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Structure and Interaction in Ionic Liquids: Molecular Dynamics Modelling and Simulation 
–
can be probed at a molecular level using molecular dynamics simulations combined with different analysis tools. The 

followed by analyses of simulation results that emphasize the unique and complex properties of ionic liquids as pure 
-

lar domains. The discussion is then extended to mixtures and solutions where the ionic liquid components can act as 
charge templates for the electronic make-up of diverse molecular species.

Neste artigo são discutidas as relações entre as interacções e a estrutura de diversos líquidos iónicos. Essas relações 

-

ESTRUTURA E INTERACÇÕES EM LÍQUIDOS IÓNICOS: 
MODELAÇÃO E SIMULAÇÃO DE DINÂMICA MOLECULAR

1. INTRODUÇÃO

-

-
-

-
-
-

nC1 , 

-
fosfónio, ou N-alquilpiridínio. As escolhas de aniões são 

-

2
–

-

-

-

-

-

-

-

-
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Figura 1 4C1 6

2. EXPERIMENTAL

2.1. SIMULAÇÕES DE DM

-

-
-

-
-

-
N-p-T

1 ns de duração; (iii) aplicação de processos de reequili-
-

-

-

-

2.2. ANÁLISE ESTRUTURAL E ESTUDOS DE AGREGAÇÃO

Funções de distribuições radial de par, FDRs, e factores de 
q

-
-

-

-

P(na
na. 

-

3. RESULTADOS E DISCUSSÃO 

-

-

3.1. AS DIFERENTES MORFOLOGIAS DA ESTRUTURA MESOSCÓPICA DE LÍ-
QUIDOS IÓNICOS PUROS

característica particular de LIs ou sais fundidos.

-
-

ções de electroneutralidade local pelo que cada ião tende 

-

Figura 2 – Funções de distribuição radial, FDR, entre centros de 
interacção representativos das partes de alta densidade de carga dos iões 

6C1 2
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tais 
S(q

q = 9 
-1

suas funções S(q) a valores de q
-

S(q) do sis-
3C1 2 6C1

2 9C1 2

-

nC1 2 -

P(na).

Figura 4 P(na
agregado, na nC1 2 n

3.2. ESPÉCIES MOLECULARES DISSOLVIDAS NA ESTRUTURA MESOSCÓPICA 
DE LÍQUIDOS IÓNICOS

-

-
-

n -
lares, enquanto solutos dipolares ou associativos tenderão 

3.3. O COMPORTAMENTO INESPERADO DE COMPOSTOS AROMÁTICOS EM 
LÍQUIDOS IÓNICOS: MOLDES DE CARGA

-

Figura 3 – Factores de estrutura totais, S(q
3C1 2 6C1 2 9C1 2
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Figura 5 

n

-

2C1 2 -

fases líquidas.  

2C1 2

-

ab-initio
2C1

2

-

-

-
-

inferior).

Figura 6 

Funções de distribuição espacial (FDEs) de centros de interacção dos 
2C1 2

3.4. LÍQUIDOS IÓNICOS FUNCIONALIZADOS

supressão dos PP dos respectivos factores de estrutura.

-
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-
tião colínio (N-alquil-N,N

1 1 n 2 n = 1 a 
-

1 1 n 2

n-
1 1 n 2

n -
-

-

n

directas entre as cadeias alquílicas e a parte carregada dos 

-

de ferro no centro de cargas do catião adiciona a estes LIs 

3.5. UMA MULTIDÃO DE LÍQUIDOS IÓNICOS, UMA MULTIPLICIDADE DE MIS-
TURAS

-

-
-

-

de diversos tipos de LI onde as relações entre a rede polar 

baixo valor de q dos respectivos factores de estrutura são 
-

-

-
tos hidrotrópicos.

-
4C1 3

-

Figura 8 
4  

4C1

Figura 7 2

2 2
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Figura 9 – S(q), 
ilustrando a diversidade estrutural de diferentes LIs. Código de 

Figura 10 4C1 3

Figura 11 P(na
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-

-

4. CONCLUSÃO

-
-

-

-

-
-
-

-

-

-

-
XXI tanto ao nível 

-
-

plas aplicações.  
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