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Estudo da estabilizacao de nanotubos de carbono por liquidos idnicos
atuando como surfactantes em meio aquoso e como solventes puros

Ana Yumi Oliozi Kanegawa (IC)*, Kalil Bernardino (PQ)>.
okanayumil@usp.br; kalilb@ufscar.br

!Instituto de Quimica de S&o Carlos, USP; ?Departamento de Quimica, UFScar.

Palavras Chave: Quimica computacional, dinamica molecular, liquidos ibnicos, nanotubos de carbono.

Study of the stabilization of carbon nanotubes by ionic liquids as surfactants in agueous media and as pure solvents.
Surface Active lonic Liquids (SAILs) behave as surfactants in water. Three SAILs were studied by M. D. simulations.
Preferential adsorption of the cation on the surface of nanotubes was observed.

Resumol/Abstract

Desde a descoberta dos nanotubos de carbono, houve um grande esfor¢co de pesquisa em diversas areas das
ciéncias de materiais, uma vez que estes possuem propriedades mecéanicas notaveis, como alta resisténcia a tracéo
e modulo de elasticidade, além de excelente flexibilidade, condutividades térmicas e elétricas e baixos limiares de
percolagdo. Os principais desafios para a integracdo dos nanotubos de carbono incluem a dispersé@o uniforme e a
producdo em massa de material de alta pureza a baixos custos. Este projeto foca na dispersédo uniforme, essencial
para diversas aplicacdes como o desenvolvimento de materiais de alto desempenho, sensores e dispositivos
eletrbnicos. Atualmente, os métodos quimicos utilizados para dispersar os nanotubos de carbono empregam
surfactantes ou solventes que alteram a energia de superficie dos nanotubos, melhorando a molhabilidade, adeséo,
além de aumentar a estabilidade da dispersdo. Com o foco em tecnologias sustentaveis, os liquidos idnicos
surgiram como solventes verdes promissores devido as suas propriedades Unicas de carater anfifilico, e baixo ponto
de fusdo, embora muitas vezes sejam muito viscosos ou caros. No entanto, pequenas quantidades de liquidos
ibnicos em combinagdo com agua podem superar esses desafios. Liquidos i6nicos de carater anfifilico sao
denominados SAILs (Surface Active lonic Liquids) e se comportam como surfactantes em fase aquosa. Os mesmos
podem ser adsorvidos na superficie dos nanotubos resultando na formacdo de dupla camada elétrica capaz de
estabiliza-los em dispersédo. Para melhor compreender esse efeito, realizamos simula¢gdes de dindmica molecular
através do programa GROMACS para avaliar a adsor¢do espontéanea de 3 SAlLs contendo o cétion 1-octil-3-
metilimidazoélio e variando o anion entre tetrafluoroborato, diacinamida e bistriflimida ao redor de um nanotubo de
carbono de parede simples. Observou-se que o cation foi adsorvido preferencialmente na superficie do nanotubo
devido a sua cadeia alquilica hidrofébica (Figura 1), enquanto a natureza da interacdo entre cation e anion regulara
a carga efetiva do nanotubo e a intensidade da segregacao de dominios. Nota-se que cada SAIL apresenta uma
natureza de interacdo diferente, devido a forgas interativas de céation e anion divergentes para cada liquido inico.
“ ) ‘? & As simulagbes permitem determinar a energia de interagdo de cada ion com o

Ry nanotubo, a &rea de superficie do mesmo recoberta pelos ions e o decaimento das
e concentragdo de cations e anions com a distancia dos mesmos, efeitos cruciais para
compreender como diferentes SAILs estabilizam nanotubos em dispersao.

Figura 1- Estrutura final da simulagdo de um nanotubo de carbono recoberto pelo SAIL
? tetrafluoroborato de 1-octil-3-metilimidazélio em meio aquoso
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