quimicamente incorretas, que violariam as
leis de valência atômica, como a formação de um número
excessivamente alto de ligações (hipervalência). Para
reproduzir a estabilidade de sistemas com duas ligações
duplas compartilhando um átomo em um ângulo de
valência, como o aleno (um hidrocarboneto com du-
plas ligações consecutivas), uma penalidade energética
adicional, conforme descrito na equação 30, é imposta
para tais sistemas. A equação 30 trata dos efeitos
da super/subcoordenação no átomo central j sobre a
energia de penalidade [26].

Epenalidade = λ19 · exp[−λ20 · (BOjk − 2)2]
· [−λ20 · (BOij − 2)2]

·
[

2 + exp(−λ21 · ∆j)
1 + exp(−λ21 · ∆j) + exp(λ22 · ∆j)

]
(30)

A energia torcional (Etorção) é usado para descrever a
energia associada à rotação em torno de ligações quími-
cas (ângulos diédricos) e é fundamental para a descrição
correta da conformação molecular e reatividade. Assim,
como nos termos angulares, precisamos garantir que a
dependência da energia do ângulo de torção ωijkl leve
em conta adequadamente BO → 0 e BO maior que 1.
Isso é feito pelas equações 31, 32 e 33. O termo cosseno
V2 na equação 31 depende da ordem de ligação da
ligação central BOjk. Em ângulos de torção com uma
ligação dupla central (BOjk = 2), o termo V2 está em
seu máximo (cerca de 30 kcal/mol, veja a Tabela 6).
Se BOjk se desviar de 2, a magnitude do termo V2
diminui rapidamente. O termo dependente do ângulo de
valência sen(Θijk, sen(Θjkl) na equação 31 garante que
a contribuição da energia de torção desapareça quando
qualquer um dos dois ângulos de valência (Θijk ou Θjkl)
se aproxima de π [26].

Etorção = f10(BOij , BOjk, BOkl) · sen(Θijk) · sen(Θjkl)

·
[

1
2V2 exp{pl[BOjk − 3 + f11(∆j , ∆k)2]}

]
· (1 − cos(2ωijkl)) + 1

2V3(1 + cos(3ωijkl))
(31)

onde,

f10 = (BOij , BOjk, BOkl) = [1 − exp(−λ23 · BOij)]
· [1 − exp(−λ23 · BOjk)] · [1 − exp(−λ23 · BOkl)]

(32)

onde,

f11 = (∆j , ∆k)

= 2 + exp[1 − λ24 · (∆j + ∆k)]
1 + exp[−λ24 · (∆j + ∆k)] + exp[λ25 · (∆j + ∆k)].

(33)

Para evitar contribuições excessivas de torção em
sistemas contendo dois átomos de carbono sp3 super-
coordenados ligados, como uma molécula de etano na
qual o comprimento da ligação C – C central é reduzido
de seu valor de equilíbrio de cerca de 1,52Å para 1,35Å,
incluímos a equação 33, que reduz a influência de BOjk

no termo V2 da equação 31 quando os átomos j e k estão
supercoordenados (∆j > 0, ∆k > 0). A equação 32
descreve o desaparecimento suave da contribuição da
energia de torção quando uma das ligações no ângulo
de torção se dissocia [26].

A energia que descreve sistemas conjugados através
do seu formalismo de ordem de ligação (bond order),
permite calcular dinamicamente as ordens de ligação
entre os átomos, em vez de usar conectividades fixas
como nos campos de força clássicos. A equação 34
descreve a contribuição dos efeitos de conjugação para a
energia molecular. Uma contribuição máxima da energia
de conjugação é obtida quando as ligações sucessivas
têm valores de ordem de ligação de 1,5, como no
benzeno (composto orgânico aromático em forma de anel
hexagonal plano, com seis átomos de carbono e seis de
hidrogênio, onde as ligações duplas são deslocalizadas
(ressonância), conferindo grande estabilidade) [26].

Econjugação

= λ26 · exp
[

−λ27 ·
(

BOij − 1
2

)2
]

· exp
[

−λ27 ·
(

BOjk − 1
2

)2
]

· exp
[

−λ27 ·
(

BOkl − 1
2

)2
]

·
[
1 + cos2(ωijkl − 1) · sen(Θijk) · sen(Θjkl)

]
.

(34)

As Interações de “van der Waals” não ligadas, além
das interações de valência que dependem da sobreposi-
ção, apresentam interações repulsivas a curtas distâncias
interatômicas devido à ortogonalização do princípio
de Pauli (princípio em que os estados quânticos de
férmions devem ser ortogonais se forem diferentes, e
ortonomalizados na sua totalidade) e energias de atração
a longas distâncias devido à dispersão. Essas interações,
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Figura 3: Representação esquemática do potencial interatômico
reativo ReaxFF. O modelo ReaxFF calcula a energia total
do sistema Esistema como a soma de diversos termos, que
representam diferentes interações atômicas. Cada termo apre-
sentado na representação esquemática ilustra como as diferentes
contribuições de energia são calculadas no modelo ReaxFF,
conforme a equação fundamental Esistema (Equação 15). De
forma intuitiva, podemos entender que o ReaxFF não trata
apenas as ligações químicas como fixas, mas considera a
dinâmica completa das interações atômicas.

compostas por forças de van der Waals e de Coulomb,
são incluídas para todos os pares de átomos, para evitar
alterações indesejadas na descrição da energia durante
a dissociação da ligação química. Para levar em conta
as interações de van der Waals, usamos um potencial
de Morse corrigido pela distância (equação 35). Nesta
equação incluímos uma interação blindada, evitando
repulsões excessivamente altas entre átomos ligados
(interações 1-2) e átomos que compartilham um ângulo
de valência (interações 1–3). A Figura 3 mostra como as
energias de ligação, derivadas da equação 5, se combinam
com as interações de “van der Waals” [26].

EvdW = Dij

exp

αij ·

1 −

[
rλ29

ij +
(

1
λW

)λ28
] 1

λ28

rvdW




− 2 · exp

1
2 · αij ·

1 −

[
rλ29

ij +
(

1
λW

)λ28
] 1

λ28

rvdW





(35)

As interações de “Coulomb”, assim como nas intera-
ções de “van der Waals”, são consideradas entre todos os
pares de átomos. Para compensar a sobreposição orbital
entre átomos a curtas distâncias, utiliza-se um potencial
de Coulomb blindado, como mostra a equação 36 [26].

Ecoulomb = C · qi · qj[
r3

ij +
(

1
γij

)3
] 1

3
(36)

As cargas atômicas são calculadas usando o método de
Equilíbrio Eletrônico (Electronic Equilibrium Method –

EEM) [59, 60]. O método de derivação de carga EEM é
semelhante ao esquema Qeq (O método QEq minimiza a
energia eletrostática do sistema ajustando a carga par-
cial em átomos individuais com base nas interações com
seus átomos vizinhos) [61]. O QEq usa uma abordagem
orbital de Slater (descreve a probabilidade de encontrar
um elétron com um decaimento exponencial da função de
onda) mais rigorosa para levar em conta a sobreposição
de carga. No entanto, o γij na equação 36 pode ser
otimizado para reproduzir a correção de sobreposição
orbital do QEq [62].

6.1.1. ReaxFF: Importância, benefícios
e limitações

O ReaxFF é uma ferramenta poderosa que preenche a la-
cuna entre a mecânica quântica: métodos químicos quân-
ticos (QM) – incluem métodos “ab initio” (baseados em
princípios físicos fundamentais), métodos semi-empíricos
(que usam aproximações e parâmetros experimentais
para maior eficiência) e métodos compostos, que com-
binam cálculos de alta precisão para obter resultados
exatos. Esses métodos são usados para calcular desde a
distribuição eletrônica até reações químicas complexas,
como a criação de modelos e simulações e a mecânica
molecular (MM) clássica – utilizando as leis da mecânica
clássica (equações de Newton [63, 64]) para simular o
comportamento e a energia de sistemas moleculares,
permitindo simulações de reações químicas em sistemas
maiores. No entanto, apesar de suma importância possui
limitações.

Na Figura 3 apresentamos um esquema diagramático
ilustrando o princípio de funcionamento do ReaxFF,
destacando como o modelo calcula a energia de sistemas
químicos complexos. O ReaxFF é um modelo empírico
baseado em ordens de ligação (bond orders, BO), que
quantificam continuamente a força das ligações químicas
entre átomos ao longo de uma simulação. Diferentemente
de modelos tradicionais de dinâmica molecular, em que
as ligações são fixas, o ReaxFF permite que as ligações
se formem e se quebrem de maneira dinâmica, refletindo
fielmente os processos de reação química. A energia
do sistema é calculada a partir de múltiplos termos,
incluindo ligações, ângulos, torsões, interações de van
der Waals, interações eletrostáticas e correções especiais,
todos dependentes das posições atômicas e das ordens
de ligação. A partir de uma simulação com ReaxFF,
obtêm-se dados completos sobre as energias potenciais
associadas a diferentes configurações atômicas e esta-
dos de reação, que podem ser usados para construir
diagramas de energia potencial, como diagramas de
coordenada de reação, permitindo analisar os caminhos
reativos, barreiras energéticas e intermediários molecu-
lares de maneira detalhada e contínua. Dessa forma, o
ReaxFF fornece uma ferramenta poderosa para estudar
reatividade química em sistemas complexos, integrando
informações estruturais, energéticas e dinâmicas em um
único modelo computacional.
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O ReaxFF utiliza um modelo empírico baseado em
ordens de ligação (BO – “bond orders”) para calcular
a energia do sistema. A força de uma ligação varia
continuamente durante uma simulação, permitindo que
as reações químicas ocorram dinamicamente. Em simu-
lações realizada com o ReaxFF, o foco está na energia
potencial do sistema em função das posições atômicas
e da conectividade (ordem de ligação). O que se obtém
a partir de uma simulação realizada com o ReaxFF são
dados que podem ser usados para construir diagramas
de energia potencial para caminhos de reação específicos,
tais como, diagramas de coordenada de reação. Através
da interpretação gráficas podemos obter a energia total
do sistema à medida que ele evolui dos reagentes para
os produtos, passando por estados de transição. Esses
diagramas são usados para determinar barreiras de
energia de ativação e termodinâmica da reação. Os perfis
de energia potencial ilustram a dependência da energia
do sistema em relação a um parâmetro específico, como
a distância interatômica ou o volume da célula unitária.
Logo, de acordo com a Figura 3, podemos observar os
princípios fundamentais que permitem essa capacidade
reativa onde incluem o conceito de ordem de ligação
(BO). A ordem de ligação é calculada continuamente
com base nas distâncias interatômicas. Essa ordem de
ligação varia suavemente de 1 (ligação simples) a 0
(sem ligação) durante uma reação. Cargas dinâmicas
(polarizáveis): As cargas atômicas são atualizadas a cada
iteração com base no ambiente químico local, permitindo
a transferência de carga e a polarização, essenciais para
a descrição correta de interações iônicas e covalentes.
Termos de energia contínuos: Todos os termos de energia
(ligação, ângulos, torções, etc.) são funções contínuas das
distâncias e ângulos, o que permite o uso de métodos de
minimização de energia e dinâmica molecular padrão,
mesmo durante a quebra de ligações. Assim, a repre-
sentação diagramátrica mostra que o ReaxFF fornece os
dados (energia e forças atômicas) para a construção de
diagramas de energia que descrevem processos reativos
específicos, em vez de um diagrama de níveis de energia
genérico e fixo.

Assim, os parâmetros ReaxFF são derivados de cál-
culos de mecânica quântica, o que confere à abordagem
uma precisão próxima à quântica, mas com a eficiência
computacional da mecânica molecular clássica. Essa
capacidade permite simular sistemas maiores e por
períodos mais longos do que seria possível com métodos
puramente quânticos, mantendo a capacidade de prever
a reatividade química. Entretanto, o ReaxFF apresenta
limitações na parametrização, o que é discutidon a
seguir.
• Importância e benefícios.
Modelagem de Reações Químicas: Diferente dos
campos de força clássicos (não reativos), que assumem
conectividades atômicas fixas, o ReaxFF permite a que-
bra e formação dinâmica de ligações químicas durante a
simulação. Isso é crucial para estudar processos onde a

química muda, como combustão, catálise e decomposição
de materiais [65].
Eficiência Computacional: Embora menos preciso
que métodos puramente quânticos (como a Teoria do
Funcional da Densidade – DFT), o ReaxFF é muito mais
rápido, possibilitando a simulação de sistemas com um
número muito maior de átomos e por períodos de tempo
mais longos.
Versatilidade: Seus parâmetros são derivados e ajus-
tados a partir de cálculos quânticos, o que lhe confere
a capacidade de modelar uma ampla gama de materiais
e condições, incluindo materiais 2D, soluções aquosas,
metais e hidrocarbonetos.
Aplicações em Diversas Áreas: É uma ferramenta
essencial em ciência dos materiais, engenharia química,
física e biologia, sendo utilizado para entender mecanis-
mos de reação detalhados em nível atômico, o que auxilia
na interpretação de resultados experimentais.
• Limitações.
Dependência de Parametrização Extensiva: A
precisão do ReaxFF depende fortemente da qualidade
e extensividade de sua parametrização, que geralmente
é derivada de cálculos QM de referência para pequenas
moléculas ou fases condensadas específicas. Um conjunto
de parâmetros desenvolvido para uma classe de com-
postos (e.g., hidrocarbonetos Mueller [66]) pode não ser
preciso para outra.
Custo Computacional Relativamente Alto: Em-
bora seja mais rápido que os métodos QM puros, o
ReaxFF [26] é significativamente mais lento do que os
campos de força clássicos não reativos (como AMBER
(Assisted Model Building and Energy Refinement) [67],
OPLS (Optimized Potentials for Liquid Simula-
tions) [68], CHARMM (Chemistry at HARvard Macro-
molecular Mechanics) [54], OPLS (Optimized Potentials
for Liquid Simulations) [53], GROMOS (GROningen
MOlecular Simulation) [69], GAFF (General AMBER
Force Field) [67] e UFF (Universal Force Field) e Drei-
ding [70] ou potenciais harmônicos simples) devido à sua
complexidade matemática e à necessidade de calcular
ligações e cargas dinamicamente a cada passo de tempo.
Em contraste com os campos de força reativos (como o
ReaxFF, que permite que as ligações mudem), os campos
de força não reativos assumem uma topologia molecular
fixa (os átomos permanecem ligados da mesma maneira
durante todo o tempo de simulação de sistemas físicos
sob estudo por dinâmica molecular).

Na Tabela 1 está uma comparação direta de
tempo/custo computacional de simulação entre LJ [71],
CHARMM [54], AMBER [67], ReaxFF [26] e DFT [72,
73], no formato normalmente aceito em artigos e te-
ses, acompanhada de referências bibliográficas clás-
sicas que sustentam essas ordens de grandeza. Na
Tabela 1 apresentamos uma comparação de tempo de
simulação (ordem de grandeza) considere um mesmo
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Tabela 1: Comparação direta de tempo/custo computacional de simulação entre LJ, CHARMM, AMBER, ReaxFF e DFT [13].

Método Tipo Custo relativo Passo de tempo típico Escala de tempo acessível
LJ Clássico simples 1× 1 − 2fs µs
CHARMM Clássico biomolecular 2 − 5× 1 − 2fs µs
AMBER Clássico biomolecular 2 − 5× 1 − 2fs µs
ReaxFF Clássico reativo 10 − 100× 0,1 − 0,25fs 1–100ns
DFT Quântico 104 − 106× 0,5 − 1fs 10–100ps

sistema (∼ 103 − 104 átomos), mesma máquina, MD em
NVT [13].

Logo, de acordo com a Tabela 1, em resumo temos:
LJ < CHARMM ≈ AMBER ≪ ReaxFF ≪ DFT. As
diferenças são em razão: LJ / CHARMM / AMBER – li-
gações fixas, potenciais analíticos simples, sem resolução
de cargas dinâmicas resultando em uma custo compu-
tacional de milhões de passos/dia. O ReaxFF – Or-
dens de ligação recalculadas a cada passo, equilibração
de cargas (QEq/EEM) [61], muitos termos energéticos
adicionais e passo de tempo menor resultando em uma
custo computacional 10 − 100× mais lento que campos
de forças clássicos. O DFT resolve explicitamente a
estrutura eletrônica em cálculo SCF [74] em cada passo
resultando em uma custo computacional de milhares
de passos/dia.” Em dinâmica molecular, o termo fs
normalmente significa femtosegundo, que é uma unidade
de tempo muito pequena (1 fs = 10−15 segundos).
O termo ps significa picosegundo, que é uma unidade
de tempo maior que o femtosegundo (fs), mas ainda
muito pequena (1 ps = 10−12 segundos = 1000 fs).
O termo µs significa microsegundo, que é uma unidade
de tempo maior que o picosegundo (ps) e femtosegundo
(fs) (1 µs = 10−6 segundos = 1.000.000 fs = 1.000 ns).
O termo ns significa nanosegundo, que é uma unidade de
tempo intermediária entre picosegundos e microsegun-
dos (1 ns = 10−9 segundos = 1.000 ps = 1.000.000 fs).
Essas unidades são usadas em simulações de dinâmica
molecular devido ao movimento de átomos e moléculas
que acontecem na escalas nanométrica.

Amostragem de Espaço de Fases: A amostragem
do espaço de fases em dinâmica molecular (DM) refere-
se ao processo de explorar o vasto conjunto de todas as
possíveis posições e momentos (velocidades) dos átomos
em um sistema. O objetivo principal é gerar uma coleção
representativa de configurações do sistema (a trajetória
da simulação) que permita o cálculo de médias de
propriedades termodinâmicas (como energia, pressão,
etc.) e a compreensão do comportamento dinâmico e
conformacional da molécula ao longo do tempo [75].
Como em toda simulação de dinâmica molecular (DM),
a amostragem do espaço de fases pode ser limitada, tor-
nando difícil simular fenômenos que ocorrem em escalas
de tempo muito longas (microssegundos a milissegundos
ou mais) ou que envolvem eventos raros, como transições
de fase ou reações complexas com altas barreiras de
energia.

Problemas com a Descrição de Cargas: O tra-
tamento de cargas atômicas, que são calculadas di-
namicamente (método de equilíbrio de cargas, EEM),
pode, em alguns casos, levar a descrições imprecisas em
comparação com cálculos quânticos, especialmente em
ambientes químicos muito diferentes daqueles para os
quais o potencial foi parametrizado.

Limitações na Descrição Eletrônica: Sendo um
método baseado em mecânica molecular, o ReaxFF não
considera explicitamente os elétrons, o que significa
que ele não pode descrever com precisão fenômenos
puramente eletrônicos, como excitações eletrônicas, re-
ações de oxidação/redução envolvendo transferência de
elétrons ou propriedades ópticas.

Não Trivialidade no Desenvolvimento de Novos
Potenciais: O desenvolvimento de novos conjuntos de
parâmetros ReaxFF para novos elementos ou sistemas
requer um esforço considerável e conhecimento especia-
lizado para garantir a robustez e a precisão do potencial.

Em resumo, as limitações do ReaxFF estão principal-
mente ligadas à sua precisão, que é dependente da pa-
rametrização, ao seu custo computacional intermediário
e à sua incapacidade de descrever processos puramente
quânticos (Development, applications and challenges of
ReaxFF reactive force field in molecular simulations). A
parametrização do ReaxFF enfrenta diversas limitações
e desafios, que podem afetar a precisão e a transfe-
ribilidade para determinados elementos e sistemas. As
principais limitações incluem:

• Transferibilidade Limitada dos Parâmetros.

Dependência do Conjunto de Treinamento: Os
parâmetros do ReaxFF são otimizados usando dados de
referência de cálculos de mecânica quântica (QM) ou da-
dos experimentais para sistemas específicos. A acurácia
do potencial é fortemente sensível a esse conjunto de
treinamento.

Aplicações Específicas: Um conjunto de parâmetros
desenvolvido para uma reação ou ambiente específico
(por exemplo, combustão de hidrocarbonetos) pode
não ser transferível ou preciso para um tipo de reação
diferente (por exemplo, reações envolvendo superfícies
de metal-óxido ou sistemas aquosos complexos) sem uma
reparametrização adequada.

Diferentes Estados da Matéria/Condições: Parâ-
metros otimizados para uma fase (sólida ou gasosa)
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podem ter um desempenho insatisfatório em outras
condições, como líquidos ou interfaces sólido-líquido, ou
em condições extremas de temperatura e pressão [76].

• Dificuldades com Certos Elementos e Interações.

Metais de Transição e Compostos Iônicos/
Covalentes Mistos: A modelagem de metais de transi-
ção e sistemas com interações mistas (iônicas e covalen-
tes) pode ser particularmente desafiadora. A descrição
precisa das interações Fe-água, por exemplo, demonstrou
sensibilidade significativa aos parâmetros e pode exigir
extensões do método (como o ReaxFF+ [77]) para
incluir a descrição de cargas atômicas.

Interações de Van der Waals: Embora o ReaxFF
inclua interações de van der Waals, a sua descrição pode,
por vezes, divergir dos resultados de QM, especialmente
em distâncias de interação específicas, o que é crucial
em sistemas fracamente ligados, como interações entre
biomoléculas ou em certos materiais [77].

• Desafios no Processo de Parametrização.

Otimização Complexa: A otimização dos numerosos
parâmetros do ReaxFF é um problema de alta dimensão
e computacionalmente intensivo. Métodos de otimização
tradicionais podem ficar presos em mínimos locais no
espaço de parâmetros, levando a campos de força subó-
timos.

Falta de Dados Acessíveis: A falta de acesso a con-
juntos de dados brutos e bases de dados de treinamento
publicamente disponíveis pode limitar a reprodutibi-
lidade e a validação dos resultados apresentados em
estudos anteriores.

Função Funcional Fixa: Devido à dependência de
uma forma funcional matemática fixa, certas limitações
podem exigir alterações mais profundas na expressão
matemática dos termos de energia, o que vai além de
uma simples reparametrização [78].

Em resumo, embora o ReaxFF seja uma ferramenta
poderosa que preenche a lacuna entre a mecânica quân-
tica e os campos de força não reativos, sua eficácia
depende fortemente do cuidado e da abrangência do
processo de parametrização para o sistema e as condições
específicas de interesse. A principal diferença entre o
ReaxFF e os campos de força tradicionais (não reativos)
é a capacidade do ReaxFF de simular reações químicas,
incluindo a formação e quebra de ligações, o que os
campos de força tradicionais não conseguem fazer.

6.2. ReaxFF – modelagem de processos
químicos, físicos e biológicos complexos
em nanociência

O ReaxFF é um método computacional versátil utilizado
para simulações de dinâmica molecular em sistemas
complexos e reativos, preenchendo a lacuna entre a
mecânica quântica e os campos de força clássicos. As

principais aplicações do ReaxFF estão no estudo de pro-
cessos químicos (catálise), biológicos, design e análise de
nanomateriais e análise do comportemeto nanomecânico
de nanoestruturas. A investigação de processos químicos
(catálise), estuda o mecanismos de reação em catálise,
combustão, pirólise e corrosão. O estudo do design
e análise de nanomateriais estuda a propriedades de
superfícies, polímeros e materiais energéticos. O estudo
de processos biológicos analisa as interações em sistemas
biológicos, como a dinâmica de proteínas ou a interação
de compostos com moléculas biológicas de relevância e
o comportamento nanomecânico de nanoestruras que
investiga as possibilidades da modelagem de eventos
reativos, onde o ReaxFF permite simular a quebra e
formação contínua de ligações atômicas, essencial para
entender a fratura, a deformação plástica e a falha de
nanoestruturas sob tensão ou em ambientes reativos.

Devido à sua capacidade de lidar com sistemas gran-
des (milhares a milhões de átomos) em uma velocidade
computacionalmente viável, mantendo uma precisão ra-
zoável para energias de transição, o que o diferencia
de métodos puramente quânticos, que são mais pre-
cisos, mas inviáveis para grandes escalas, o ReaxFF
atualemente é desenvolvido para estudo em áreas es-
pecícipas em Nanociência. A seguir, apresentamos as
diversas áreas de aplicabilidade do ReaxFF. Apresen-
tamos um catálogo de diversas aplicações do ReaxFF
em processos químicos, materiais de energia, sistemas
biológicos e investigação das propriedades mecânicas de
nanoestruturas, onde é destacado alguns estudos-chave
em detalhes apresentando insights sobre o impacto do
ReaxFF. O uso e desenvolmento do ReaxFF é amplo
e crescente em diversas áreas da química e ciência dos
materiais, especialmente onde reações complexas ou em
larga escala precisam ser estudadas.

• Processos químicos (catálise): Os trabalhos des-
tacados a seguir apresentam estudos de reações
rápidas e complexas, como a decomposição tér-
mica (pirólise) e a queima de hidrocarbonetos e
outros combustíveis, incluindo biomassa e carvão.
A Polimerização permite a simulação de processos
de formação de polímeros e a análise de suas pro-
priedades e mecanismos de degradação. A análise
e estudo de baterias, é aplicada no estudo de
materiais para o desenvolvimento de baterias mais
eficientes, como a decomposição de eletrólitos e a
dinâmica de íons, para otimizar o desempenho e
a segurança. O estudo da corrosão e oxidação é
utilizado para modelar a interação de materiais
com o oxigênio e outros agentes corrosivos em nível
atômico.

O ReaxFF é uma poderosa ferramenta computacional
utilizada para simular e entender processos químicos
complexos em escala atômica e molecular, preenchendo
a lacuna entre a mecânica quântica (QM) e a dinâmica
molecular clássica. Diferente dos campos de força clás-
sicos que fixam a conectividade dos átomos, o ReaxFF
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é um campo de força reativo que permite a formação e
quebra de ligações químicas durante uma simulação de
dinâmica molecular.

Na investigação de processos químicos (catá-
lise), o ReaxFF é amplamente usado para simu-
lar mecanismos de reação em superfícies catalíticas,
ajudando a entender a interação entre catalisadores e
reagentes, tais como a descrição de reações catalisadas
por metais de transição, com aplicação aos estágios
iniciais da formação catalítica de nanotubos de car-
bono [79]. O desenvolvimento e validação do campo de
força reativo ReaxFF para a química de hidrocarbonetos
catalisada por níquel [66]. A investigação da química
catalítica complexa da superfície do ferro [80]. Estudos
mecanísticos de processos de oxidação seletiva catalí-
tica em BiMoOx [81]. Desenvolvimento e aplicação do
campo de força ReaxFF para a adsorção de tolueno em
catalisadores MnMOx (M = Cu, Fe, Ni) [82]. Investiga-
ção da oxidação do metano por catalisador à base de
paládio [83]. Desenvolvimento de um campo de força
reativo ReaxFF para o catalisador de liga Pt-Ni [84].
Comparação do craqueamento térmico e catalítico do
1-hepteno [85]. Estudo da desidrogenação oxidativa em
catalisadores de óxido de vanádio [86]. Mecanismo de
formação da produção de hidrogênio a partir da pirólise
catalítica de pneus usados [87]. Desenvolvimento de
um campo de força reativo ReaxFF para Fe/Cr/O/S e
aplicação à oxidação de butano sobre um catalisador de
Cr2O3 [88]. Investigação do mecanismo de oxidação do
benzeno catalisada por nanopartículas de paládio [89].
Análise em nível atômico do processo de carburização
de catalisadores à base de ferro [90]. Simulação da
pirólise catalítica por micro-ondas de polipropileno sobre
catalisador de Fe para hidrogênio [91]. Simulações de
dinâmica molecular ReaxFF da reatividade térmica
de vários combustíveis em pirólise e combustão [92].
Hidropirólise catalítica da lignina: insights sobre o efeito
do catalisador de Ni e do hidrogênio [93]. Gaseificação
de naftaleno em água supercrítica sobre catalisador de
óxido de ferro [94]. Simulações de dinâmica molecular
ReaxFF da combustão de combustível de alta densidade
energética catalisada por híbridos de Pt-grafeno [95].
Comportamento da copirólise catalisada por cálcio de
biomassa e resíduos plásticos [96]. Conversão catalítica
de resíduos plásticos em hidrogênio assistida por micro-
ondas e baseada em ferro [97]. Simulações ReaxFF da
fragmentação da lignina em um catalisador heterogêneo
à base de paládio em solução de metanol-água [98].
Desenvolvimento de um potencial ReaxFF para Pd/O
e sua aplicação na formação de óxido de paládio [99].
Aplicação do campo de força reativo ReaxFF à dinâmica
reativa da quimissorção e decomposição de hidrocar-
bonetos [100]. Simulações de dinâmica molecular de
reações de metanol para olefinas em zeólita HZSM-
5 [101]. Investigação sobre a hidrogenólise do polietileno
utilizando um catalisador de níquel [102]. Mecanismos de
catálise por cálcio, da pirólise do carvão a precursores
de combustíveis de alta densidade energética [103].

Estudo ReaxFF da descarboxilação do palmitato de
metila sobre catalisadores binários metálicos de níquel-
molibdênio [104]. Desenvolvimento e aplicação de um
campo de força reativo ReaxFF para interfaces óxido
de cério/água [105]. Estudo de dinâmica molecular
reativa sobre pirólise catalítica e reforma a vapor de
combustíveis de hidrocarbonetos [106]. Simulação de
dinâmica molecular reativa ReaxFF da hidratação da
zeólita Cu-SSZ-13 e da formação de dímeros de Cu [107].
Uma simulação de dinâmica molecular (DM) ReaxFF
para a reação de hidrogenação com compostos modelo
relacionados ao carvão [108]. Decomposição catalítica
do tolueno sobre nanocúmulos de Fe2O3 durante a
gaseificação por ciclo químico (CLG) [109]. Investigação
da hidropirólise de hemicelulose catalisada por Ni via
simulação ReaxFF-MD [110]. Evolução dinâmica da
hidrogenação de CO2 a metanol sobre catalisadores de
Cu [111]. Extensão do campo de força de combustão
ReaxFF para combustão de gás de síntese e cinética de
oxidação inicial [112]. Simulação de dinâmica molecular
ReaxFF da gaseificação de celulose catalisada por níquel
em água supercrítica [113]. Mecanismo de produção de
hidrogênio por meio da gaseificação de lignina em água
supercrítica catalisada por catalisador à base de níquel
suportado em carbono [114]. Desenvolvimento de Campo
de Força Reativa para Desidrogenação de Propano em
Superfícies de Platina [115]. Simulações de dinâmica mo-
lecular ReaxFF da oxidação do tolueno em altas tempe-
raturas [116]. Simulações de dinâmica molecular ReaxFF
da decomposição térmica não oxidativa e não catalisada
do metano em altas temperaturas [117]. Investigação
da oxidação do etanol sobre nanopartículas de alumínio
usando simulação de dinâmica molecular ReaxFF [118].
Efeito do Fe e seus óxidos no mecanismo de gaseificação a
vapor da lignina usando simulações de dinâmica molecu-
lar ReaxFF [119] e ReaxFF: um campo de força reativo
para hidrocarbonetos [26]. Neste artigo pioneiro sobre o
ReaxFF é apresentado uma parametrização para átomos
de carbono, hidrogênio e oxigênio. A parametrização
foi desenvolvidas com cálculos de primeiros princípios
e comparado com resultados experimentais. Os valores
de energia de formação das nanoestruturas formadas
por átomos de carbono variam entre 2,8 e 2,9 kcal/mol
quando se comparam simulações de dinâmica molecular
reativa com dados experimentais [26].

Design e análise de nanomateriais: O ReaxFF é
uma ferramenta poderosa para a pesquisa em nanoci-
ência e nanotecnologia, sendo aplicado em estudos como
simulações da formação de nanomateriais. Apresentamos
um catálogo com discussões críticas da aplicação do
ReaxFF no estudo e análise materiais. Aplicação na pre-
visão da síntese de nanomateriais 2D [120]. Modelagem
da geração e crescimento de nanopartículas de óxido de
ferro a partir de precursores representativos por meio de
dinâmica molecular ReaxFF [121]. Previsão teórica das
estruturas e propriedades de materiais energéticos ver-
des de 2,4,6-trinitro-1,3,5-triazina (TNTA) a partir de
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modelagem molecular DFT e ReaxFF [122]. Previsão das
estruturas e propriedades dos materiais energéticos ver-
des 2,4,6-triamino-1,3,5-triazina-1,3,5-trióxido (MTO)
e 2,4,6-trinitro-1,3,5-triazina-1,3,5-trióxido (MTO3N) a
partir de modelagem molecular DFT e ReaxFF [123].
Desenvolvimento e validação de um campo de força
reativo ReaxFF para modelagem de materiais de ânodo
compósitos de silício-carbono em baterias de íon-
lítio [124]. Simulações de dinâmica molecular ReaxFF
em materiais catódicos de enxofre litado [125]. Simu-
lações de dinâmica molecular ReaxFF da reatividade
térmica de vários combustíveis em pirólise e combus-
tão [126]. Campos de força reativos: conceitos de ReaxFF
e aplicações em materiais de alta energia [127]. Estudo
do campo de força reativo ReaxFF da polimerização de
uma matriz polimérica em um sistema compósito de
nanotubos de carbono [128]. Protocolo de simulação
para previsão da interface sólido-eletrólito em ânodos
de silício de baterias de íon-lítio [129]. Revisitando a
sílica com ReaxFF: rumo a previsões aprimoradas da
estrutura e propriedades do vidro por meio de dinâmica
molecular reativa [130]. Otimização de parâmetros Re-
axFF e simulação de dinâmica molecular reativa do cád-
mio metálico [131]. Simulações de dinâmica molecular da
fusão de nanopartículas de Al usando um campo de força
reativo reaxff [132]. Campo de força reativo de rede neu-
ral de alta pressão e temperatura para materiais energé-
ticos [133]. Aprendizado de conjunto interpretável para
previsão de propriedades de materiais com potenciais
interatômicos clássicos [134]. Modelagem para engenha-
ria estrutural e síntese de WSe2 bidimensional usando
um campo de força reativo Reaxff [135]. Conjunto de
parâmetros ReaxFF para clusters de boro e cristais de
boro icosaédricos: comparação com a teoria do funcional
da densidade e potenciais de Machine-Learning [136].
Explorando a formação e evolução em escala atômica de
anéis em fibras de carbono à base de PAN usando uma
abordagem ReaxFF reparametrizada [137]. Campo de
força ReaxFF de segunda geração para água: melhorias
na descrição da densidade da água e da difusão do ânion
OH- [138]. Atualização dos mecanismos de decomposição
da amônia: um estudo combinado de ReaxFF, DFT e
Chemkin [139]. Decomposição térmica de materiais ener-
géticos por dinâmica molecular reativa ReaxFF [140].
Desenvolvimento do campo de força reativo ReaxFF
CBN para o projeto aprimorado de materiais de arma-
zenamento de hidrogênio CBN líquido [141]. Análises
atomísticas do processo de deposição química de vapor
para a preparação de materiais de carbeto de silício
usando simulação ReaxFF-MD [142]. Desenvolvimento
e validação de um campo de força reativo ReaxFF de
uso geral para modelagem de materiais terrestres [143].
Análises em escala atômica do mecanismo de remoção
de material em sílica fundida polida com óxido de cério,
baseadas em ReaxFF-MD [144]. Desenvolvimento do
campo de força reativo ReaxFF para descrever reações
catalisadas por metais de transição, com aplicação aos

estágios iniciais da formação catalítica de nanotubos
de carbono [145]. Simulações ReaxFF da formação de
grafeno induzido por laser (LIG) para nanocompósitos
poliméricos multifuncionais [146]. Estudo do campo
de força reativo ReaxFF do dissulfeto de molibdênio
(MoS2) [147].

Processos biológicos: O ReaxFF é uma ferramenta
computacional poderosa que tem sido utilizada para
estudar processos biológicos que envolvem reações quí-
micas e quebra/formação de ligações atômicas, supe-
rando as limitações dos campos de força clássicos que
não permitem tais eventos reativos. Isso permite a
simulação de sistemas biológicos complexos com um
número significativo de átomos (até milhões), o que
seria inviável com métodos puramente quânticos. Apli-
cações notáveis em biologia incluem: Análise em es-
cala atômica das interações entre radicais hidroxila e
DNA em solução usando o campo de força reativo
ReaxFF [148]. Simulação de dinâmica molecular baseada
em ReaxFF da destruição de moléculas de DNA em célu-
las cancerígenas por espécies reativas de oxigênio (ROS)
plasmáticas [149]. Danos estruturais no dodecâmero do
DNA-B induzidos pela protonação do N3 da citosina e
pela oxidação/nitrificação da guanina: uma simulação
de dinâmica molecular reativa ReaxFF [150]. Avaliação
do campo de força Reax para o estudo da colisão de um
próton energético com o DNA [151]. Estudo de dinâmica
molecular reativa sobre os primeiros passos do dano ao
DNA causado por radicais hidroxila livres [152]. Caracte-
rização do sítio ativo da RNA polimerase II de levedura
por cálculos DFT e ReaxFF [153]. Desenvolvimento e
aplicações do campo de força reativo ReaxFF para siste-
mas biológicos [154]. Avaliação sistemática de campos de
força reativos ReaxFF para aplicações bioquímicas [155].
Otimização guiada por ReaxFF de inibidores de entrada
do HIV-1 baseados em VIRIP [156]. Simulação de
dinâmica molecular baseada em ReaxFF das interações
entre radicais OH no plasma e succinato desidrogenase
em mitocôndrias de células cancerígenas [157]. Uma
simulação de dinâmica molecular da indução de danos
ao DNA por radiação ionizante [158]. Simulações de di-
nâmica molecular reativa para uma melhor compreensão
da medicina do plasma [159]. Simulações computacionais
das interações plasma-biomolécula e plasma-tecido para
uma melhor compreensão da medicina plasmática [160].
Interação dos radicais O e OH com um sistema modelo
simples de lipídios na barreira cutânea: uma investigação
de dinâmica molecular reativa para medicina plasmá-
tica [161]. Análise em escala atômica das interações
entre radicais hidroxila e DNA em solução usando
o campo de força reativo ReaxFF [162]. Simulações
de dinâmica molecular reativa de espécies de oxigênio
em uma camada de água líquida de interesse para
a medicina de plasma [163]. Um estudo de dinâmica
molecular baseado em ReaxFF sobre os mecanismos
de interação entre espécies reativas de oxigênio plas-
mático e a parede celular de Candida albicans [164].
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Simulação de dinâmica molecular da destruição do
glucano de S. cerevisiae por ROS plasmáticos baseada
em ReaxFF [165]. Modelagem molecular multinível para
medicina plasmática [166]. Inativação da biomolécula
endotóxica lipídio a por espécies de plasma de oxigênio:
um estudo de dinâmica molecular reativa [167]. Estudo
numérico sobre as interações entre plasmas atmosféricos
e óleos vegetais por meio de simulações de dinâmica
molecular reativa [168]. Mecanismo molecular da cli-
vagem da proteína spike do SARS-CoV-2 por espécies
reativas de oxigênio e nitrogênio (RONS) geradas no
plasma [169]. Comparação entre potenciais de dinâmica
molecular para simulação de nanomateriais à base de
grafeno para aplicações biomédicas [170]. Simulações
de dinâmica molecular reativa sobre os mecanismos de
interação de plasmas atmosféricos frios e peptídeos [171].
Dinâmica molecular reativa: uma ferramenta eficaz para
modelar a síntese sol-gel de biovidros [172]. Pesquisa
de simulação de dinâmica molecular sobre a interação
entre plasma e organismos vivos: uma revisão abran-
gente [173]. Abordagens computacionais em laboratório
seco para simulação de materiais/estruturas bioinspira-
das para medicina regenerativa [174]. Como os radicais
OH gerados por plasma reagem com os componentes do
biofilme? Insights de simulações em escala atômica [175].
Modelagem e simulação multiescala e multiparadigma
de sistemas e processos em escala nanométrica para
aplicações nanomédicas [176]. Atividades antivirais de
compostos derivados de plantas medicinais contra o
SARS-CoV-2 com base no acoplamento molecular de
proteases [177]. Danos à proteína spike do SARS-CoV-2
causados pelo oxigênio atômico do plasma atmosférico
frio: um estudo de dinâmica molecular [178]. Danos
ao peptidoglicano na parede celular causados por espé-
cies reativas de oxigênio: uma simulação de dinâmica
molecular [179]. Modelagem computacional da interface
bionano [180]. Hibridização in situ de nanotubos de car-
bono com celulose bacteriana para bioandaimes híbridos
tridimensionais [181]. Modelagem de modificações indu-
zidas por plasma em biopolímeros de alginato em escala
atômica [182]. Nanomecânica de nanoestruturas heli-
coidais de sílica inspiradas biologicamente [183]. Efeito
da oxidação do grupo de cabeça e da cauda lipídica
na membrana celular revelado por meio de simulações
e experimentos integrados [184]. Estudo computacional
de superfícies de sílica cristalina funcionalizadas com
ácidos e bases como modelo para interfaces de bioma-
teriais [185]. Nanoengenharia em biomedicina: desen-
volvimento atual e perspectivas futuras [186]. Avanços
na biomedicina dependem geralmente dos avanços e
desenvolvimentos da nanoengenharia. A referência [186]
discute e direciona pesquisas futuras e limitações atuais
na biomedicina, onde através do ReaxFF é possível
investigar o desenvolvimento da nanoengenharia para
medicamentos e terapias mais eficientes e promissoras.

O método de dinâmica molecular clássica com uso do
potencial interatômico reativo ReaxFF é amplamente

utilizada em simulações computacionais para investigar
e prever o comportamento nanomecânico de nanoes-
truturas, como nanotubos de carbono, grafeno entre
outras nanoestruturas. Ela permite a compreensão das
propriedades mecânicas (como elasticidade, resistência
e deformação) em escalas de comprimento e tempo que
são difíceis ou impossíveis de serem acessadas experi-
mentalmente ou por métodos teóricos mais simplificados.
Uma das principais razões para sua utilidade no estudo
das propriedades mecânicas de nanoestruturas são a
capacidade de modelar formação e quebra de ligações
entre ligações químicas de átomos e moléculas. Diferen-
temente dos campos de força tradicionais, que exigem
a predefinição das interações atômicas e não permitem
reações, o ReaxFF permite estudar nanoestruturas sob
grandes deformações ou danos mecânicos, onde as liga-
ções podem ser esticadas até a ruptura ou novas ligações
podem se formar.

Para estudar o comportamento nanomecânico atra-
vés do método de dinâmica molecular clássica reativa
(ReaxFF), realiza-se uma modelagem da deformação,
através da escrita de “scripts” para simulações de dinâ-
mica molecular com foco em propriedades mecânicas. Na
escrita do “script” computacional, através de comandos
em linguagem computacional, aplica-se forças ou tensões
virtuais à nanoestrutura na simulação e observamos
como ela se deforma, fratura ou sofre mudanças confor-
macionais em nível atômico. No material suplementar
apresentamos um modelo padrão da escrita de um
“script” para simulações do comportamento nanomecâ-
nico de nanoestruturas. A utilização de “scripts” é fun-
damental no estudo do comportamento nanomecânico
de nanoestruturas, através de simulações computacio-
nais com a dinâmica molecular clássica reativa. Essas
ferramentas permitem modelar o comportamento dos
materiais e nanoestruturas em escala atômica, o que é
inviável ou extremamente difícil experimentalmente.

Os principais artigos e publicações sobre o estudo das
propriedades mecânicas de nanoestruturas utilizando
o campo de força reativo ReaxFF são, em grande
parte, estudos acadêmicos (teses e dissertações) e artigos
científicos em periódicos especializados, que aplicam
simulação molecular para investigar o comportamento
nanomecânico de nanoestruturas na escala nanométrica.
Embora muitas publicações revisadas em português se-
jam de repositórios institucionais (monografias, disserta-
ções e teses), elas frequentemente se baseiam em artigos
internacionais de referência. Apresentamos a seguir um
catálogo de artigo sobre o estudo do comportamento
nanomecânico de nanoestruturas desenvolvido com o
ReaxFF. Os artigos geralmente focam nos seguintes
aspectos: Cálculo do módulo de Young, tensão e defor-
mação de ruptura em testes de tração uniaxial. Avaliação
de padrões de fratura e comportamento sob diferentes
condições de estresse. Estudo de nanoestruturas de
carbono e diversos alótropos (nanotubos, grafeno, fule-
renos) e materiais híbridos. Comparação dos resultados
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das simulações computacionais desenvolvidas com o
ReaxFF com outros métodos de simulação molecular
ou cálculos de primeiros princípios (DFT). Para acesso
direto a artigos específicos em periódicos internacionais
(onde a maioria das pesquisas de ponta com ReaxFF é
publicada), o leitor pode busca em bases de dados como
“Scopus”, “Web of Science” ou “Google Scholar”.

Propriedades mecânicas e estruturais de folhas de
nitreto de carbono tipo grafeno [187]. “Superplastici-
dade” torsional de nanotubos de grafino [188]. Propri-
edades elásticas de nanotubos à base de grafino [189].
Estudo computacional das propriedades elásticas, da
estabilidade nanoestrutural e dinâmicas da membrana
de penta-grafeno [190]. Transformações nanoestruturais
de nanoespirais de carbono e nitreto de boro em coli-
sões de alto impacto nanomecânico [191]. Propriedades
mecânicas de nanotubos de pentagrafeno de parede
única: um estudo de DFT e dinâmica molecular clás-
sica reativa [192]. Efeitos da temperatura na dinâmica
de fratura e nas propriedades elásticas de membranas
de popgrafeno [193]. Estudo de primeiros princípios e
dinâmica molecular reativa das propriedades elásticas de
nanotubos à base de pentahexoctita [194]. Modelagem
computacional atomística dos efeitos da temperatura na
tenacidade à fratura e na degradação da monocamada
de penta-grafeno [195]. Investigação do comportamento
nanomecânico de nanotubos à base de popgrafeno: um
estudo realizado com o método de dinâmica molecular
clássica reativa [196]. Propriedades mecânicas de mem-
branas de tetragrafeno: um estudo desenvolvido pelo
método de dinâmica molecular clássica reativa [197].
Estudo das propriedades elásticas de nanotubos de pha-
grafeno de parede única [198]. Estudo do comportamento
nanoestrutural em nanotubos convencionais de carbono
e membranas de grafeno desenvolvidos por simulações
de dinâmica molecular clássica reativa totalmente ato-
místicas [199]. Um estudo computacional sobre as pro-
priedades mecânicas da monocamada de pentahexoctita:
Combinando simulações DFT e de dinâmica molecular
clássica reativa [200]. Alta pressão em nanotubos de
nitreto de boro para a elaboração de nanorribons Ki-
rigami [201]. Elasticidade de nanotubos baseados em
Irida-grafeno e Sun-grafeno: um estudo por meio de
simulações de dinâmica molecular clássica reativa total-
mente atomísticas [202]. Nanosstruturas em forma de
vagem de nanotubos de nitreto de boro submetidas a
impactos em velocidade ultrassônica: uma investigação
desenvolvida por dinâmica molecular clássica reativa
totalmente atomística [203]. Coalescência anormal de
fissuras e ductilidade no grafeno [204].

Logo, estudar as propriedades mecânicas de nanoes-
truturas é fundamental porque elas apresentam com-
portamentos únicos e aprimorados em comparação com
seus equivalentes em macroescala, o que possibilita o
desenvolvimento de novas tecnologias e materiais ino-
vadores em diversas áreas, como engenharia, medicina e
eletrônicos.

7. Dinâmica Molecular Reativa –
ReaxFF e a Nanociência

Como mencionado na Introdução, o estudo da estrutura
e propriedades físicas e químicas de sistemas atômicos
e moléculas em nanoescala (nanociência), requerem um
auxilio teórico por poderosas técnicas computacionais
avançadas, como o método de dinâmica molecular
clássica com uso de campos de força interatômico
reativos como o ReaxFF. Assim, entender o comporta-
mento de átomos e moléculas na matéria condensada
é de fundamental importância no desenvolvimento
sustentado de novos materiais com qualidades superiores
aos existentes. A Figura 4 mostra uma representação
diagramática do custo computacional da modelagem
totalmente atomística na escala de átomos e molé-
culas, juntamente com seus métodos computacionais
amplamente utilizados na modelagem computacional em
nanociência/nanotecnologia e ciência dos materiais. Atu-
almente, o método computacional que requer alto custo é
o método computacional baseado na Teoria do Funcional
da Densidade (DFT) [205] . Logo, o método de dinâmica
molecular clássica com uso de campos de força reativos
ReaxFF foram desenvolvidos como uma ponte entre
os métodos quânticos e clássicos. Assim, o campo de
força reativo ReaxFF é uma ferramenta computacional

Figura 4: A ilustração apresenta a integração de métodos
computacionais essenciais para o design de novos materiais.
Na base da precisão eletrônica, o DFT (Primeiros Princípios)
descreve quebras de ligações em escalas de angstroms e pico-
segundos. Métodos reativos como o ReaxFF (Semi-empírico)
expandem essa capacidade para milhares de átomos em nanose-
gundos, permitindo o estudo de reatividade química complexa.
O CHARMM (Dinâmica Molecular) foca na conformação es-
trutural de biopolímeros e membranas em escala nanométrica,
enquanto o Coarse-Grained (Grãos Grossos) simplifica grupos
atômicos para alcançar a escala mesoscópica de milisegundos.
No topo, o FEM (Elementos Finitos) trata o material como
um contínuo, aplicando propriedades moleculares para prever o
comportamento mecânico e térmico de dispositivos em escala
macroscópica.
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poderosa e atualmente amplamente utilizada na
comunidade cientifica mundial na área de nanociência.

É importante ressaltar que, na investigação e análise
das propriedades físicas de novas nanoestruturas e novos
materiais, é imprescindível estabelecer e utilizar métodos
confiáveis para análise e comparação com os dados
experimentais. A modelagem computacional totalmente
atomística atingiu um estado-da-arte que permite mo-
delar as propriedades físicas de nanoestruturas e novos
materiais a partir da interação entre os átomos do
sistema, onde o conjunto de parâmetros descritos nos
campos de força reativos ReaxFF é obtido diretamente
dos resultados fornecidos por técnicas experimentais
ou cálculos de primeiros princípios [26]. Atualmente,
a combinação de estudos experimentais com conceitos
de modelagem computacional tem mostrado resultados
promissores e eficientes na descoberta de novas nanoes-
truturas e novos materiais com propriedades especiais
e maior eficiência em diversas aplicações de interesse
científico e tecnológico [206, 207].

8. Conclusão

A abordagem teórica e metodológica discutida ao longo
deste manuscrito tem potencial para contribuir e auxiliar
em pesquisas desenvolvidas na grande área científica, a
nanociência. A abordagem do método de dinâmica mo-
lecular clássica com uso do campo de força interatômico
reativo ReaxFF, permite a pesquisa e o desenvolvimen-
tos significativos de novos materiais e nanoestruturas,
auxiliando o experimentalista na descrição e interpreta-
ção dos fenômenos físicos observados.

No entanto, o custo computacional ainda representa
um desafio significativo para a aplicação dos métodos
de simulação computacional a sistemas contendo um
grande número de átomos e moléculas. Com o avanço
dos métodos computacionais, como a aprendizagem de
máquina e inteligência artificial, prevê-se a ampliação
da capacidade de simulação de sistemas atômicos e
moleculares de tamanhos muito maiores que os atuais, e
em escalas temporais igualmente maiores. Isso permitirá
a realização de novas investigações científicas das pro-
priedades físicas, químicas e biológicas de sistemas mais
complexos, como grandes biomoléculas e materiais po-
liméricos, possibilitando uma compreensão mais abran-
gente e detalhada de seus comportamentos dinâmicos e
termodinâmicos. Nesse contexto, o desenvolvimento do
Reactive INTERFACE Force Field (IFF-R) surge como
uma alternativa promissora, pois supera limitações de
custo computacional ao ser cerca de 30 vezes mais rápido
que métodos reativos anteriores, mantendo a precisão em
diversas escalas [208]. Em um futuro próximo, os avanços
das técnicas de simulação computacional de átomos e
moléculas devem ser direcionadas ao aprimoramento
de algoritmos capazes de acelerar os cálculos obtidos
por dinâmica molecular clássica reativa – ReaxFF com
a redução da demanda de memória computacional na

investigação das propriedades Físicas de nanoestruturas
e novos materiais em nanociência. Portanto, o método
de dinâmica molecular clássica reativa – ReaxFF conti-
nua sendo uma ferramenta poderosa para o estudo da
estrutura e dinâmica de sistemas físicos com alto grau
de complexidade, auxiliando técnicas experimentais.

Assim, com os avanços significativos nos suportes
computacionais de alto desempenho, espera-se que essa
abordagem contribua significativamente para o pro-
gresso científico e tecnológico na área de nanociência,
abrindo novas oportunidades para a compreensão e o
desenvolvimento de novas nanoestruturas e novos ma-
teriais em nanociência para ampliar sua aplicabilidade
no desenvolvimento sustentado de novos materiais com
alto potencial tecnológico e menor consumo de energia
possível.
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Disponibilidade de Dados

Todo o conjunto de dados que dá suporte aos resultados
deste estudo foi publicado no próprio artigo.
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