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RESUMO

Os sais fundidos a temperatura ambiente (liquidos ibnicos) sdo amplamente
estudados na literatura por possuirem propriedades fisico-quimicas Unicas, tais
como baixa pressdo de vapor e baixa volatilidade, sendo aplicados como solventes
em sintese, em catdlise e dispositivos eletroquimicos.. Ao longo de décadas,
modelos nao polarizaveis e polarizaveis tem sido explorados no estudo das
propriedades fisico-quimicas de liquidos ibnicos puros e/ou suas misturas. Como
sao espécies formadas em grande parte por cations organicos e anions inorganicos
ou organicos, possibilitam uma combinacao superior a 108 espécies, das quais se
estima apenas menos de 10° até entdo investigadas. Neste trabalho, deseja-se
explorar a utilizacdo do Método da Equalizacdo da Eletronegatividade (EEM -
Electronegativity Equalization Method) aplicado a Teoria do Funcional da Densidade
(DFT - Density Functional Theory), além do desenvolvimento de um programa de
automatizacao dos calculos que possibilite a combinacao de uma gama de cétions e
anions. O EEM aplica uma equacado de energia em funcao das eletronegatividades
do atomo neutro e de sua dureza no estado fundamental. Uma base de dados de
cations e éanions de liquidos ibnicos foi usada como entrada para o programa
desenvolvido em Python, com um total de 61 céations e 45 anions. Os sistemas
foram otimizados em sua forma isolada em fase géas pelo método xTB. Otimizagbes
das geometrias no nivel de teoria B3LYP/aug-cc-pVTZ serdo realizadas no
programa Psi4. Célculos de single point e otimizagdo serdo realizados para as
combinacdes de todos os cations e anions, para posterior analise das cargas
aplicando-se o método EEM. Como perspectiva futura tais sistemas serao
analisados em comparagdo com bancos de dados presentes na literatura, como
também serdo utilizados modelos estatisticos de modo a comparar as propriedades
termodinamicas como também a distribuicdo de cargas entre os ions isolados.
Assim pretende-se neste trabalho, através de uma apresentacédo oral, realizar um
panorama sobre o conceito de eletronegatividade, apresentar as propriedades de
liquidos ibnicos e demonstrar como o método EEM, pode ser Util para a derivagao
de cargas para liquidos idnicos, com aplicagbes em simulagbes de Dinamica
Molecular e modelos termodinamicos.
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