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Introducéo

Eletrélitos poliméricos (EP) sélidos (SPE, do inglés)
possuem grande importancia devido a suas
aplicacdes tecnoldgicas no desenvolvimento de
dispositivos eletroquimicos tais como baterias de ion
litio, células combustiveis, capacitores e dispositivos
biocompativeis’. Nesta linha, técnicas experimentais®
e computacionais® tém sido empregadas no estudo
de propriedades estruturais e dindmicas destes
materiais. Um dos polimeros mais investigados tém
sido o poli (oxietileno) (POE), devido a sua habilidade
em coordenar espécies idnicas através do oxigénio
éter da cadeia. De outro lado, nos ultimos anos,
liguidos ibnicos (IL) tornaram-se um dos sistemas

mais investigados, possuindo aplicacbes em
eletrélitos devido a sua alta condutividade e
estabilidade  térmica. @ Sendo  assim, estas
caracteristicas nos motivaram no preparo de

eletrélitos poliméricos baseados em POE e liquido
ibnico [bmim]PFs; e seu respectivo estudo
computacional usando a Dinamica Molecular (MD)
como técnica.

Resultados e Discussao
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Figura 1. Deslocamento quadratico médio (MSD) e a
respectiva propriedade coletiva dos ions para os
sistemas P(EO)g-[dmim]PFs and P(EO)g-[bmim]PFs a
100 °C, calculados por simula¢des MD.
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Tabela 1. Condutividades do liquido ibnico puro
([bmim]PF¢) e dos eletrdlitos baseados em PEGAME
experimentais e dos sistemas modelo por MD*.

Condutividades / S.cm™
(25°C até 100°C)
1.8x10°t0 1.7 x 107
3.8x10°t02.7 x 10*
21x107t0 1.1x 10
1.0x10°t0 2.2 x 107
4.1x10°t0 3.5x 10°
9.2x10°t0 5.1 x 10°
0.31 x 10 (100°C)’

Material

[bmim]PFg
P(OE)q-[bmim]PF;
P(OE)s-[bmim]PF;
P(OE),-[bmim]PF;
P(OE);s-[bmim]PF;
P(OE),»-[bmim]PF;
P(OE)g-[dmim]PF,

P(OE)g-[bmim]PFs 0.11 x 107 (100°C)’

* Condutividades calculadas pelo MSD coletivo da Fig 1. por
simulagdes MD. [dmim] = dimetilimidazdlio

Conclusodes |

Simulagbes MD foram realizadas para os modelos
P(EO)s-[dmim]PFg e P(EO)s-[bmim]PFs. As
condutividades calculadas pelo método do MSD
coletivo (Fig 1.) sdo mostradas na Tabela 1. e
evidenciam uma boa concordéancia, em ordem de
magnitude, em relagdo as  condutividades
experimentais obtidas para o sistema PEGdME/IL.
Caracterizacdo por analise térmica e resultados por
difracdo de raio-X também foram obtidos e mostram
que estudos prévios® de MD sdo coerentes em
relacdo a estrutura de EP baseados em POE e o
liquido idnico derivado do hexafluorfosfato de l-alquil-
3-metilimidazdlio.
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