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Na era industrial diante do problema dos sais que
se depositavam nas paredes internas dos canos,
observou-se que a agua submetida a um campo
magnético ndo permitia depdésitos e os cristais ja
incrustados nos canos dissolviam-se. Atualmente,

apesar de se encontrar muitas evidéncias
experimentais e relatos de alteragbes do
comportamento da agua tratada magneticamente,
ndo ha embasamento conceitual ou qualquer
explicagdo para tais efeitos. Em seus trabalhos,
Zhou' propde o enfraquecimento e quebra das
ligacGes de hidrogénio da agua quando submetida a
acdo de campos magnéticos. Entretanto, ainda nao
hé& trabalhos tedéricos capazes de prever a distribuicdo
e o0 tamanho de clusters em liquidos submetidos a
campos magnéticos. Assim, o objetivo deste trabalho
€ estudar os efeitos do campo magnético na estrutura
e estabilidade de clusters de agua utilizando-se
coordenadas iniciais obtidas na literatura®®. Foram
feitos célculos single-point destas estruturas em nivel
DFT, com funcional de densidade B3LYP e a funcéo
de base cc-pvtz. Todos os calculos foram feitos
utilizando o programa Gaussian 03. O campo
magnético foi simulado utilizando-se o comando
“Field” que adiciona um campo finito em certa
direcdo’. A magnitude do campo variou de 0,001 a
0,05 u.a..

Resultados e Discussao

A energia de interagdo molecular foi calculada
utilizando a equacéo 1:

DE = [E(cluster)— nE(mondémero)]/n (@)}

onde DE é a energia de interacdo por molécula de
agua do cluster, n é o nimero de moléculas de agua
do cluster e E(monbémero) é a energia do monémero
nas mesmas condi¢cdes dos clusters.® Os resultados
para n?8 estdo na tabela 1:

Tabela 1. Energia de Interagdo Molecular
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Observa-se que, na auséncia de campo magnético,
o valor de energia ck interagdo encontrado teve uma
diferenca de 6% do valor experimental, demonstrando
gue a metodologia e as geometrias utilizadas
reproduziram de forma confiavel os dados
experimentais.

A tabela 1 mostra, também, que a medida que se
aumenta a magnitude do campo, cresce a energia de
interagdo intermolecular dos clusters de agua,
concordando com os resultados da literatura.™*

Observou uma mudanca da estabilidade relativa dos
clusters em funcéo do campo magnético. Em campo
nulo e no campo 0,001 u.a. a estrutura mais estavel
foi o cluster de 15 (figura 1A); ja para os campos de
0,010 e 0,020 u.a. foi o de 13 (figura 1B), e para o
campo de 0,050 o cluster de 12 (figura 1C). Nas
condicbes estudadas observou-se, também, que a
medida que a magnitude do campo aumenta ha uma
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diminuicdo do tamanho do cluster estavel.
Figura 1. Geometria dos clusters mais estaveis.

Conclusoes

Os resultados encontrados demonstraram que a
metodologia utilizada foi adequada concordando com
os resultados experimentais.

A magnitude do campo magnético influenciou
fortemente a estabilidade dos clusters.
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