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Introdução 

Eletrólitos poliméricos (EP) sólidos (SPE, do inglês) 
possuem grande importância devido a suas 
aplicações tecnológicas no desenvolvimento de 
dispositivos eletroquímicos tais como baterias de íon 
lítio, células combustíveis, capacitores e dispositivos 
biocompatíveis1. Nesta linha, técnicas experimentais2 
e computacionais3 têm sido empregadas no estudo 
de propriedades estruturais e dinâmicas destes 
materiais. Um dos polímeros mais investigados têm 
sido o poli (oxietileno) (POE), devido a sua habilidade 
em coordenar espécies iônicas através do oxigênio 
éter da cadeia. De outro lado, nos últimos anos, 
líquidos iônicos (IL) tornaram-se um dos sistemas 
mais investigados, possuindo aplicações em 
eletrólitos devido a sua alta condutividade e 
estabilidade térmica. Sendo assim, estas 
características nos motivaram no preparo de 
eletrólitos poliméricos baseados em POE e líquido 
iônico [bmim]PF6 e seu respectivo estudo 
computacional usando a Dinâmica Molecular (MD) 
como técnica.      

Resultados e Discussão 

0,0
0,4
0,8
1,2
1,6

0 200 400 600 800 1000
0

40

80

120

 P(EO)8-dmimPF6

 P(EO)8-bmimPF6

 

M
SD

 c
ol

et
iv

o

t (ps)

0,0
0,6
1,2
1,8
2,4

〈| 
(r

i(t)
 - 

r i(0
)|2 〉  

 

 bmim 
 dmim

 anion em P(EO)8-dmimPF6

 anion em P(EO)
8
-bmimPF

6

 
Figura 1. Deslocamento quadrático médio (MSD) e a 
respectiva propriedade coletiva dos íons para os 
sistemas P(EO)8-[dmim]PF6 and P(EO)8-[bmim]PF6 a 
100 0C, calculados por simulações MD.  
 

 

 

Tabela 1. Condutividades do líquido iônico puro 
([bmim]PF6) e dos eletrólitos baseados em PEGdME 
experimentais e dos sistemas modelo por MD*. 

Material 
Condutividades / S.cm -1 

(25oC até 100oC) 

[bmim]PF6 1.8 x 10-3 to 1.7 x 10-2 

P(OE)94-[bmim]PF6 3.8 x 10-8 to 2.7 x 10-4 

P(OE)48-[bmim]PF6 2.1 x 10-7 to 1.1 x 10-3 

P(OE)24-[bmim]PF6 1.0 x 10-6 to 2.2 x 10-3 

P(OE)16-[bmim]PF6 4.1 x 10-6 to 3.5 x 10-3 

P(OE)12-[bmim]PF6 9.2 x 10-6 to 5.1 x 10-3 

P(OE)8-[dmim]PF6 0.31 x 10-4 (100oC)* 

P(OE)8-[bmim]PF6 0.11 x 10-3 (100oC)* 

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

Conclusões 

Simulações MD foram realizadas para os modelos 
P(EO)8-[dmim]PF6 e P(EO)8-[bmim]PF6. As 
condutividades calculadas pelo método do MSD 
coletivo (Fig 1.) são mostradas na Tabela 1. e 
evidenciam uma boa concordância, em ordem de 
magnitude, em relação às condutividades 
experimentais obtidas para o sistema PEGdME/IL. 
Caracterização por análise térmica e resultados por 
difração de raio-X também foram obtidos e mostram 
que estudos prévios3 de MD são coerentes em 
relação a estrutura de EP baseados em POE e no 
líquido iônico derivado do hexafluorfosfato de 1-alquil-
3-metilimidazólio. 
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