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Introducéo

Baterias de ion-litio sdo um dos tipos mais
populares de baterias, principalmente pela sua alta
densidade de carga e por serem recarregaveis.
Liquidos ibnicos tém sido muito estudados devido as
propriedades Unicas que apresentam, tais como
baixa pressdo de vapor, nao-flamabilidade,
estabilidade térmica. A possibilidade de ter um
condutor ibnico em estado liquido e estavel quimica e
eletroquimicamente fez com que surgissem nos
Ultimos anos vérios trabalhos onde se discute a
viabilidade do uso dos liquidos i6nicos como
eletrolitos em baterias recarregaveis de litio. Um dos
liquidos ibnicos mais estudados em baterias é o
bis(trifluorometanossulfonil imideto de 1-n-butil-3-
metil-imidazélio (BMITFSI). Este sal apresenta
problemas de estabilidade frente ao litio porque
possui um hidrogénio acido que pode ser facilmente
reduzido. Para resolver tal problema novos liquidos
ibnicos com cations imidazdlios com substituintes no
C-2 (e.q. 1-n-butil-2,3-dimetil-imidazélio-TFSI,
BMMITFSI) estdo sendo preparados e testados,
mostrando uma elevada estabilidade quimica e
eletroquimica em células com litio metélico.

Resultados e Discussao

A adicdo de um sal de litio (LITFSI) ho BMMITFSI,
para viabilizar o seu uso como eletrélitos em baterias
de ion-litio, leva a uma reducdo acentuada da
condutividade ibnica e do numero de transporte de
litio, dificultando o emprego real dessas solucdes®. A
Mecénica Molecular é uma ferramenta fundamental
para investigar como a microestrutura do liquido
ibnico € afetada pela adicdo de varias concentracdes
de Li* e pela temperatura. Preliminarmente, foram
preparados quatro sistemas: A) BMMI-TFSI puro; B)
BMMI-TFSI + 0,5 mol.L™" LiTFSI (400K); C) BMMI-
TFSI + 1,0 mol.L™* LiTFSI (400K); D) BMMI-TFSI + 1,0
mol.L'* LiTFSI (450K). As andlises mostram que a
presenca do Li* deforma amicroestrutura, causando
uma aglomeracdo do TFSI em torno deste mesmo
Li*. Isso pode ser notado na figura 1, onde célculos
da funcdo g(r) mostram a coordenagdo do Li* pelos
oxigénios. Com o0 aumento da concentracdo de litio
ocorre uma maior aglomeragdo do TFSI, evidenciada
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pela diminuicdo da distdncia TFSI — TFSI e TFSI —
Li*. O

aumento da temperatura faz com que a distancia

TFSI — Li* aumente. Nota-se também que a adicédo de
litio provoca um aumento no nimero de cétions BMMI
em torno do TFSI e vice-versa, evidenciado pelo
aumento do n(r) de 6,8 para 7,8.

Figura 1. Litio coordenado pelos oxigénios do TFSI.

Conclusoes |

Os resultados obtidos até agora concordam com o0s
dados experimentais que evidenciam formacdo de
pares ibnicos & medida que o sal de litio é adicionado
ao liquido idnico, sendo este um fator decisivo para
os baixos nimeros de transporte obtidos para este
sistema. Os efeitos do aumento da concentragcéo de
litio e da temperatura poderdo ser melhor explicitados
com calculos computacionais de propriedades de
transporte.
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