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Introducao |

Liquidos ibnicos exibem a capacidade de
dissolver uma variedade de materiais incluindo sais
inorganicos, graxas, proteinas, aminoacidos,
surfactantes, agucares, polissacarideos e solventes
organicos. Sdo compostos altamente polares e
estaveis termicamente acima de 300° C. Além disso,
devido sua baixa presséo de vapor sdo nao volateis,
podendo ser wusados em diversos processos
industriais de extragdo frente aos compostos
organicos convencionais. O estudo de propriedades
de transportes pode auxiliar diversos processos em
que estes liquidos vem sendo utilizados.

Resultados e Discussao |

Simulagbes por dindmica molecular de
equilibrio (EMD) e nao-equilibrio (NEMD) tem sido
realizadas para o sistema hexafluorfosfato de 1-
butil-3-metilimidazdlio e serdao  amplamente
discutidos a cerca dos modelos frequentemente
usados na literatura, como o modelo de atomos
unidos (united-atom model), em que atomos de
hidrogénio estao implicitos em grupos CH, CH, e
CHs;, e modelos explicitos, conhecidos como all-
atoms. (Fig. 1) Para o célculo da viscosidade temos
constatado o que recente trabalho evidéncia, ou
seja, a importdncia de uma correta descricdo do
modelo  para reproduzir propriedades em
concordancia com dados experimentais. Da mesma
forma, diferentes resultados sédo obtidos variando-se
o0 método de calculo da propriedade.

Figura 1. Modelos explicitos para o cation

(@) (b)

1-butil-3-metilimidazdlio (a) e anion hexafluorfosfato
(b).

Para o calculo da viscosidade foi usado um
método perturbacional, em que uma aceleragao é
aplicada ao sistema numa dada dire¢ao, tal como
descrito por Hess.’ Pequenas perturbagdes sao
realizadas de forma a permitir que o sistema nao
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escape para longe do equilibrio. A Fig 2 mostra o
resultado para bmimPF6 a 300 K usando-se o
modelo de atomos unidos. Para melhorar a
estatistica do calculo, partiu-se de trés
configuragdes iniciais ndo correlacionadas. O valor
médio calculado apés regresséo linear foi de 25,2
mPas, em acordo com dados da literatura.? Calculos
com o modelos all-atoms estdo sendo realizados,
bem como a validagdo de um potencial que
descreva melhor a viscosidade destes sistemas em
diferentes temperaturas.
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igura 2. Viscosidade calculada por simulacdo NEMD
para o sistema bmimPFg a 300 K partindo-se de
configuragbes  iniciais ndo  correlacionadas,
diferentes.

Conclusoes

Os resultados revelam a importancia de
incluir explicitamente todos os atomos no modelo
molecular, para a correta reproducdo de dados de
viscosidade. A validagdo do modelo permitira que
futuros calculos possam realizar um tipo de
screening para uma classe de liquidos idnicos e
desta forma prever propriedades de transportes
para uma variedade destes compostos, o que vem
sendo realizado.
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