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Simulação de dinâmica molecular (MD) é uma técnica utilizada para se determinar propriedades 
termodinâmicas, estruturais e dinâmicas de um sistema mecânico-estatístico atômico-molecular. A 
técnica consiste em resolver as equações newtonianas de movimento das partículas para gerar 
sucessivas configurações de um sistema (ensemble) no estado termodinâmico desejado a partir de 
potenciais de interação entre os átomos (conhecidos como “campos de força”). Neste projeto 
pretendemos estudar a dinâmica de cátions trocáveis em zeólitos. Nesta primeira etapa, foi 
realizado um estudo preliminar de íons Al3+ em solução aquosa como parte do processo de 
familiarização com as técnicas de simulação. Embora o comportamento de íons Al3+ em solução 
aquosa seja importante em vários contextos (síntese sol-gel, por exemplo), não se encontra na 
literatura um potencial de interação entre Al3+ e água que seja suficientemente simples para uso 
efetivo em simulações atomísticas clássicas por MD. Neste trabalho, apresenta-se um estudo por 
MD um sistema com um íon Al3+ em 500 moléculas de água SPC com o intuito de testar um 
potencial simples (termo de Lennard-Jones mais potencial de Coulomb) para descrever as 
interações íon-água. Através das trajetórias obtidas, estudaram-se diversas propriedades dessa 
solução, como a estrutura das camadas de solvatação do íon Al3+, a difusão e a dinâmica 
reorientacional do complexo íon-solvente. Obtiveram-se resultados consistentes com medidas 
experimentais e com métodos computacionais mais sofisticados.  
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