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Calculos teodricos das interacoes entre o liquido idnico imidazolato de
1,3-dimetilimidazolio e agua por simulagdes de dinamica molecular
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Introducao

Simulacdes de dinamica molecular com o
liquido iOnico imidazolato de 1,3-dimetilimidazolio
foram realizadas pelo GROMACS 4.5.5, em
sistemas contendo agua, em fragdes molares 1:1 e
3:2 (liguido i6nico - agua), com o campo de forca
Amber [1]. A temperatura e a pressao dos
sistemas foram mantidas constantesa 330 Kea 1
bar, respectivamente.

Metodologia

A simulagao inicial consistia de um sistema
bifdsico, em que a agua ocupava a fase superior e
o liquido i6nico ocupava a fase inferior da caixa. Ao
longo de sucessivas simulacdoes verificou-se a
homogeneizacdao completa do sistema devido a
solvatacdo dos pares ib6nicos pela agua. A
densidade da mistura assumiu um valor constante
de 1153 g.cm™ para a caixa na proporcao 1:1 e de
1154 g.cm™ para a caixa ha proporcao 3:2 durante
as simulacoes.
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As energias de interacao coulombianas e de
Lennard-Jonnes entre o par idnico e o solvente
foram calculadas ao longo da dissolucao. Em geral,
observou-se que as interacoes de Lennard-Jonnes
entre o cation e a agua e entre o anion e a agua
atingiram um valor médio de -4 kl.mol*! e de 8
kl.mol?!, respectivamente. Para as interacgoes
coulombianas, observou-se um valor médio de -8
kJ.mol?! entre o cation e a agua e de -80 kJ.mol™*
entre o anion e a agua, indicando que as interacoes
de origem coulombianas sao mais intensas, sendo
responsaveis pela grande capacidade desse liquido
ionico de atrair moléculas de agua.
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Calculos de fungoes de distribuicdo radial foram
realizados para o sistema de fracao molar 1:1 e os
resultados estdo apresentados no grafico abaixo, em
que g(r) define as funcdoes de distribuicao radial de

cada interacdo e r é a distancia, dada em nanémetros.
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Assim, foi possivel observar uma forte coordenacao

entre os atomos de hidrogénio da agua e os atomos de
nitrogénio dos anions (0,9 protons da &gua por
nitrogénio), que ocorre devido a formacao de intensas
ligacOoes de hidrogénio, ja observadas em estudos do
par idonico em solventes organicos [2]. Além disso,
observou-se que a funcao de distribuicao radial entre
cations apresenta o primeiro pico em distancias mais
curtas do que entre cation e anion.

Pode-se, entao, concluir que houve forte
estabilizacao do liquido idnico pelas moléculas de agua,
que se coordenam preferencialmente aos anions.
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