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Neste trabalho é apresentado um estudo numérico da solvatação do átomo de positrônio (Ps) em três
líquidos: o metanol, o etanol e a acetonitrila. Para isso, foi utilizado o método QM/MM sequencial, onde
primeiro são feitas simulações clássicas (aqui utilizou-se o método de Monte Carlo) seguidas de cálculos
quânticos. Foi proposto um campo de força para o Ps seguindo um modelo desenvolvido em nosso grupo
de pesquisa para estudar o positrônio hidratado [1]. Porém, antes é necessário propor um campo de
força para um elétron solvatado nos três líquidos mencionados acima, o que também foi feito, tendo como
base o trabalho de Ludwig et al. [2]. As simulações clássicas para o Ps permitiram computar algumas
propriedades termodinâmicas do sistema, como a energia livre de solvatação desse átomo e a energia de
relaxação. Com as simulações com mecânica quântica, energias de ligação verticais e os tempos de vida
do Ps em metanol foram calculadas. Os resultados sugerem que neste solvente o Ps pode ocupar tanto
a cavidade formada no líquido quanto se ligar a uma das moléculas presentes na primeira camada de
solvatação, formando um estado de superfície, algo que não havia sido observado para a água [1].
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