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Introducao

A estrutura do solvente em interfaces
eletroquimicas é continuamente objeto de estudo
estratégico das simulagdes computacionais. O
sucesso dessas investigagdes depende criticamente
da disposicdo de fungBes de potencial
intermolecular adequadas para a descricdo das
interacBes entre as espécies envolvidas.

O trabalho a ser apresentado refere-se ao
estudo de diferentes modelos da agua em contato
com uma superficie lisa de ouro, sem a aplicagédo de
um campo externo. Deseja-se investigar a influéncia
da natureza do modelo sobre as caracteristicas da
estrutura da interface. Foram testados os modelos
desenvolvidos por Jorgensen para a agua: P3P,
TIPS2', TIP4P' e TIP5P2 Os trés primeiros sao
modelos planares enquanto o modelo TIP5P é
tetraédrico.

Experimental

As simulacdes de Monte
realizadas sob as seguintes condi¢des:

Carlo foram

Sistema: 250 moléculas de agua entre dois
eletrodos planos de ouro na diregéo z;
Caixa de Simulagéo: Geometria
ortorrdmbica, com condi¢bes de fronteira
periédicas aplicadas nas dire¢des x e y;
Aplicacdo do método da soma de Ewald
bidimensional;

Equilibrio: 5.000 ciclos de Monte Carlo;
Producéo: 10.000 ciclos de Monte Carlo.

Resultados e Discussao

Os Perfis de Densidade do Solvente em
relacdo a Distancia ao Eletrodo, mostrados na
Figura 1, mostram semelhancas nas caracteristicas
gerais para todos os modelos, porém para o modelo
TIP5P a camada de hidratagéo do eletrodo (regido 1)
€ menos densa, e a formacdo de ligacbes de
hidrogénio, entre a primeira e a segunda camadas
de hidratacéo (regido Il), € mais homogénea.

A Figura 2 mostra os Perfis de Densidade do
Solvente em relagdo ao Eletrodo. Observa-se uma
clara influéncia da geometria do modelo, pois o
modelo tetraédrico, diferentemente dos outros,
exibe uma distribuicdo homogénea dos momentos
de dipolo, o que indica um grau de desordem mais
acentuado nesta regido da interface.
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Figura 1. Perfis de densidade normalizados dos
atomos de H e do atomo de O em funcéo das
distancia ao eletrodo de Au. — (O); — (H).
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Figura 2. Distribuicdo dos momentos de dipolo das
moléculas de agua em relacéo ao eixo normal a
superficie do eletrodo para os modelos de solvente
estudados. — (TIP3P); — (TIPS2); —(TIP4P); —
(TIP5P).

Conclusoes \

Os resultados fortalecem a idéia de que a
geometria do modelo da agua influencia as
caracteristicas do sistema interfacial simulado,
sendo que o modelo tetraédrico leva a estrutura da
regido interfacial a um patamar menos ordenado.
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