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Abstract: Liquidos I6nicos (LIs) sdo uma classe de materiais compostos por cation e
anion que em sua maioria possuem ponto de fusdo inferior a 100°C. Devido a
possibilidade de apresentar propriedades fisico-quimicas diferenciadas (criadas a partir
de simples modificacdes em sua estrutura quimica) como, baixa pressao de vapor, baixa
flamabilidade, grande solubilidade de compostos organicos e inorganicas, estabilidade
térmica e quimica, seu espectro de aplicacdo torna-se amplo, desde aplicagdes
bioldgicas [1] a materiais para captura e separacdo de gases [2]. Para se obter uma
melhor performance destas aplicagdes ¢ necessario o entendimento das interagdes entre
os solventes envolvidos no processo. Sabe-se que a dgua ¢ um solvente amplamente
utilizado industrialmente e, portanto, ¢ altamente relevante entender como se da a
interacdo entre os liquidos e os efeitos destas interagdes sobre suas propriedades
fisico-quimicas. Devido a facilidade de se correlacionar efeitos estruturais e
propriedades termodinamicas, a dindmica molecular (DM) tem sido amplamente
utilizada para este tipo de estudo. Porém, para que os resultados obtidos da simulagao
computacional sejam consistentes com as propriedades medidas experimentalmente, ¢
fundamental o desenvolvimento de um campo de forca que reproduza de maneira
correta as interagdes entre as espécies quimicas do sistema. No caso de LIs o
procedimento ¢ um pouco mais complexo que para compostos moleculares, ja que além
das interacdes eletrostaticas a dispersdao de carga confere propriedades como baixa
pressdo de vapor, boa condutividade i6nica, entre outras [3]. Dois efeitos devem ser
levados em conta: a polarizacdo e a transferéncia de carga entre os ions. Isso ocorre
devido ao grande ntimero e diferentes tipos de interagdes entre cation e anion, reduzindo
as cargas efetivas dos ions para menores do que um inteiro em fase condensada [4]. Nos
ultimos anos modelos de campo de for¢a polarizaveis e ndo-polarizaveis t€m sido
desenvolvidos com o intuito de reproduzir esses efeitos [5]. Os campos ndo-polarizaveis
possuem como vantagem um menor custo computacional, possibilitando estudar
sistemas maiores € mais complexos. Por outro lado, a medida que o LI interage com
outro solvente, os ions sdo dissociados e ¢ razodvel considerar suas cargas como
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inteiras, segundo Kdddermann et al. [6]. No presente trabalho, estudos por simulacio de
dindmica molecular (DM) das propriedades fisico-quimicas, estruturais e dindmicas do
Liquido Ionico [BMIm][Tf,N] puro e em sistemas aquosos com diferentes fracdes de
agua (5%, 10%, 20%, 50%, 90% e 95%) tém sido realizados. Densidade, coeficientes de
difusividade, funcao de distribuicao radial (RDF) e tensao superficial sao os parametros
calculados de modo a avaliar os efeitos produzidos pela mistura de 4gua e LI. Para isso,
foram utilizados dois campos de forga [6,7] de forma comparativa para assim
propormos uma re-parametrizagdo. Um deles, campo de for¢a ndo-polarizavel
desenvolvido por Zhong et. al., no qual as cargas totais dos ions foram escaladas por um
fator de 0,8 de modo a reproduzir a transferéncia de carga entre ions e as propriedades
termodinamicas do LI puro [BMIm][Tf,N] em fase condensada. No outro campo de
for¢a, desenvolvido por Kdéddermann et. al., para Lls do tipo [C_ MIm][Tf,N], as cargas
foram mantidas inteiras e os parametros intermoleculares (interacdes de Lennard-Jones)
ajustados de maneira empirica a fim de se reproduzir dados experimentais, como
densidade e coeficientes de difusdo, obtidos por espectroscopia de NMR. O campo de
forca usado para simular a molécula de dgua foi o do tipo TIP4P [8]. Os resultados
obtidos tém sido comparados com os valores experimentais disponiveis na literatura
[9,10] de modo a se avaliar tanto a reprodutibilidade dos dados resultantes de cada
campo de for¢a no sistema de LI puro e em mistura aquosa, como também esclarecer os
fendmenos provenientes da interagdo da agua com o LI a nivel molecular.
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