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Intercalacao de principios ativos em LDH — desenvolvimento de um modelo tedrico para a
sua implementacao no processo produtivo

Sumario

Os hidroxidos duplos lamelares (layered double hydroxides, LDH) sdo um tipo de argilas
sintéticas com a capacidade de permuta anidnica que lhes conferem uma versatilidade que
permite a sua aplicacdo em diversas areas. Uma das mais-valias desta funcionalidade é a
possibilidade de intercalar ingredientes ativas na sua forma anidnica, possibilitando a sua
libertagdo controlada através de estimulos especificos.

Aintercalagdo é um processo complexo e dificil de concretizar, sendo o seu sucesso altamente
dependente das propriedades fisico-quimicas das moléculas a intercalar e das condicdes
experimentais utilizadas. Para aumentar o sucesso da intercalagdo e diminuir os insucessos,
o estudo deste processo ao nivel estrutural e atébmico é necessdrio. Para uma melhor
compreensao do processo e permitir a sua implementagado no suporte ao processo produtivo,
pretende-se desenvolver um modelo tedrico, recorrendo a metodologias de Dindmica
Molecular (MD), Teoria do Funcional da Densidade (DFT) e/ou Machine Learning (ML) que
nos permita antecipar a possibilidade de sucesso e definir as melhores condigdes
experimentais para essa finalidade.
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