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Introducao 9uo(r) = No(r) / 4T0°Arp, onge N o(r) € 0 nimero médio de

DinAmica molecular (MD) é uma técnica de simulacdo  atomos [5 situados a uma distancia entre r e r+Ar do
computacional utilizada para se determinar propriedades ~ atomo a e p,e a densidade media de atomos [3. Nosso
termodinamicas, estruturais e dinamicas de um sistema modelo descreve bem as camadas de hidratacao do
mecanico-estatistico  atdomico-molecular. A  técnica AlI**, mostrando concordancia com a estrutura obtida
consiste em resolver as equacOes newtonianas de experimentalmente e por Car-Parrinello MD. Nao ha na

movimento das particulas para gerar sucessivas literatura um potencial classico capaz disso.
configuracoes de um sistema (ensemble) no estado e
Jurdy ( ) B) Difusao:

termodinamico desejado a partir de potenciais de Computou-se o deslocamento médio quadratico, a

interacao entre os atomos (“campos de forca”). . g .
Neste projeto, pretendemos estudar a dinamica de partir do qual calculou-se o coeficiente de difusao D do
’ complexo [Al(H,0O).]°*. Obteve-se D = 0.61 x 10® cm?/s,

cations trocaveis em zedlitos. Durante o processo de ) | |
familiarizacdo com as técnicas de simulacdo, realizamos  Valor que esta dentro da faixa experimental (0.53 x 10~
um estudo preliminar de ions AI* em solucdo aquosa. —0-71X 10™ cm?s).

Embora o comportamento desses ions em solugéo ©) Funcoes de correlagao:

agquosa seja Importante em varios contextos, nao se - ' e
encontra na literatura um potencial de interacdo entre Al** i
e agua suficientemente simples para uso efetivo em .l
simulacoes atomisticas classicas por MD. Neste trabalho,
estudamos por MD um sistema com um ion Al°* em agua
SPC/E com o intuito de testar um potencial simples "~ ibracionais do  complexo
(termo de Lennard-Jones mais potencial de Coulomb) u_ui_ . NI S (rotagoes impedidas  de

. o, ) k ] « s baixa amplitude).
para descrever as interagdes ion-agua. /s

Metodologia C(t) = < u(t ) . u(t +t) >,sendo u(t) um vetor unitario

Foram realizadas simulacoes de MD no ensemble NVE que define a orlentaggo de. Hm e1xo moleculaf o
de um sistema contendo 1 ion AP’* e 500 moléculas de tempo t. O tempo reorientacional do complexo ¢ da
agua SPC/E, a partir de configuracoes termalizadas a 295 ordem de 387 RS A transformada de Iiourler de C(1)
K. Nessas simulagoes, utilizamos € = 0.21958333 kdJ/mol e alpresenta Iumlplc:IO mtengo em 450 cm’.

0 = 2.2466 A como pardmetros de interacdo de Lennard- |
Jones entre o ion AI’" e a agua. Tais parametros foram
determinados testando-se varios valores de € e 0 e
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_ _ Figura 3. Funcao de
= novl : correlacao  orientacional
T ETI C(t) para o complexo

R 0] BE AR anl hs 3+ ' A
i [AI(H,O)]". As oscilagoes

L/ ps
refletem o0s movimentos

il

!
SRR

o5 1 Figura 4. Funcao de
m_”-_ J 11 correlagdo de velocidades
| /7T FCV do AP’ e sua
[-WV\J\"\ 11 transformada de Fourier. O

kT e el €spectro  vibracional obtido
| | pela  transformada  de

Fourier apresenta um
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escolhendo aqueles que reproduziram melhor os dados
experimentais de g(r) do sistema em questao. Todas as
simulacoes foram feitas com o programa DL_POLY.
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Resultados e Discussao N . l . { acordo qualitativo com o
_ _ T o5 1 15 2 espectro experimental.
A) Propriedades estruturais: oS ) :
J FCV(t) =<v(t).v(t+t)> / < [v(t)? >, onde Vv, & o

vetor velocidade de um sitio j em um tempo t.

Conclusoes
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O modelo proposto conseguiu descrever com
sucesso o comportamento do ion Al°* em agua. Mostra-
se assim que os parametros utilizados aqui podem ser
iImplementados em programas de simulagcao por

NI 1 U A U< N dinamica molecular para estudar sistemas nos quais se
” “' riA “ h Figura 2. Primeira e tenha o ion Al°* em solucéo.

Figura 1. Fungbes de segunda camadas de Agradecimentos

distribuigdo de pares : g(r). hidrataggao ~ do  ion
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