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baseados no cation 1-butil-3-metilimidazolio [Csmim]+ por
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INTRODUCAO

« Como o CO,, o HS e considerado um tipo de impureza no gas
natural que diminui a capacidade de combustao e corroi tubulacoes.

* Alem disso, esse gas € toxico e responsavel por causar problemas
respiratorios em trabalhadores da industria de producao e refino de
derivados de petroleo.[1]

 Desde os anos 80, sao utilizadas aminas para remogdo de H,S do

gas natural, poréem essas sao volateis e contribuem com a poluicdo
atmosférica.

* Liquidos ionicos sao uma alternativa as aminas por possuirem alta
pressao de vapor e mudancas em suas estruturas promovem
interacOes diferentes com os gases de interesse

OBJETIVO

Simular diferentes liquidos ionicos baseados no cation 1-butil-3-
metilimidazolio atraves da dinamica molecular e verificar as
interacOes desses com o gas Sulfeto de Hidrogénio afim de
determinar o liquido ionico mais adequado para solubilizacao desse
gas.
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Figura 1. Cation 1-butil-3-metilimidazélio ([C,mim]")

METODOLOGIA

Com o pacote de softwares GROMACSI[2], foram realizados trés
tipos de simulacdo, a primeira contendo apenas 400 pares i0nicos
correspondendo ao liquido de interesse em uma caixa cubica com 12
nm de aresta com pressao e temperatura controladas por um tempo
de 80 ns.

Com o liquido ionico equilibrado resultante da primeira simulacao, a
caixa cubica é alongada na direcao do eixo z a fim de inserir 200
moleculas de H S. Essas moléculas de gas sdao dispostas acima e

abaixo de uma camada de liquido ionico ja equilibrado na primeira
simulacdo. Este novo sistema € simulado por 120 ns e nos fornece a
informacao da quantidade de gas solubilizado na camada de liquido
ionico.

Na terceira simulacdo é criada uma caixa cubica que contém 450 pares
ionicos e 150 moléculas de H.S dispostos de forma aleatdria, essas

simulacOoes ocorrem até um tempo de 100 ns e servem para ajudar na
investigacao das interacoes que ocorrem entre os liquidos ionicos e o
sulfeto de hidrogenio.

Os anions utilizados nesse estudo foram tetrafluoroborato [BF, |,

acetato [Acet], imidazolato [Imid] e brometo [Br]

RESULTADOS

Com base na segunda simulacado, torna-se possivel integrar a densidade de
sulfeto de hidrogénio presente na camada de liquido ionico, sendo
possivel comparar qual liquido ionico solubiliza mais esse gas.

Apos os 120 ns de simulacao obtivemos nessa integracao: 606,46 kg.m-
3.nm-1 488,753 kg.m-3.nm-1, 413,405 kg.m-3.nm-1, 417,399 kg.m-3.nm-1 para

os liquidos ionicos contendo os anions tetrafluoroborato, acetato,
imidazolato e brometo, respectivamente.
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Figura 2. Densidade de H S na camada de [C,mim][BF,]

CONCLUSAO

Dentre os liquidos ionicos estudados pela metodologia de dinamica
molecular, o mais adequado para solubilizacao do sulfeto de
hidrogénio (H,S) € o tetrafluoroborato de 1-butil-3-metilimidazolio

([C,mim][BF,])
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