
Abordagem CAMD para o Desenvolvimento de Novos Materiais

O PROBLEMA
Moléculas orgânicas apresentam variedade de 
aplicações tecnológicas, como fotoreceptores e 

dispositivos eletroluminescentes. A aplicação de 
“computer-assisted molecular design” (CAMD) 

para o desenvolvimento  de novos materiais 
poliméricos, biopolímeros e de novos fármacos 

tem sido bastante explorada.
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A FÍSICA
O método de docking rígido foi projetado para o 

estudo da inserção de uma molécula de um fármaco 
ao sítio receptor de uma proteína[1,2]. Entretanto, 

utilizando a mesma metodologia, foi possível propor 
uma nova aplicação: o estudo de moléculas 

orgânicas, que foram tratadas como se fossem o 
possível fármaco, depositadas sobre um filme.

UMA APLICAÇÃO – Perilenos sobre uma Camada de Água
Determinou-se o arranjo espacial de uma molécula de 

perileno sobre uma camada de água[3], bem como a de uma 
segunda molécula de perileno, igual à primeira, mas 

depositada sobre o conjunto camada de água + primeira 
molécula de perileno. Avaliou-se nesse caso, portanto a 

formação de camadas finas de moléculas orgânicas sobre 
uma superfície de água[4, 5, 6]. As orientações das moléculas 

orgânicas sugerem emissão de excímero.
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