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O gas natural é uma fonte de energia derivada de combustiveis fésseis muito utilizada
para geracdo de eletricidade, fabricacdao de gas de cozinha e combustivel veicular. Esse gas é
principalmente composto de metano e outros alcanos, porém, na mistura, também pode ser
encontrado 6xidos de nitrogénio (NOx), diéxido de carbono (CO,) e sulfeto de hidrogénio (H,S).
O sulfeto de hidrogénio é um gas altamente corrosivo e téxico, além de ser muito danoso a saide
humana.

No estudo em questdo foram realizadas simulacdes de dindmica molecular a fim de
encontrar liquidos idnicos que possuam a capacidade de solubilizar o sulfeto de hidrogénio (H.S)
de forma eficiente. O método convencional da retirada do H,S em processos petroquimicos é o
uso de aminas, essas sdo compostos volateis que contribuem com a poluicdo do ar. Liquidos
ionicos sdo uma alternativa por terem uma baixa pressao de vapor, baixo ponto de fusdo e muitas
vezes sao liquidos em temperatura ambiente.

O pacote de softwares GROMACS foi utilizado para a investigacdo da interacdo do gas
H,S com os liquidos i6nicos nos quais o cation escolhido foi 1-butil-3-metilimidazdélio [C mim]"
e os anions foram: tetrafluoroborato [BF,], acetato [Acet] e imidazolato [Imid] e brometo [Br]".

Foi observada a tendéncia dos liquidos contendo acetato e tetrafluoroborato de serem mais
indicados para a solubilizacao do gas. Na literatura é reconhecido que liquidos ionicos contendo
em seu anion halogénios tendem a ser melhores no processo de captura de H,S. As simulacGes
envolvendo o anion brometo estdao sendo realizadas e ainda ndo apresentaram resultados.



