DESENVOLVIMENTOS RECENTES DE CAMPOS DE FORCA
POLARIZAVEIS EM SIMULACOES DE LIQUIDOS IONICOS
PROTICOS: UMA REVISAO
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Levando em conta o contexto da pandemia de COVID-19 e a
impossibilidade de acesso aos laboratdrios para a realizacao das atividades
experimentais previstas no projeto inicial, foi necessario reestruturar o projeto. Foi,
portanto, realizada uma pesquisa Dbibliografica sobre os avancos no
desenvolvimento de Campos de Forca utilizados em simulacdes de Dinamica
Molecular de Liquidos l6nicos Préticos (LIPs). Essa revisao tem como objetivo
expandir o conhecimento sobre o tema e trard embasamento teérico para
realizacao de trabalhos futuros relacionados. A simulacao computacional de LIPs
permite a predicao das suas propriedades fisico-quimicas e de seu comportamento
em conjunto com outros compostos, permitindo um estudo mais barato dos LIPs.
Contudo, a qualidade dos resultados obtidos depende diretamente de quao boa é a
representacao das interacdes intra e intermoleculares do sistema feita pelo Campo
de Forca, o tornando um tema de estudo de grande importancia. Neste estudo
foram analisados dois dos principais Campos de Forca polarizaveis, CL&POL e
AMOEBA- IL, com foco na simulacao de LIPs. Assim, nesse trabalho foram
estudados e compilados diversos artigos internacionais com dados de diferentes
sistemas incluindo LIPs nos dltimos 10 anos. O Review produzido por esse estudo
ird contribuir com a comunidade cientifica, e estd sendo submetido para a
publicacao em uma revista internacional.

Palavras-chave: Simulacao Computacional. Liquidos I6nicos. Dinamica Molecular.
Campos de Forca.
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