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RESUMO

Desde a revolucéo industrial, a quantidade de gases poluentes emitidos para a atmosfera
tem sido exorbitante, dentre os quais 0 CO2. A fim de reduzir essa situacao, pesquisadores tém
desenvolvido tecnologias para a captura e reutilizacdo desses gases. Nesse trabalho, foi
realizado um estudo para verificar a taxa de captura de CO utilizando os Liquidos l16nicos (LIs)
constituido de uma parte experimental e outra tedrica. Na parte experimental verificou-se o
potencial de captura do LI BmimCI. Na parte teérica foi utilizada a Dindmica Molecular para
simular a interagcdo do CO2 com o0 BmimCIl, BmimBr e 0 Bmim[PFg] utilizando o programa
Gromacs com o campo de forca OPLS-AA para a descricdo das interacGes couldmbicas e de
Lennard-Jones. Observou-se que os LIs possuem a capacidade de capturar CO3. Os valores de
massa especifica (densidade) encontrados coincidem com os da literatura. No entanto, o valor
de viscosidade para o BmimClI ndo correspondeu ao valor encontrado na literatura. A partir dos
valores de AH, AG e AS infere-se que o Bmim[PFs] tem o maior potencial de captura.
Analisando os potenciais de interagdes coulébmbicas e do tipo Lennard-Jones concluiu-se que
apesar do cation possuir uma maior interacdo com o COx, a escolha correta do anion é a que ir4
proporcionar uma maior captura de CO visto que os valores das interagdes mudaram
consideravelmente para cada cation a depender no contra-ion. Além disso, foram calculados o0s
valores da constante dielétrica. O LI na presenca de CO, aumentou a constante dielétrica e

consequentemente a condutividade devido & mudanca do momento dipolo do COa.

Palavras-chave: Captura de CO, Liquido I6nico, Dindmica Molecular.
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INTRODUCAO

A revolucdo industrial foi um periodo marcado pelo intenso aumento na produgéo
manufatureira, sendo possivel, dentre outros motivos, devido a utilizagdo de combustiveis
fésseis como fonte de energia (LEUNG; CARAMANNA; MAROTO-VALER, 2014). A partir
dessa época, houve uma elevacdo na degradacdo ambiental e na emissdo de gases poluentes
provenientes da queima desses combustiveis(YU, 2004).

A intensa emissdo de gases poluentes tem intensificado o efeito estufa e,
consequentemente, aumentando a temperatura global. Diante disso, a partir da década de 70,
surgiram iniciativas governamentais a fim de reduzir a emissdo de gases poluentes na atmosfera
utilizando-se de fontes renovaveis de energia e de tecnologias de captura desses gases
(SONGOLZADEH et al., 2014).

A captura e armazenamento de carbono (CCS) é uma das tecnologias existentes para
diminuir a emissdo de CO2 proveniente de combustiveis fosseis para a atmosfera. Os métodos
de captura de CO. podem ser por meio de membranas seletivas, separagao criogénica, adsor¢ao
e absorcéo.

O grupo mais utilizado em captura de CO> por absor¢do € a monoetanolamina (MEA)
porém a MEA possui alta corrosdo de equipamentos, elevada pressdo de vapor e € necessaria
uma grande guantidade de energia de regeneracdo. Essas desvantagens tornam o processo
ineficiente. Diante disso, os liquidos i6nicos tém recebido bastante atencdo devido as suas
propriedades fisico-quimicas, tais como alta estabilidade térmica, baixa pressdo de vapor e as
inimeras variagBes de cations e anions.

Os liquidos i6nicos (LI) sdo normalmente definidos como sais, com baixo ponto de
fusdo, compostos completamente por ions. As caracteristicas dos LIs permitem que sejam
usados como potenciais solventes e catalisadores (WERNER; HAUMANN;
WASSERSCHEID, 2010). Além disso, os LIs podem ser utilizados para a captura de CO2. O
processo requer menor energia pois a absorgdo se da, muitas vezes, através da fisissor¢do que
envolve fraca associacdo entre o LI e o CO2 e consequentemente uma menor energia de
regeneracdo é requerida.

O objetivo desse trabalho é estudar o mecanismo de captura de CO; realizada por alguns
liquidos i6nicos. Para isso foi realizado experimento de captura de CO> utilizando-se o liquido
ibnico BmimCI para verificar o seu potencial de captura de CO,. Na parte tedrica foram

realizados célculos de Dinamica Molecular a fim de verificar as forcas intermoleculares



estabelecidas pelos LI BmimCl, BmimBr e Bmim[PFs] com 0 CO; e analisar a influéncia dos
substituintes com o cation Bmim.

Este trabalho esta dividido da seguinte forma:

O capitulo inicial trata de revisdo bibliogréafica, que foi dividido em alguns subcapitulos.
O primeiro é sobre 0 excesso de emissdo de gases poluentes tendo como principal o CO..
Posteriormente foi realizada uma revisdo literaria a respeito de alguns métodos de captura de
CO2. O segundo subcapitulo, a respeito dos LI, abordando: defini¢do, propriedades, historico e
a sua utilizacdo para a captura de gases. O ultimo envolve os célculos computacionais.

O segundo aborda as metodologias, apresentando como foram desenvolvidas a parte
experimental e a parte teorica, tal como as condicdes de sua realizacdo e 0s programas
computacionais utilizados.

Um outro capitulo, contendo os resultados e discussdes, inclusive com gréficos, tabelas
e imagens obtidos a partir das propriedades calculadas.

No ultimo capitulo consta a conclusdo e as devidas consideracdes a respeito do

realizado.



REVISAO BIBLIOGRAFICA

1. EMISSAO DE CO,

Durante a revolugdo industrial, caracterizada pela mecanizagdo dos sistemas de
producdo, utilizou-se como fonte de energia combustiveis fésseis como o petroleo, o gas natural
e o carvdo (LEUNG; CARAMANNA; MAROTO-VALER, 2014). Nesse periodo, devido ao
aumento na producdo de mercadorias, houve uma intensificagdo na degradagdo ambiental e na
producdo de gases, como o dioxido de carbono (CO), proveniente da queima desses
combustiveis (YU, 2004).

Pesquisadores tém observado que, quando comparado a era pré-industrial, a emissao de
gases presentes na atmosfera - que agravam o efeito estufa - tem aumentado consideravelmente.
Em 2018, a concentracdo de CO, (406ppm) foi 20% maior que dos anos 80, ou seja, um
crescimento de aproximadamente 2ppm/ano. O grafico abaixo mostra a emissdo mundial de
CO2 de 1980 a 2018 (ESRL).

Grafico 1: Emissdo mundial de CO2 nos anos de 1980 a 2018.
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A mudanga climética & um processo natural, porém, em decorréncia da velocidade e a
intensidade com que estd acorrendo, tem sido objeto de preocupacdo de cientistas e lideres
mundiais nas ultimas décadas. Essa mudanca climatica, deve-se, especialmente, a grande
quantidade de gases presentes na atmosfera, que tem agravado o efeito estufa. Gases como o
CO, absorvem parte da radiacdo infravermelha, emitida, principalmente, pela superficie
terrestre, e dificultam seu escape para o espaco, aumentando a temperatura do planeta. O Third
Assessment Report do Painel Intergovernamental para Mudancas Climaticas-IPCC de 2001
confirmou um aumento da temperatura média global em 0,6°C ao longo do século XX (IPCC,
2001).

A mudanca climética pode estar ocorrendo devido a processos internos e/ou forcgas
externas. Algumas influéncias internas, como mudan¢as na radiacdo solar, ocorrem
naturalmente e contribuem com o clima. As forgas externas, no entanto, como a mudanca da
composicdo da atmosfera, que teve inicio com a revolugdo industrial, é resultado da atividade
antropogeénica.

De acordo com o relatério IPCC de 2007, a atividade humana, proveniente,
principalmente, da queima de combustiveis fosseis que conduzem a emissdo de gases, € uma
das causas do aquecimento global (IPCC, 2007). Dentre os principais gases emitidos
encontram-se o dioxido de carbono (CO.), mondxido de carbono (CO), 6xido nitroso (N20),
metano (CH4) e compostos organicos volateis, sendo o CO2 o principal responsavel,
representando cerca de 58% da emissdo mundial (IEA 2017).

A figura a seguir ilustra um modelo de evolugdo de temperatura nos continentes
considerando fontes naturais e antropogénicas. Observa-se que 0 aumento de temperatura esta

ligado principalmente a questfes antropogénicas.



Figura 1: Evolucéo da temperatura segundo dados do IPCC 2007.
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Além da elevacdo da temperatura global, o relatério do IPCC aponta um aumento do
nivel do mar decorrente da expansao volumétrica associada ao degelo parcial das geleiras e das
calotas polares; a diminuicdo da disponibilidade de &gua em zonas semiridas, em especial em
regides subtropicais; a reducdo de produtividade agricola nos tropicos e subtropicos; 0 aumento
da incidéncia de mortalidade por estresse gerado pelo calor e do nimero de pessoas expostas a
doengas transmissiveis por vetores e pela agua (IPCC, 2007).

Diante das mudancas climaticas, a partir da década de 70, surgiram iniciativas
governamentais como o Protocolo de Kyoto, Declaracdo de Copenhague e Acordo de Paris com
0 objetivo de reduzir a emissao de poluentes na atmosfera (ONU, 2018).

A reducdo de gases pode ser feita através da melhoria da eficiéncia energética, aumento
de tecnologias renovaveis e o surgimento de novas tecnologias para a captura de gases (
PLASYNSKI, S; CHEN, Z., 2000), (SONG, 2002).



2. TECNOLOGIAS PARA CAPTURA DE CO;

A captura e armazenamento de carbono (CCS) é uma estratégia crucial para diminuir a
emissdo de CO; proveniente de combustiveis fosseis para a atmosfera. Além disso, 0 CO>
quando separado dos gases de combustdo pode ser utilizado em reservatorios de petréleo. O
CO2 injetado auxilia a manter a alta pressao do reservatorio. (HERZOG; HATTON; MELDON,
2009; PIRES et al., 2011).

CCS é um processo que tem como objetivo reduzir a liberagdo de CO; para a atmosfera
(LEUNG; CARAMANNA; MAROTO-VALER, 2014). Consiste, basicamente, em trés etapas:
separacdo do CO», transporte e armazenamento.

Os métodos de captura de CO, podem ser feitos por meio de membranas seletivas,

separacao criogénica, adsorcédo e absorcéo, como apresentados na figura seguinte:

Figura 2: Tecnologias para a separacdo de COx.
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Fisica Liquido Ionico

Fonte: Figura modificada (SONGOLZADEH et al., 2014)

Separacdo criogénica € um método que utiliza baixas temperaturas para a captura de
CO2 por uma série de etapas de compactacgéo, resfriamento e expansdo. A desvantagem desse
processo sao as grandes quantidade de energia necessaria para fornecer a refrigeracao.

O método de separacdo por membrana é um processo continuo realizado através da

difusdo do gas através da membrana, ndo havendo interagdo quimica.



Na adsorc¢do utiliza-se solventes sélidos com grande &rea superficial, alta seletividade e
com grande capacidade de regeneracdo. Nela o CO> é adsorvido no solvente e com a reducao
da presséo ou aumento da temperatura ocorre a dessor¢do do gas e o CO; é capturado.

Na absor¢do o componente desejado na mistura do gas € dissolvido em um solvente.
Nela, o gas de combustdo (contendo CO») € resfriado e alimentado a coluna de absorcao onde
o solvente absorve CO2. A solucéo rica em COz é aquecida e em seguida, vai para outra coluna
para a liberagdo do CO. Entdo, o CO- liberado € comprimido e a solugdo absorvente regenerada

é resfriada e reciclada para a coluna absorvente. O processo esté ilustrado na imagem abaixo.

Figura 3: Processo de recuperacéo de CO; utilizando absorcéo.
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Fonte: (GASPAR, 2014)

O grupo mais importante e utilizado em captura de CO2 por quimissor¢do sdo as
alcanolaminas, porém suas desvantagens tais como a corrosdo de equipamentos e a alta energia
requerida para a regeneracdo do solvente tornam o processo pouco eficiente. Além das
alcanolaminas utiliza-se também aminoéacidos, aménia, piperazina e liquidos iénicos.

Recentemente, os liquidos iGnicos tém recebido bastante atencao devido as propriedades
fisico-quimicas e as inimeras combinacdes possiveis de ions podendo ser uma alternativa mais
vidvel para a captura de CO,. Para facilitar a compreenséo acerca da importancia dessa classe
de solventes, a seguir serdo expostos alguns aspectos gerais sobre os LIs e suas aplicacdes em

captura de COa.



3. LIQUIDOS IONICOS

3.1 DEFINICAO E PROPRIEDADES

Os liquidos i6nicos (LI) sdo normalmente definidos como sais, com ponto de fusdo
abaixo de 100°C, compostos completamente por ions. Apresentam baixa pressao de vapor e
podem dissolver uma grande variedade de compostos organicos e inorganicos. (WERNER;
HAUMANN; WASSERSCHEID, 2010)

Como uma classe ndo-convencional de solventes, os liquidos idnicos estdo tornando-se
cada vez mais importantes. Propriedades como a densidade, o ponto de fusdo, a miscibilidade
em agua, a viscosidade, a polaridade, o carater acido/basico e a habilidade de coordenacéo
podem ser obtidas pela selecdo adequada do cation e/ou do anion. Além disso, os LI apresentam
alta estabilidade térmica e baixa pressdo de vapor. Essas caracteristicas, além de vantagens
como a facilidade de contencéo, recuperacao de produtos e capacidade de reciclagem, permitem
que os LIs sejam usados como solventes, substituindo os solventes organicos volateis (VOS)
em uma grande variedade de processos quimicos industriais.

Na figura seguinte, alguns cétions e &nions presentes nos LIs e, na tabela seguinte,

propriedades de alguns LlIs:



Figura 4: Exemplos de cations e anions comuns nas estruturas de L.

Cations
Amonio Sulfénio Fosfénio
[NRyH4.x)]" [PRxH@al” [SReHExl"
Imidazélio Piridinio Pirrolidinio
N@NH R @ D
/ 2 N N+
R, | / \\Rz
Ry
R
Tiazdlio Triazolio Oxazolio
N N
) O) N
R, R1, Rz, Rs, Rs = H, alquil...
Anions
NO3 PFg AlLCly
BF4 F,Cl, Br AlsClio

Fonte: (SATO, 2011)
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Tabela 1: Propriedades LIs a 30°C.

Liquidos Massa molar | Densidade | Viscosidade | Ponto de Referéncias

I6nicos (g.mol™?) (g.cm™) (cP) fusdo (K)

(sigmaaldrich)*
(KILARU;
CONDEMARIN;
SCOVAZZO0, 2008)?
(Ql et al., 2008)°
(CARDA-BROCH;
BERTHOD;
ARMSTRONG, 2003)*
(sigmaaldrich)*
(BERTHOD; RUIZ-
ANGEL; CARDA-
BROCH, 2008)2
(KUANG; ZHANG;
WANG, 2007)°

Bmim[PFs] 284,18" 1,34432 199,78 265,15

BmimCl 174,671 1,107 39503 338,15?

(sigmaaldrich)*
(TSHIBANGU,;
NDWANDWE;
DIKIO, 2001)?
(chemspider)®

*Observacéo: os valores de densidade e viscosidade do BmimBr séo valores aproximados

BmimBr 219,12* 1,30% 150% 338-3483

retirados das tabelas referentes a temperatura de 30°C

3.2.  HISTORICO DOS Lls

O primeiro relato a respeito dos liquidos i6nicos foi feito em 1914 por Paul Walden.
Walden obteve o nitrato de etilaménio (EAN), um sal fundido a temperatura ambiente(RTILS),
neutralizando etilamina com acido nitrico (HNOs) concentrado. Observou que o EAN possuia
algumas propriedades fisicas similares as da agua: translicido e inodoro, e possuia uma
viscosidade relativamente alta com ponto de fusdo de 12°C. Além disso, a condutividade de
EAN era similar a de uma composicdo formada unicamente por anions e cations. (WALDEN;
MOLEKULARGR, 1914)

Em 1951, Hurley e Wier sintetizaram outro liquido idnico, o cloreto-brometo de N-etil-
piridinio. Os liquidos i6nicos sintetizados nessa época foram considerados de primeira geracéao,

porém sua natureza higroscopica restringiu o seu avanco. (HURLEY; WIER, 1951).
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Nos anos 80, Seddon et al. comecaram a utilizar os LIs como solventes polares para
estudos de eletroquimica e espectroscopia de metais de transicdo complexos. Os LlIs
permanecem liquidos a uma temperatra de 200-300°C e praticamente ndo possuem pressao de
vapor, podendo ser utilizados como solventes verdes e podem substituir solventes organicos
volateis em diversas reacGes quimicas (APPLEBY et al., 1986).

Nessa década, ocorreu o primeiro estudo computacional envolvendo o cation
dialquilimidazolio (WILKES et al., 1982). Apoés esse estudo, ocorreram diversos calculos de
mecénica quantica (QM) utilizando métodos ab initio, enfatizando as intera¢fes cation-anion e
propriedades espectroscopicas do L.

Posteriormente, em 1992, Wilkes e Zaworotko prepararam um liquido idnico estavel na
presenca do ar e da umidade utilizando- se o cloreto de 1-etil-3-metilimidazdlio (EmiCl) com

cloreto de aluminio gerando o cloroaluminato de acordo com o Esquema 1 mostrado a seguir.

Esquema 1: Reagéo do cation 1-etil-3-metilimidaz6lio gerando um liquido i6nico com p.f.= -80°C.

— i —\ .
~ — ~
Fonte: A autora (2018)

Esses LIs foram considerados de segunda geragdo, denominados como estaveis em agua
e ar e atrairam bastante atencdo em diferentes campos da ciéncia. Diante dessa descoberta, 0s
LIs comecaram a ser aplicados como solventes e catalisadores na sintese organca (WILKES;
ZAWOROTKO, 1992).

Welton utilizou os LIs como solventes em sintese e catélise. Ele concentrou seu estudo
sobre a interacdo de LIs com espécies de soluto e tentou substituir solventes ambientalmente
prejudiciais (WELTON, 1999).

Jessop et al. indicaram que os grupos funcionais podem ser incorporados em LlIs e fazé-
los comportar-se ndo apenas como um meio de reacdo mas também como um reagente ou
catalisador em algumas reac6es ou processos. Este grupo de LIs foi nomeado como LI de tarefa
especifica (JESSOP et al., 2005).

Ao longo dos anos 2000 comecgaram a surgir as primeiras simulagdes envolvendo esses
sistemas. Ap0s esse ano, surgiu uma consideravel explosdo de interesse desses sistemas na
quimica computacional. Um dos primeiros modelos foi desenvolvido por Hanke e Lynden-Bell,
onde foram comparadas modelagens de moléculas rigidas (HANKE; ATAMAS; LYNDEN-
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BELL, 2002). Posteriormente foram surgindo novas pesquisas utilizando-se diversos tipos de
LIs com diferentes campos de forcas. Em 2017 lzgorodina et al. deram uma visdo global em
como prever propriedades energeticas e espectroscopicas utilizando métodos empiricos e
quanticos (IZGORODINA et al., 2017).

O potencial de liquidos idnicos para novas tecnologias quimicas estd comecando a ser
reconhecido devido a sua aplicacdo em diversas areas. Apesar de serem mais utilizados como
solventes e catalisadores em diversas reacoes, os LIs também tém aplicacdo em células solares,
celulas combustiveis, capacitores e eletrolito para baterias.

Alguns exemplos de reacOes envolvendo LIs estdo apresentadas no Esquema abaixo.

Esquema 2: Reagdes envolvendo Liquidos I&nicos.

Reacdes de Heck de haletos de arilas em liquido iénico

X 0
Pd(QAc) .
R OFt Liquido idnico / Base

Reacbes de Diels-Alder entre o ciclopenteno e o acrilato de metila

CO;CH;

+ P — +
4 Y Liguido idnico
H CQO2CHz
Ai
CO.CH.

Reagdes de Alquilacdo de Friedel-Crafts
SDOTD (20mol%)
[BI‘u‘III‘u‘I]"[SbFu]
20°C /7 12h
Reacdo de Suzuki
B(OH); O
Pd(PPhu "
/©/ O/ [EMIM “[BF 4] O
H.C

Fonte: A autora (2018)
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Além dessas aplicacles, os LI podem ser utilizados para a absor¢do de gases poluentes
como o0 COze SO,. O mecanismo de captura é muitas vezes baseado na fisisor¢éo (podendo ser
por quimissorcdo) envolvendo fraca associagéo entre o liquido i6nico e moléculas de CO2. Em
vista disso, uma das vantagens da utilizacdo de LI é a baixa quantidade de energia necessaria
para a regeneracéo de solventes (D’ALESSANDRO; SMIT; LONG, 2010).

3.3 LI PARA CAPTURA DE CO2

A primeira medida de solubilidade de CO: utilizando LI foi feita em 1999
(BLANCHARD et al., 1999). Posteriormente, surgiram inimeros estudos com diversos tipos
de LI e foi observado que a capacidade de solubilidade depende, principalmente, do tipo de
anion utilizado.

Kazarian et al analisaram misturas de CO, com hexafluorofosfato de 1-butil-3-
metilimidazolio (Bmim[PFe]) e tetrafluoroborato de 1-butil-3-metilimidazolio (Bmim[BF4]).
Utilizando espectroscopia ATR-IR, encontraram evidéncias de uma interacao entre o CO2 e 0s
anions do LI. Exploraram solucGes de LI em agua que confirmaram, ainda, a importancia da
interacdo, neste caso, via ligacdo de hidrogénio, do soluto com o anion (CAMMARATA et al.,
2001; KAZARIAN; BRISCOE; WELTON, 2000).

Cadena et al. realizaram um estudo utilizando o céation imidazdlio. Os resultados
mostraram que a solubilidade do CO; é mais afetada pela natureza do anion. No grafico abaixo,
sdo apresentados os resultados obtidos da quantidade de CO- absorvida para diversos liquidos
ibnicos variando-se a pressdao (CADENA et al., 2004).

Gréafico 2: Solubilidade do CO, em [emim][Tf.N], B; [Emmim][T2N], CI; [Bmim][PFs], ®; [Bmmim][PFe], ©;
[Bmim][BF4], 4; [Bmmim][BF4], & a 25°C.
0.30

-

0.25 + [ ] o "
0.20 - .

e2

0.15 . O ,55599

0.10 - 2 Bsgss

0.05 -

D‘DO& 1 L 1 L 1 L
0 2 4 6 8 10 12 14

Fragdo molar
=]

Presséo (bar)
Fonte: (CADENA et al., 2004)


https://es.wikipedia.org/wiki/Tetrafluoroborato_de_1-butil-3-metilimidazolio
https://es.wikipedia.org/wiki/Tetrafluoroborato_de_1-butil-3-metilimidazolio
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A Tabela abaixo contém alguns dados de solubilidade de CO; utilizando imidazolio.

Tabela 2: Dados de solubilidade de CO, utilizando imidazélio.

Liquido ibnico T(K) P(bar) xCO2 Referéncias
Emim[BF4] 298,15 8,75 0,106 (KIM et al., 2005)
Emim[EtSO4] 333 94,61 0,4570 (BLANCHARD; GU;

BRENNECKE, 2001)
Bmim[PFe] 303 10 0,1662 (SANCHEZ, 2008)
Bmim[PFs] 333 10 0,1012 (SANCHEZ, 2008)
Bmim[BF4] 303 10 0,1461 (SANCHEZ, 2008)
Bmim[BF4] 333 10 0,0895 (SANCHEZ, 2008)
Bmim[SCN] 303 10 0,0978 (SANCHEZ, 2008)
Bmim[SCN] 333 10 0,0661 (SANCHEZ, 2008)

Fonte: tabela modificada (TORRALBA-CALLEJA; SKINNER; GUTIERREZ-TAUSTE, 2013)

Uma das vantagens do LI esta na simplicidade de sua sintetizacdo e na possibilidade de se
alterar as propriedades por meio da troca do anion. O cation permite o LI ser liquido a
temperatura ambiente, porém o &nion controla as propriedades como solubilidade e estabilidade
com relacdo a umidade. Os LIs possuem capacidade de promover reagfes quimicas a
temperatura ambiente simplificando processos e reduzindo a quantidade de energia necessaria.
Entretanto, o preco desses solventes, torna seu uso menos atraente.

Com o intuito de familiarizar o leitor com os métodos quimico-computacionais aplicados
neste trabalho, foi feito uma breve introducdo aos modelos baseados na Mecénica Quantica e

equacBes de movimento da Dinamica Molecular Classica.
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4. CALCULO COMPUTACIONAL

4.1 DINAMICA MOLECULAR CLASSICA

A metodologia da dindmica molecular (DM) é fundamentada nos principios da
mecanica cléssica. Nela as moléculas séo tratadas como uma colecdo de atomos descritos como
esferas rigidas governados por forcas newtonianas e/ou eletrostaticas, tal que se pode obter
informacbes acerca do comportamento dinamico microscépico, dependente do tempo, das
cargas e das dimensdes dos atomos que compdem o sistema. Entdo, classicamente para um

sistema atdmico, pode-se inferir que a equacédo (1) deva ser obedecida:

Fi(t) = mq €Y

onde F; é a forca que atua sobre cada particula do sistema em um instante de tempo t, e aj é a
aceleragdo da particula i de massa mi. Logo, a for¢ca também pode ser representada pelo
gradiente da energia potencial:

Fi=-V,V (2)

v (r)
Fi=——= 3
Combinando a equagédo 1 com a 3 tem-se que:
av; d?r;
- d_TL =m; dt? (4)

Um conjunto dos potenciais de interacdo entre as particulas e o conjunto de equagdes
que regem seus respectivos movimentos e liberdades é conhecido como “campo de forga”; este
permite que a energia potencial total do sistema, V(r), seja calculada a partir da estrutura
tridimensional (3D) do sistema (NAMBA; DA SILVA; DA SILVA, 2008). A energia potencial
pode ser decomposta em interacdes de atomos ligados (comprimentos e angulos de ligacdo,
angulos diedros) e os termos para atomos ndo ligados (interacdes de van der Waals e de
Coulomb) (EDUARDO; PRADO, 2006).
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Vligados = Z Vi + Z Vo + Z Va (5)

Vi é a energia de estiramento da ligacdo e V, é a energia de deformacédo angular. Ambas
podem ser representadas por um potencial harmonico. Vq € a energia de deformacao dos diedros

e é dividida em diedros proprios (V) € diedros proprios com funcéo de Ryckaert-Bellemans

(Vre) :

1
Vi(rij) = Ekl(rij - Teq)2 (6)

1
Va(qbijk) = Eka(qbijk - qbeq)z (7)
Va ="Vap + Vgs )
Vdp(qbijkl) =ky,(1+ COS("d’ - d’eq) 9)

Ves @) = ) Cu (cos@))"  (10)

onde k; € a constante d e forca da ligagao, r;; € a distancia entre os dois atomos e r,, € a distancia
de equilibrio. k, € a constante da forca angular, ¢, € o angulo formado entre os atomos i-j-k
e ¢eq€ 0 angulo de equilibrio. n € um valor inteiro, ¢;;x; € 0 angulo diedro entre os planos

formado pelos atomos i-j-k e j-k-I e C,, é o coeficiente multiplicativo e i = ¢ — 180°
As interacdes entre pares de &tomos néo ligados covalentemente (i, j) sdo descritas pela

interacdo de van der Waals e as interaces coulébmbicas.

Vnéo—ligados = Z Voaw + Z Ve (11)

Vyaw representa a energia das interacdes de van der Waals e V. representa as energias de atracéo
ou repulsdo eletrostatica entre duas cargas.

Para as interagOes de van der Waals utiliza-se o potencial de Lennard-Jones:

O-.. 12 O-.. 6
Voaw = 4€; [(r”) - (r”) ] (12)
ij ij
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onde cij € o diametro e €;; é a profundidade do potencial da interagdo entre os atomos.

V. representa as interacdes couldmbicas:

= #Z’r] (13)
gi e gj correspondem as cargas de cada atomo, €o a permissividade dielétrica do vacuo e &, a
constante dielétrica relativa do meio.

A escolha do campo de forca depende do sistema a ser estudado e das propriedades que
serdo investigadas. Alguns exemplos sio AMBER(WEINER et al., 1984), GROMOS (VAN
GUNSTEREN; BERENDSEN, 1987), OPLS (JORGENSEN; TIRADO-RIVES, 1988) e OPLS
AA (JORGENSEN; MAXWELL; TIRADO-RIVES, 1996).

A principal limitacdo da DM ¢é o fato de que propriedades quanticas, dependentes da

configuracdo do sistema, ndo podem ser determinadas.
4.2 TEORIA DO FUNCIONAL DE DENSIDADE (DFT)
A mecénica quantica teve inicio em 1926 com a equacao de Schrodinger:
Ay = EY (14)

O Hamiltoniano A descrito como:

N

H:Tn+Te+‘7ee+]ZLe+‘7rm (15)

onde T,, a energia cinética dos ntcleos; T, a energia cinética dos elétrons; V7., a energia potencial
de interacéo (repulsdo) elétron-elétron; 17, a energia potencial de interagdo (atragdo) niicleo-
elétron; 17,,, a energia potencial de interacéo (repulsio) nucleo-nticleo.

Essa equacao determina a funcdo de onda de um sistema contendo informaces para
determinar o estado do sistema. Porém para sistemas grandes, torna-se impossivel resolver a
equacdo tornando-se necessario realizar algumas aproximacgdes. A primeira delas foi a de Born-

Oppenheimer. Considerou-se que como a massa do nucleo é muito maior que a do elétron, a
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diferenca entre os momenta dos ndcleos com relacéo aos elétrons é tal que o termo de energia
cinética nuclear pode ser negligenciado em comparacdo termo de energia cinética eletronica.
Portanto a equacéo, apds a separagdo dos termos eletronicos, passa a ser:

A~

A=T,+V,+V, (16)

Apesar da simplificacdo, a resolucéo ainda ¢ trabalhosa.

Na década de 60 surgiu a teoria do funcional de densidade (DFT)
(HOHENBERG;KOHN, 1964). Kohn e Hohenberg demonstraram que a densidade eletrénica
contém as informacdes que podem ser obtidas pela funcdo de onda parar muitas particulas. A

DFT consiste em descrever essas equacfes em termos de densidade eletrénica das particulas,

p:

E(p) = Te(p )+ Uee(p )+ Vne(p) (17)

em que U,, € energia de interacdo elétron-elétron.

A DFT tem como variavel basica a densidade eletrbnica do sistema, ou seja, uma
propriedade observavel do sistema. Além disso é um método que possui 0 menor custo
computacional comparado a outros métodos tais como interacdo de configuragdo e teoria da

perturbacdo de muitos corpos.

4.3 TEORIA QUANTICA DE ATOMOS EM MOLECULAS (QTAIM)

A Teoria Quantica de Atomos em Moléculas (QTAIM)(BADER, 1980) é uma
ferramenta da mecénica quéantica que calcula propriedades da molécula através da soma das
contribuicGes de cada atomo.

Em 1991, R.F.W. Bader criou um método para estudar a estrutura eletrénica eficiente
na caracterizacdo de interagBes intra e intermoleculares, a teoria quéntica de atomos em
moléculas (BADER, 1991).

Na QTAIM, as propriedades observaveis contidas na densidade eletrénica molecular
sdo utilizadas para determinar a topologia molecular através do vetor gradiente Vp. A partir da
sequéncia de vetores gradientes sdo obtidas as trajetdrias ou linhas de contorno da densidade

eletrénica. As trajetdrias sdo formadas a partir dos pontos criticos de ligacdo (BCP - bond
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critical point). Quando duas trajetérias sdo formadas a partir de um BCP ocorrem as chamadas
linhas interatbmicas ou trajetorias de ligacao e admite-se que ocorre uma ligacdo quimica.

A localizacdo do BPC é feita através do Laplaciano da densidade eletrénica V2p:

" 5%p &%p &%
vp:Ap:5x2+5y2+6ZZ:/‘11+12+/13 (18)

onde A4, 4, e A3 sdo os autovalores orientados de acordo com a imagem abaixo.

Figura 5: llustragdo esquematica do BCP entre dois atomos A e B e a orientagdo tridimensional (x,y,z) das

elipicidades A4, 1, e 15.

Fonte: (OLIVEIRA; ARAUJO, 2010)

Se A, possuir um valor muito alto, o carater da ligag¢do ¢é w, enquanto que 1, = A5 indica
um formato “cilindrico” de distribuicdo de densidade eletrénica e, consequentemente, uma
se¢do circunferencial; consequentemente, se a distribuicdo de densidade eletrdnica apresenta
secdo circunferencial, o ponto critico apresenta elipticidade nula, descrevendo ligacao simples.

O sinal do laplaciano descreve a concentracdo de densidade eletrdnica em um
determinado ponto. Se VZp > 0,a densidade eletrénica se acumula nas bacias atratoras
(&tomos, no modelo topoldgico), indicando interagBes ibnicas ou forgas intermoleculares de
baixa ou média intensidade. Ja nos casos onde V2p < 0, 0 ponto critico de ligagdo descreve
ligacOes covalentes ou ligacGes de hidrogénio fortes.

A QTAIM tem sido bastante utilizada para descrever a localizacdo e 0 comportamento

em uma ligacdo quimica.
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METODOLOGIA

1. PARTE EXPERIMENTAL
Materiais utilizados:

e Baldo de festa

e Seringa com agulha

e Parafilm

e Pipeta Pasteur de plastico

¢ Rolha de borracha

e Bal4o de fundo redondo 50ml

o Béquer

o Kitassato

e Liquido i6bnico BmimCl

e Bicarbonato de sodio

e Acido acético

Primeiramente foi montado um sistema de borbulhamento de CO> de acordo com a

Figura 6. O CO> produzido no kitassato a partir da mistura de acido acético e bicarbonato de
sodio e foi capturado no baldo de festa com o auxilio de uma seringa (sem o émbolo) e em
seguida, o gas foi injetado no baldo de fundo redondo contendo 1g do liquido i6nico. Apds o

borbulhamento, o sistema foi pesado e entdo calculada a quantidade de CO; capturado.

Figura 6: Sistema montado para a captura de COx.

Fonte: A autora (2018)

O experimento foi realizado em triplicata e a temperatura e pressao ambientes.
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Para o calculo da fracdo molar foi calculado a quantidade, em mol, do liquido iénico e

do CO2 capturado. A fracdo molar foi obtida a partir da equacédo (19) abaixo:

O LI BmimCl ja havia sido preparado por outro pesquisador, porém o BmimCl pode ser
sintetizado a partir da mistura equimolar de 1-metilimidazol e 1-clorobutano a 60°C utilizando
manta sob refluxo por 48h e em seguida resfriado a temperatura ambiente. Posteriormente o
produto é lavado duas vezes com acetato de etila. O acetato é removido por aquecimento a 60°C
a vacuo durante 2h. A solucéo é filtrada e o produto remanescente é o BmimCl. (DHARASKAR
etal. 2013)

2. PARTE TEORICA

Antes de iniciar as simulacdes de DM foi construida uma caixa de 3,6nm, através do
programa Packmol (MARTINEZ et al., 2009) utilizando-se 110 pares idnicos. Para as
simulagdes contendo CO: foi adicionada uma esfera de raio 1nm dentro da caixa. Essa esfera
foi construida para simular o borbulhamento de CO; para simular a difusdo do gés.

Para a simulacdo com DM foi utilizado o pacote Gromacs 2018 (ABRAHAM et al.,
2015). Foi fixada a temperatura em 303,15K e a pressdao em 10bar, para que fosse possivel a
comparacdo com dados de captura de CO> descritos na literatura (TORRALBA-CALLEJA,;
SKINNER; GUTIERREZ-TAUSTE, 2013). Na descrico das interacdes de van der Waals as
interacOes entre as moléculas foram descritas pelo potencial de Lennard-Jones e o potencial
eletrostatico de Coulomb cujos parametros foram obtidos pelo campo de forgas OPLS-AA.

As caixas geradas para os liquidos i6nicos BmimBr, BmimCl e Bmim[PFe] estdo
representadas nas Figuras 7 a 9. Nas Figuras 10 a 12 estdo representados os liquidos i6nicos na
presenca de CO.. A primeira imagem representa os LI na conformacdo inicial e a segunda, a
conformacéao apos 7000000 de passos com uma variacdo incremental de tempo (time step) de
0,001 por passo. Para a execucdo da dinamica, as caixas de simulagdo tiveram suas arestas
redimensionadas de 3,6 nm para 3,8 nm.

Posteriormente foram obtidos valores de densidade, viscosidade, entalpia, potencial de
Lennard-Jones e de Coulomb. Para o calculo da viscosidade, valores negativos foram

desconsiderados por ndo possuirem sentido fisico.



Figura 7: Caixa do LI BmimBr antes e ap6s minimizagao de energia.

Fonte: A autora (2018)
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Figura 8: Caixa do LI BmimCl antes e apds minimizagéo de energia.

Fonte: A autora (2018)
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Figura 9: Caixa do LI Bmim[PF] antes e apds minimizagdo de energia.

Fonte: A autora (2018)



Figura 10: Caixa do LI BmimBr com o CO..

Fonte: A autora (2018)

Figura 11: Caixa do LI BmimCl com o COs.

Fonte: A autora (2018)
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Figura 12: Caixa do LI Bmim[PFs] com o CO..

Fonte: A autora (2018)
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RESULTADOS E DISCUSSOES

1. PARTE EXPERIMENTAL

A partir do experimento realizado foi possivel visualizar que o LI BmimCl tem o
potencial para capturar CO2, visto que no experimento realizado a temperatura e presséo

ambientes e foi obtida a fragdo molar de 10% do CO», como mostrado na Tabela 3.

Tabela 3: Quantidade de CO; produzido e capturado.

Replicatas 1 2 3
LI (9) 1,0039 1,0027 1,0022
Sistema (g) 134,9467 134,983 135,0206
Sistema apds borbulhamento (g) 134,9818 135,0122 135,046
CO; produzido (g) 1,9200 1,9201 1,9074
CO> capturado 0,0351 0,0292 0,0254
Fragao molar de COz (¥¢o,) 0,1218 0,1036 0,0914

Fonte: A autora (2018)

A tabela 4 encontram-se os valores da literatura, j& exibidas na revisao bibliografica, e

que foram novamente apresentadas para melhor comparacao.

Tabela 4: Quantidade de CO; capturado encontradas na literatura

Liquido iénico T(K) P(bar) %CO2

Bmim[PF¢] 303 10 0,1662
Bmim[BF4] 303 10 0,1461
Bmim[BF4] 333 10 0,0895
Bmim[SCN] 303 10 0,0978
Bmim[SCN] 333 10 0,0661

Fonte: (TORRALBA-CALLEJA; SKINNER; GUTIERREZ-TAUSTE, 2013_

Comparando a fragcdo molar obtida (Tabela 3) com as encontradas na literatura (Tabela
4) observa-se que o LI BmimCI capturou uma boa quantidade de CO, absorvendo mais do que
0 Bmim[BF4] e Bmim[SCN] realizados & 333K e 10bar e mais do que o Bmim[SCN] realizado
a 303K e 10bar. Se o experimento fosse realizado a uma maior temperatura, haveria menor

absorcdo de CO.. Aumentando a pressdo, uma maior taxa de captura seria obtida.
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No experimento realizado, a quantidade de CO> capturada pode ter sido influenciada
pela natureza higroscépica do BmimCl. Apesar ter sido realizado a secagem do LI, ndo foi
possivel retirar toda a agua presente. A agua em contato com o LI pode ter auxiliado na captura
pois agua, em contato com o BmimCl, produz HCI e o contra-ion OH" que reage com o CO>
produzindo o ion bicarbonato.

A Tabelas 5 contém a quantidade média LI utilizado, a quantidade de CO; absorvido e

0s erro e desvio padréo.

Tabela 5: Média de LI e do CO, capturado e erros referentes as replicatas.

Média de LI utilizado (g) 1,0029
Média da fragdo molar de CO> 0,1056
Variancia 0,0002

Desvio Padrdo 0,0125

Fonte: A autora (2018)
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2. SIMULACOES

Os valores encontrados da densidade condizem com o obtido experimentalmente por
outros autores (BERTHOD; RUIZ-ANGEL; CARDA-BROCH, 2008) (TSHIBANGU; NDWANDWE;
DIKIO, 2001). Os valores da viscosidade para o BmimCl ndo correspondem ao valor
experimental, quando comparados com 0s obtidos na literatura. A Tabela 6 representa os
valores calculados e na Tabela 7 encontram-se os valores encontrados na literatura, ja exibidas

na revisdo bibliogréfica, e que foram novamente apresentadas para melhor comparagéo.

Tabela 6: Valores de densidade e viscosidades preditos para os LI BmimBr, BmimCl e Bmim[PF¢] a 303K a 10bar.

Liquido iénico puro BmimBr BmimCl Bmim[PFes]
Densidade (kg.m™3) 1282,70 1052,02 1346,51
Viscosidade (cP) 102,534 129,245 197,577

Fonte: A autora (2018)

Tabela 7: Valores de densidade e viscosidades experimentais encontradas na literatura para os LI BmimBr,
BmimCl e Bmim[PF¢] a 303K a 1bar.

Liquido i6nico puro BmimBr BmimCI Bmim[PFg]
Densidade (kg.m™3) 1300,00! 1100,00? 1344,30°
Viscosidade (cP) 1501 39504 199,7°

Fonte: 1. (TSHIBANGU; NDWANDWE; DIKIO, 2001) 2. (BERTHOD; RUIZ-ANGEL; CARDA-BROCH,
2008) 3. (KILARU; CONDEMARIN: SCOVAZZO, 2008) 4. (KUANG; ZHANG: WANG, 2007) 5. (Ql et al.,
2008)

As Figuras 13, 14 e 15 sdo referentes as caixas dos LlIs contendo CO: apos a
minimizacao de energia. Observa-se que para os LI BmimCl e BmimBr o CO>, ao final da
minimizacdo de energia, encontrava-se nas extremidades e no caso do Bmim[PFs] o CO>

encontra-se mais distribuido em toda a caixa, podendo ser um indicativo de uma melhor captura.
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Figura 13: Caixa do LI BmimBr com o CO, ap6s minimizacao de energia.
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Figura 14: Caixa do LI BmimCIl com o CO; ap6s minimizacao de energia.
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Figura 15: Caixa do LI Bmim[PFs] com 0 CO; ap6s minimizagao de energia.
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Tabela 8: Valores de entalpia, entropia e energia livre calculadas para os LI BmimBr, BmimCl e Bmim[PFs] na

presenca de COa.

Energias BmimBr BmimcCl Bmim[PFes]
AH(kJ.mol™1) -418,951 -435,351 -519,451
AG(kJ.mol™1) -389,216 -413,216 -498,516

ASQ.K 1. mol™) -98,0881 -73,018 -69,0595

Fonte: A autora (2018)

Os valores de energia encontrados e apresentados na Tabela 8 indicam que o sistema é
espontaneo visto que AG < 0 para todos os LIs. Os valores negativos de entalpia (AH) indicam
que o sistema é exotérmico. Um menor valor da energia livre (AG) e um maior valor para a
entropia (AS) podem indicar uma maior taxa de captura de CO> visto que esses sistemas estdo
mais estaveis. A partir dos valores obtidos de energia, infere-se que o0 BmimPFg pode possuir
um maior potencial de captura de CO2 e 0 BmimBr, o que pode absorver menor quantidade.

Foram obtidos valores das interacdes couldmbicas (Tabela 9) e interacBes de van der
Waals atraves do potencial de Lennard-Jones (Tabela 10). A partir da Tabela 8, observa-se uma
forte interacdo couldémbica entre o cation e anion dos trés LI onde os altos valores para o
BmimBr e BmimCl indicam que o sistema se apresenta sélido na temperatura realizada.
Comparando as interagdes do cation e do anion com o CO», verifica-se que 0 CO2 possui maior

interacdo com o cation visto que apresentam maiores valores em maodulo.

Tabela 9: Interagdes Couldmbicas para os Lls.

Interacdes Couldmbicas (kJ.mol™) BmimBr BmimCl Bmim[PFg]
Cotl gmim-anion -30612,8 -32486 -23303,1
Coulgmim-—co, -131,883 -129,891 -174,133
Coulinion—co, -98,7602 -115,919 -60,0014

Fonte: A autora (2018)

Através da Tabela 10, comparando as intera¢des de Lennard-Jones do cation e do anion
com o COg, verifica-se que o CO2 possui maior interacdo com o cation. O Bmim[PFs] € 0 anion
que maior interage com o CO2 pois € mais volumoso e consequentemente mais polarizavel
sendo entdo, o que possui 0 maior valor de Lennard-Jones. Em seguida Br e CI,

respectivamente.
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Tabela 10 Interagdes de Lennard-Jones para os LlIs.

InteragGes de Lennard-Jones (kJ.mol)  BmimBr BmimClI Bmim[PFs]
L] gmim—anion 990,209 1327,53 -2204,27
L pmim—co, -267,209 -299,534 -241,293
Lanion—co, -5,75636 1,10855 -84,8126

Fonte: A autora (2018)

A soma das interacGes coulémbicas e de Lennard-Jones foi apresentada na Tabela 11.
Observa-se gque as interacdes sdo atrativas e que, apesar de haver maior interacdo com o cation,
a escolha correta do anion é que ird proporcionar uma maior captura de CO; visto que os valores

de interacdo mudam consideravelmente com a escolha do anion.

Tabela 11: Somat6ria das interacfes dos Lls.

Soma das interacdes (kJ.mol™?) BmimBr BmimClI Bmim[PFe]
Vemim—inion -29622,6 -31158,5 -25507,4
VBmim-co, -399,092 -429,425 -415,426
Vanion—co, -104,517 -114,81 -144,814

Fonte: A autora (2018)

A ordem de captura de CO- encontrada para as interagdes coincide com a observada nos
calculos de energia no qual BmimPFs pode capturar mais CO2 e 0 que menos captura é o
BmimBr.

A partir dos graficos abaixo, infere-se que ha uma compensacao entre as interacGes,
onde o LI que possui uma maior interacdo coulémbica apresenta menor interagéo de Lennard-

Jones.



Gréfico 3: InteracBes coulémbicas e de Lennard-Jones do cation Bmim com o CO..
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Uma outra propriedade obtida foi a constante dielétrica representadas na Tabela 12.
Observa-se gque a constante dielétrica dobra para os LIs BmimBr e BmimCl, e 0 do Bmim[PFs]
praticamente triplica quando o CO: esta presente no sistema. O aumento nessa constante
significa dizer que a coesdo entre as cargas é reduzida e consequentemente o transporte de

cargas fica mais livre aumentando a condutividade elétrica.

Tabela 12: Valores da constante dielétrica para os LI puro e na presenca de COx.

Constante dielétrica € BmimBr BmimCl Bmim[PFs]
LI puro 4335,659 5002,723 4935,083
LI com CO: 8123,769 10065,14 13435,94

Fonte: A autora (2018)

O COgz, em contato com o LI, sofre distor¢do alterando o momento dipolo, tornando
diferente de 0. A polarizabilidade e o efeito induzido sobre o LI fazem com que haja transporte
de corrente elétrica no sistema. Observa-se que o PFg, por apresentar maior polarizabilidade,
contém maior constante dielétrica e, portanto, maior corrente elétrica.

Os graficos abaixo mostram o momento dipolo dos LIs puros e com o CO,. Percebe-se
gue o momento dipolo aumenta na presenca de CO2 decorrente da alteracdo do momento dipolo
do COz na presenga do liquido idnico.

Gréfico 5: Momento dipolo do BmimBr puro e na presenca de COs.
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Gréfico 6: Momento dipolo do BmimCl puro e na presenga de COo.
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polarizabilidade do anion. Essa maior polarizabilidade além de auxiliar na absorcéo altera o

momento dipolo do CO», aumentando a constante dielétrica do sistema e consequentemente a

corrente elétrica.
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CONSIDERACOES FINAIS

Os liquidos i6nicos além de serem utilizados como solventes possuem potencial para
captura de gases poluentes.

O mecanismo de captura envolve uma fraca associacao entre o liquido i6nico e 0 CO>
sendo necessario uma baixa quantidade de energia para a regeneracao do LI. Essas propriedades
dos LI podem ser modificadas através da selecdo adequada do cation e/ou do anion.

A fim de se verificar o potencial de captura de CO», por parte dos LI, foi realizado um
experimento de borbulhamento utilizando-se 0 BmimCl e verificou-se uma absorgéo de 10%
molar, ressalvando que a dgua presente no LI pode ter auxiliado na captura.

A partir dos célculos tedricos realizados foi possivel obter os valores de densidade e
viscosidade. Os valores de densidade encontrados coincidem com os da literatura. No entanto,
o0 valor de viscosidade para 0 BmimCl ndo correspondeu ao valor encontrado na literatura.
Mesmo em outras pesquisas experimentais, a viscosidade dos LIs estudados variou bastante de
um autor para outro.

Os valores de AH, AG e AS inferem que o BmimPFg tem 0 maior potencial de captura
visto que apresenta menores entalpia e energia livre, seguido do BmimCl e por ultimo, o
BmimBr. Analisando a soma das interacGes coulébmbicas e de Lennard-Jones conclui-se que
apesar do cation possuir uma maior interacdo com o LI, sera a escolha correta do &nion que ira
proporcionar um aumento na captura de CO2, visto que os valores das interagbes mudam
consideravelmente para cada anion.

Além disso, foram calculados os valores da constante dielétrica. O LI, na presenca de
CO>, aumenta a constante dielétrica e, consequentemente, a condutividade, devido a mudanca
do momento dipolo do CO». A polarizabilidade influencia a captura de CO; através dos valores
de interacdo de Lennard-Jones e a condutividade de sistema.

Foi observado, portanto, que tanto as energias quanto a soma das interagdes
couldmbicas e de Lennard-Jones indicam uma maior captura de CO; utilizando-se o LI
Bmim[PFs] e uma menor captura com BmimBr.

Devido as limitagcGes computacionais, ainda estamos em fase de finalizacdo do estudo
topoldgico das interacdes. Esta etapa é baseada na aplicacdo da Teoria Quantica de Atomos em
Moléculas, onde serd realizada uma andlise de como as forcas intermoleculares sdo

estabelecidas e de qual a real natureza das mesmas.
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