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ESTUDO TEORICO DA FORMACAO DE CLUSTERS EM MISTURAS ENTRE DMSO E
233 ACETONITRILA. Edson Bernardi, Hubert Stassen, (Intituto de Quimica, Departamento de Fisico-Quimca —
UFRGS)

A simulacédo da dinamica molecular tém sido utilizada para o estudo de misturas entre DMSO e acetonitrila, na fase
liquida, em diversas fragdes molares. O modelo do liquido mantém as moléculas rigidas compostas por quatro (DMSO) e seis
(acetonitrila) centros de interacdo, localizados sobre os atomos. As interagdes de Van der Waals sdo descritas através de um
potencial do tipo Lennard-Jones, enquanto que para as interagdes elétrostaticas utilizamos potenciais Coulombianos. A estrutura
da mistura é descrita pelas fungdes de distribuigdo radial para todas as combinagGes de atomos entre pares de moléculas. A anélise
destas fungBes mostra a influéncia da concentragdo sobre o sistema, com a formagdo de clusters transientes de DMSO e
acetonitrila, mais pronunciados em misturas com fragdo molar pequena de um dos componentes. Utilizou-se o nimero de vizinhos
mais proximos para a obtencdo de fragbes molares microscopicas (clusters). As caracteristicas dindmicas das misturas séo
apresentadas através das fungdes de correlagdo temporal para velocidades lineares e angulares. (CNPq - PIBIC, PADCTIII,
FAPERGS)
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