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ESTRUTURACAO EM MISTURAS DE LIQUIDOS IONICOS COM ACETONITRILA. Elisa

265 Bielscki, Jones de Andrade, Hubert Karl Stassen (orient.) (UFRGS).
Desenvolveu-se simulagbes de dindmica molecular (DM) em misturas do liquido idnico (LI) 1-etil-3-

metilimidazélio tetrafluorborato com o solvente orgéanico acetonitrila (AN). Com o objetivo de elucidar o efeito de
diferentes concentragdes da AN na estruturacdo do LI, calculou-se fungdes de distribuicdo radiais (RDFs) e espaciais
(SDFs) para todas as espécies da mistura, variando sistematicamente a proporcéo da AN frente ao LI. Escolheu-se
fracGes molares (em termos de AN) de 0, 0, 25, 0, 5, 0, 75 e 1, bem como solugdes de uma molécula de AN em LI e
uma molécula de LI em AN para representar a diluicdo infinita. Os resultados preliminares mostram coordenagdes
basicas cation-anion, cation-AN, AN-AN e anion-AN controladas por interac@es eletrostaticas, bem como as regides
preferenciais de competicdo para a coordenacdo da AN. Estudos avancados com outros solventes organicos e de
formacéo de agregados estdo sendo efetuados. (Fapergs).
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