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Estudo tedrico das propriedades de liquidos ionicos do tipo
imidazdlio através da metodologia Coarse Grain

Liquidos i6nicos sdo, essencialmente, compostos i6nicos
que possuem ponto de fusdo abaixo de 100 °C. Pode-se destacar
que possuem baixa pressdo de vapor, tém forte habilidade de
solvatacdo, ndo sdao inflamaveis, sua reciclagem ¢ viavel e
podem solubilizar compostos organicos, inorganicos e
polimeros. Devido a baixa volatilidade, a aplicacdo como
solventes ¢ altamente favoravel, tanto do ponto de vista
ambiental, como para a saide humana. Outras aplicagdes
interessantes dos liquidos i6nicos sdo na catalise em sintese
organica e como fungicidas. Estes sdo apenas alguns exemplos
das vérias aplicagdes destes compostos.

Simulagdes por dinamica molecular sdo capazes de
fornecer descricdo microscOpica para sistemas como liquidos
i0nicos. Visando realizar simulagdes longas € minimizar o custo
computacional, no presente estudo adotou-se o campo de forga
Martini, um campo do tipo Coarse Grain, cuja filosofia consiste
em considerar, em média, quatro dtomos pesados como uma
unica particula esférica; esta caracteristica também permite
estudar sistemas de alta complexidade, como biomembranas,
algo que normalmente demandaria muito tempo. A principio,
foram realizadas simulacdes que seguiam o modelo atomistico
(A4ll Atom), onde cada atomo do sistema ¢ considerado
individualmente. O objetivo desta etapa foi obter dados para
futuras comparagdes com os resultados obtidos através do
modelo Coarse Grain. As simulagdes consistiram das seguintes
etapas: criacdo da caixa de simulagdo, compressao da caixa até
que o volume apresentasse pouca varia¢ao entre uma simulagdo
e outra, aquecimento do sistema e posterior resfriamento e
equilibragdo. Foi adotado o ensemble NpT, em que sdo
mantidos constantes o nimero de particulas, a pressdo ¢ a
temperatura.

Com a finalidade de avaliar a precisdio do modelo
Coarse Grain adotado, foram calculadas e comparadas as
densidades e distribui¢des radiais de pares referentes a ambos os
modelos, All Atom e Coarse Grain. As densidades calculadas
para o modelo Coarse Grain apresentaram valores pouco
maiores que aquelas calculadas para o modelo atomistico, com o
erro maximo ndo passando de 3%. As distribuigdes radiais de
pares também apresentaram razoavel concordancia para ambos
os modelos.



