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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

Simulag&o de dinAmica 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 interacdo entre os atomos (conhecidos como “campos de for¢a”). Por meio de
simula¢bes de MD, é possivel estudar zedlitos, aluminossilicatos que sao formados por tetraedros
de TO,4 (com T=Si ou Al) e possuem cétions trocaveis. Os zedlitos apresentam alta porosidade e
alta area superficial devido aos tlneis e as cavidades regulares presentes em sua estrutura
cristalina; conseqiientemente, os zeolitos sdo amplamente usados como peneiras moleculares e
catalisadores, sendo assim materiais de grande importancia tecnoldgica. Neste projeto, estudamos
faujasitas sddicas desidratadas utilizando a aproximacdo da matriz estatica (ou seja, movimentos
vibracionais da estrutura zeolitica ndo sao permitidos). Por meio das trajetorias obtidas, mapeamos
as posicdes preferenciais dos cations Na®, calculamos os fatores de ocupagéo para os distintos
sitios e estudamos as propriedades espectroscopicas (espectros de infra-vermelho longinquo) do

sistema.
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