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A predominancia do uso de sais inorganicos no armazenamento da energia solar
térmica traz problemas devido a recristalizacdo dos sais a temperaturas
relativamente elevadas, limitando sua eficiéncia e viabilidade econdmica. Dentre as
propostas alternativas mais promissoras para a otimizacio deste processo estdo os
liquidos i6nicos (ILs), que possuem temperaturas de fusdo mais baixas e muitas
outras caracteristicas atrativas como a quasi-ndo-volatidade (solucionando o
problema de armazenamento). Por isso, estudaram-se anteriormente modelagens
distintas de alguns ILs através da dindmica molecular, para avaliar sua aplicabilidade
para este fim levando em conta diferentes propriedades. Essa fase exploratoria
anterior detectou maiores problemas para a determinagao adequada da viscosidade
por métodos mais tradicionais. Sendo assim, desenvolveu-se um programa,
utilizando do método aplicado no artigo “Reliable Viscosity Calculation from
Equilibrium Molecular Dynamics Simulations: A Time Decomposition Method” de
Zhang, Otani e Maginn, para calculo das viscosidades de ILs modelo, formados por

nove combinagdes dos cations EMIm+, BMIm" e HMIm +, e dos anions
AlCl4_, BF4_e TfO , cada combinagdo sendo avaliada em quatro modelos de

cargas pontuais diferentes. O programa desenvolvido executa multiplas vezes o
GROMACS (GROningen MAchine for Chemical Simulations), pacote responsavel
pela simulagdo das corridas e determinacdo da viscosidade por fungdo de
correlagcdo temporal. Ao fim de cada corrida, sdo calculados a média e o desvio
padrao das funcdes obtidas a cada passo de tempo; este desvio € ajustado em uma

funcdo exponencial ( Ae” ), onde o parametro b é usado na fungao peso ( 1/tb ) para
o calculo da média ponderada, a qual € ajustada em uma dupla exponencial

—t/‘r1 —t/‘l:2
Aarl(l —e )+ AQ - a)rz(l —e

conjunto de corridas € dada pelo limite dessa equacgao. Este processo se repete até
que a diferenga na viscosidade obtida entre dois conjuntos consecutivos de corridas
seja menor que a tolerancia estabelecida.
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