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Um limitante para a utilizagdo de energias renovaveis € a sua dependéncia climatica e,
no caso especifico da energia solar, a sua sazonalidade diurno-noturna. A fim de
contornar essa situacdo, diferentes formas de armazenamento energético tem sido
estudadas. No que tange a energia solar térmica, o uso de sais inorganicos fundidos
tém sido a principal opgéo, utilizando a energia térmica previamente acumulada durante
o periodo de luz solar indisponivel. Contudo, essa solucdo apresenta limitacbes, em
funcdo da recristalizacdo do sal que ocorre ainda a temperaturas relativamente altas
(reduzindo a eficiéncia da troca de energia) e da corrosdo dos tanques, o que diminui a
viabilidade econbmica das usinas. Por esse motivo, objetivou-se estudar a
aplicabilidade de liquidos ibnicos como alternativas a esses sais, minimizando essas
dificuldades, a partir de técnicas da quimica computacional. Para tanto, exploraram-se
as propriedades dos liquidos i6nicos formados por cations da familia Imidazdlio e
anions Tetracloroaluminato, Triflato e Tetrafluorborato a partir de simulagdes de
Dindmica Molecular utilizando o software GROMACS. Nessas simulagdes foram
realizadas etapas de equilibracédo, para estabilizacdo do sistema, e de aquisicdo de
trajetérias, para posterior analise, com os liquidos iénicos formados da combinagao dos
anions citados com os cations 1-Etil-3-Metilimidazdlio, 1-n-Butil-3-Metilimidazdlio e 1-n-
Hexil-3-Metilimidazdlio, em quatro modelos de carga, totalizando 36 sistemas distintos.
A partir dessa fase exploratdéria, em comparacdo com os dados experimentais
disponiveis, os resultados indicam que as técnicas de analise das trajetorias obtidas por
simulagbes de dinamica molecular empregadas sao viaveis para o calculo das
propriedades de interesse: Densidade, Difusdo, Viscosidade e Capacidade Calorifica
Molar Isobarica. Contudo, ainda sao necessarios aprimoramentos da descricdo das
interacoes eletrostaticas para a determinacdo das propriedades de transporte dos
liquidos ibnicos, tanto em formas puras quanto misturas, visando encontrar candidatos
para o armazenamento de energia solar térmica.



