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INTRODUCAO

Liquidos ibnicos séo, essencialmente, compostos i0nicos que possuem ponto de
fusao abaixo de 100 °C. Entre suas principais caracteristicas, destacam-se:
baixa pressao de vapor, alta capacidade de solvatacao, baixa volatilidade e sua
reciclabilidade. Sua utilizacao como solventes € muito favoravel, tanto do ponto
de vista ambiental como para a saude humana. Devido a tais caracteristicas,
torna-se importante a realizacao de um estudo das propriedades dessas

substancias a nivel microscopico, algo que é possivel atravées de simulacdes por

OBJETIVO

O estudo teve por finalidade, através de simulacdes de dinamica molecular,

fornecer descricao microscopica para os seguintes liquidos ibnicos:
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dinamica molecular. Dentre os metodos de simulacao por dinamica molecular, é
valido destacar a metodologia Coarse Grain, que torna viavel a simulacéo de
longos tempos e de sistemas complexos, como por exemplo proteinas e

compostos com grandes cadeias alquilicas.

METODOLOGIA

Os respectivos cations de cada liquido idnico foram subdivididos em grupos,

conforme esquema representado a seguir:
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Sempre buscou-se aliar longos tempos de simulacdo com o minimo custo
computacional possivel. O campo de forca Martini, um campo do tipo Coarse
Grain, se enquadra nestas caracteristicas e foi adotado para a realizacdo deste
projeto. Sua filosofia consiste em considerar, em media, quatro atomos pesados
como uma unica particula esférica. Este fato permite sua aplicacao no estudo
computacional de uma vasta gama de sistemas complexos, como por exemplo
biomembranas, algo que demandaria muito tempo quando realizado atraves de

meétodos mais convencionais.

No inicio do trabalho, foram realizadas simulacbes que seguiam o modelo
atomistico (All Atom), onde cada atomo do sistema é considerado individualmente.
A finalidade desta etapa foi a obtencdo de dados para, posteriormente, ser
possivel a comparacao com os resultados obtidos através da metodologia Coarse
Grain empregada. As simulacdes consistiram das seguintes etapas: criacao da
caixa de simulacdo, compressao da caixa até que o volume apresentasse pouca
variacao entre as simulacoes, aquecimento do sistema e posterior resfriamento e
equilibracao. Utilizou-se o ensemble NpT, onde sdao mantidos constantes numero
de particulas, pressdo e temperatura.

Os parametros utilizados para avaliar a precisdao da metodologia Coarse Grain

foram densidade e distribuicdo radial de pares.

As simulacdes e analises foram feitas com o pacote de softwares GROMACS.
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RESULTADOS

ApOs as simulacoes, foram comparadas as densidades obtidas em ambos os

modelos, All Atom e Coarse Grain. Os resultados sao apresentados na tabela

abaixo:

Liquido 16nico

Densidade — All Atom

Densidade — Coarse Grain

metilimidazolio
tetrafluorborato

1-butil-3-metilimidazolio 1200 kg/ms3 1204,43 kg/m3
tetrafluorborato
1-octil-3-metilimidazolio 1100 kg/ms3 1125,53 kg/m3
tetrafluorborato
1-dodecil-3-metilimidazdlio  |1050 kg/ms3 1077,32 kg/ms3
tetrafluorborato
1-hexadecil-3- 1020 kg/m3 1038,05 kg/m3

Tambem foram calculadas as distribuicdes radiais de pares para os modelos

Coarse Grain (CG) e All Atom (AA), a fim de avaliar a precisdo do método

adotado (ver figuras 1-4, onde as abreviacbes BMI e C16MI/C16 referem-se,

respectivamente, aos liquidos ibnicos 1-butil-3-metilimidazolio tetrafluorborato e

1-hexadecil-3-metilimidazolio tetrafluorborato).
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Fig. 3: RDF para os sitios SI3.
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A partir dos resultados apresentados, pode-se dizer que, para as propriedades

analisadas, o modelo proposto fornece uma descricao razoavelmente precisa

para os liquidos ibnicos estudados. Eventuais discrepancias entre modelo

Coarse Grain e modelo All Atom requerem um estudo mais aprofundado.
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