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INTRODUCAO A DINAMICA MOLECULAR DE ZEOLITOS

Tatiana Mello da Costa Faro (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Munir Salomé&o Skaf (Orientador),
Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

Simulagdo de dindmica molecular (MD) é uma técnica utilizada para se determinar propriedades
termodinamicas, estruturais e dinAmicas de um sistema mecéanico-estatistico atbmico-molecular. A
técnica consiste em resolver as equagdes newtonianas de movimento das particulas para gerar
sucessivas configuragfes de um sistema (ensemble) no estado termodindmico desejado a partir de
potenciais de interagdo entre os atomos (conhecidos como “campos de forca”). Neste projeto
pretendemos estudar a dindmica de cations trocaveis em zedlitos. Nesta primeira etapa, foi
realizado um estudo preliminar de ions Al3+ em solu¢cdo aquosa como parte do processo de
familiarizacdo com as técnicas de simulacdo. Embora o comportamento de ions Al3+ em solugédo
aguosa seja importante em varios contextos (sintese sol-gel, por exemplo), ndo se encontra na
literatura um potencial de interacao entre Al3+ e &gua que seja suficientemente simples para uso
efetivo em simulagdes atomisticas classicas por MD. Neste trabalho, apresenta-se um estudo por
MD um sistema com um fon Al3+ em 500 moléculas de agua SPC com o intuito de testar um
potencial simples (termo de Lennard-Jones mais potencial de Coulomb) para descrever as
interaces ion-agua. Através das trajetérias obtidas, estudaram-se diversas propriedades dessa
solugdo, como a estrutura das camadas de solvatagdo do ion Al3+, a difusdo e a dinamica
reorientacional do complexo ion-solvente. Obtiveram-se resultados consistentes com medidas

experimentais e com métodos computacionais mais sofisticados.
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