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Resumo. O presente trabalho objetiva descrever a estratégia e os procedimentos já realiza-
dos para a discretização da superf́ıcie excludente do solvente (SES), necessária para cálculos
numéricos relacionados a modelos de solvatação em meios cont́ınuos.
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1 Introdução

Dentre os modelos relacionados à solvatação, aqueles que descrevem o solvente como
um meio continuo [4] apresentam a vantagem de reduzir a quantidade de termos da Hamil-
toniana que descreve a interação entre soluto e solvente. A energia de solvatação total do
sistema, que tem status de uma energia livre M, é normalmente definida como a soma de
quatro termos, além das contribuições relacionadas aos movimentos térmicos.

G(M) = Gcav +Gel +Gdis +Grep +Gtm (1)

A primeira etapa desse processo está relacionada com a formação, no solvente puro,
de uma cavidade vazia com capacidade para acomodar o soluto (Gcav). A componente
eletroestática (Gel) é determinada por uma função de polarização P⃗ (ϵ, E⃗), onde o campo
eletrico E⃗ é determinado pelas cargas aparentes localizadas sobre a superficie da cavidade
e cujos valores são obtidos a partir da solução numérica [1] de equações integrais [3].
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2 Metodologia

A solução de tais equações é dividida em duas etapas:

1) a definição da delimitação entre a região molecular e aquela do solvente, a partir da
geometria da molécula e;

2) a determinação de grandezas relacionadas ao solvente e a discretização dessa região em
um número finito de pequenas partições chamadas de tesseras.

Dentre as regiões que podem ser definidas, a chamada superficie excludente do solvente
(SES) representa a região formada pelo conjunto de pontos tangentes descritos pelo rolar
de uma porção esférica do solvente sobre a superficie de van der Waals [4]. Um exame
sobre os métodos para discretização da SES existentes (MSDOT, DefPol, BLMOL [4])
aponta dificuldades práticas assim como problemas de establidade numérica.

Neste trabalho é proposta uma metodologia para a discretização da SES através da de-
scrição dos objetos geometricos que definem a SES e um gerador de malha para superficies,
como GMSH [2]. Outra metodologia também proposta consiste em criar um conjunto de
pontos sobre a SES e, a partir destes pontos, obter uma malha triangular com algoritmos
baseados em Moving Least-Squares [5].
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