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Introducéao

Os materiais idnico-moleculares sdo sistemas de
estruturas complexas, visto que as interacdes idnicas
e covalentes sdo importantes. O balanco das
interacdes atomo-atomo é responsavel pelas
posi¢bes de equilibrio de todo o sélido. Para modelar
as forgas atuantes entre os atomos, as interagbes
s8o representadas satisfatoriamente utilizando-se
parametros potenciais, cujo ajuste leva a otimizacéo
da estrutura. Muitos métodos aplicados conseguem
potenciais bastante realistas que descrevem com boa
precisdo varias propriedades dos sélidos em questéo.
Os experimentos computacionais sdo ferramentas
valiosas e ocupam uma posi¢do Unica entre 0s
regimes tradicionais da teoria e dos experimentos em
laboratério. O objetivo do presente trabalho foi a
modelagem computacional da estrutura cristalina da
bischofita (MgCl,.6H,0) utilizando-se o programa
GULP (General Utility Lattice Program).

Resultados e Discussao

Normalmente, o ponto de partida deste tipo
de trabalho é a obtencdo de potenciais ja descritos
para sistemas semelhantes, procedendo-se um
ajuste empirico para cada caso. Contudo, dado ndo
haverem parametros potenciais adequados para
serem transferidos ao sistema mediante pequenos
ajustes, a estratégia adotada foi a determinacdo de
potenciais interatbmicos baseados em célculos ab
initio e semi-empirico. Os parametros potenciais
calculados estdo mostrados na tabela 1.

Através do uso dos potenciais mostrados na
tabela 1, ap6s ajustes, foi possivel obter uma
otimizacao da estrutura do mineral em questdo, com
uma diferenca em termos percentuais de 8% no
volume da cela unitaria, em relacdo a estrutura
cristalografica descrita por Busing e Agron,
determinada experimentalmente por difracdo de
néutrons.! A diferenca apresentada entre a estrutura
experimental e a simulada é considerada satisfatéria
para este tipo de estudo, visto que, os valores obtidos
de parametros cristalograficos reproduzem com bom
acordo o arranjo estrutural para o sistema bischofita.
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Tabela 1. Pardmetros potenciais derivados para o
sistema bischofita (MgCl,.6H,0).

Cij(eVAG
I j Aj(eV) Bii(A)

)
Mg (0] 36271,00 0.2410 | 676.500
core shel
Mg Cl 458383,0 0.2740 | 7692.70
core shel
(0] (0] 12533,60 0,2130 | 12.0900
shel shel
Cl Cl 1096.9989 0.3892 | 0.00000
shel shel
(@) Cl 12000180.07 | 0.1930 | 0.00000
shel shel

H Cl

131.6028 0.3094 | 2.10320

core shel

* Parametros Potenciais A derivados, neste trabglho: forma
potencial de Buckingham: V;=A;exp(-?; riS- il

Figura 1. Representacdo das estruturas simulada e
experimental.

Conclusdes

Os estudos de simulagdo desenvolvidos neste
trabalho permitram a modelagem da estrutura
cristalina da bischofita, com satifatéria concordancia
em relacdo a estrutura experimental, pela utilizacéo
de potenciais calculados por métodos ab initio e
semi-empirico, utilizados posteriormente no programa
GULP.
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