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Objetivos

O trabalho investiga, por meio de simulagdes, o
transporte do cation Na* no liquido ibnico
[C4mim][Tf2N] [1], analisando mecanismos de
mobilidade ibnica e formacdo de agregados
que podem favorecer transporte por hopping
[2], avaliando diferentes concentragbes para
caracterizar difusdo e propriedades estruturais
e dindmicas [3], e estimando a janela
eletroquimica do sistema para o}
desenvolvimento de eletrdlitos em baterias de
ion-sadio [4].

Métodos e Procedimentos

Foram realizadas simulacbes classicas de
dindmica molecular utiizando GROMACS
(v.2018.3) para investigar o transporte de Na*
no liquido iénico [C4mim][Tf2N] [1], utilizando o
campo de forga CL&P [2]. As geometrias
moleculares foram obtidas via DLPGEN [3], e
as caixas de simulagdo foram construidas com
PACKMOL, considerando a neutralidade
elétrica e diferentes fragbes molares de Na*
(0.0, 0.1 e 0.2), com base na densidade
experimental do liquido iénico [4]. A simulagao
incluiu as seguintes etapas: (1) minimizagao de
energia (integrador steep), (2) termalizagéo
NVT a 400 K, (3) annealing de 400 a 600 K, (4)
equilibragdo NPT, (5) ajuste manual da caixa,
(6) reequilibrio em NVT e (7) producao final em
NVT por 82 ns com acoplamento Nose-Hoover
[5]. As cargas atbmicas foram escaladas em

0.8 para melhor representagao da polarizagao
[2]. Foram monitorados energia, densidade e
temperatura, avaliando a estabilidade e
ergodicidade dos sistemas simulados [6].

Resultados

Nossas simulacbes de dindmica molecular
caracterizaram as propriedades estruturais e
dindmicas do liquido i6nico [C4mim][Tf2N]
dopado com Na*. As anadlises de RDF e CN
confirmaram a formagdo de agregados de
solvatacdo entre o Na® e os anions Tf2N-,
enquanto os resultados de condutividade
(Figura 1) mostraram crescimento
aproximadamente linear com o tempo,
evidenciando que o sistema atinge regime
difusivo.

Esse comportamento revela que a dopagem
com Na* introduz novos portadores de carga e
aumenta a  condutividade iGnica. @]
Deslocamento Quadratico Médio (Figura 2)
indicou que o cation [C4mim]* é o mais movel,
seguido por [Tf2N] e pelo Na*. Apesar de sua
menor mobilidade, o Na* reorganiza o meio,
favorecendo a difusdo dos demais ions e
contribuindo para o aumento global da
condutividade.
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Figura 1:Condutividade do liquido i6nico [C4mim]
[Tf2N] em fungdo da concentragdo 0.2 de dopagem
com Na'.
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Figura 2:Deslocamento Quadratico Médio (MSD) em
fungdo do tempo para o liquido iénico [C4mim][Tf2N]
em em fungdo da concentragdo 0.2 de dopagem
com Na'.

Esses resultados indicam que a dopagem
modifica tanto a mobilidade individual quanto
0s mecanismos coletivos de transporte,
reforcando a importancia do Na* na dinamica
idnica.

Conclusoes

A dopagem com Na* aumentou a condutividade
do liquido i6nico [C4mim][Tf2N], pois introduz
novos portadores de carga e reorganiza a
dindmica idnica. Apesar da baixa mobilidade do
Na*, sua presenca favorece a difusdo dos

demais ions, indicando um transporte
cooperativo. Assim, a dopagem com cétions
alcalinos surge como estratégia promissora
para otimizar eletrdlitos em baterias de ion-
sodio.

Os autores declaram nao haver conflito de
interesses. Ana Silvia Araujo Ribeiro realizou
as simulagbes e anadlises, e redigiu o
manuscrito; os orientadores  planejaram,
orientaram e revisaram o estudo, aprovando
todos a verséo final.
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