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Introducao

Atualmente o dioxido de carbono é apontado como
um dos maiores responsaveis pelo efeito estufa e
aquecimento global. Assim, o desenvolvimento de
tecnologias eficientes para sua captura tornou-se
indispenséavel neste cenario. A adsorcao em solidos
porosos € uma técnica com destaque nesse ambito,
principalmente com a descoberta de novos materiais
adsorventes (como as MOFs) e desenvolvimento de
materiais hibridos. Dessa forma, este trabalho tem
como foco o estudo tedrico de um novo material
hibrido, objetivando encontrar melhorias na
capacidade de adsorcdo de CO: e aumento de
seletividade em relagdo ao nitrogénio. Com isso,
utilizou-se a MOF Cu-BTC impregnada com
dietanolamina (DEA) em diferentes concentracdes.
Para isso, construiu-se a MOF com base em dados
cristalograficos ja publicadoslll. Recorreu-se ao
campo de Dreiding para parametrizar os atomos de
H, C e O e 0 campo UFF para o Cu. As cargas da
MOF foram ajustadas com base no estudo de
(Castillo et al., 2008)?. O CO: foi construido no
modelo de trés centros proposto por (Harris & Yungt,
1995)B], j& para o Nz utilizou-se o modelo proposto
por (Ravikovitch et al., 2000). A amina foi
construida com base nos dados publicados por
(Alejandre et al., 2006)Bl. A construgcdo do hibrido
CuBTC_DEA foi realizada utilizando o ensemble
NVT. Os ensaios de adsorcdo foram conduzidos
com o ensemble Grande Canonical acoplado ao
método de Monte Carlo (GCMC). Todas simulacdes
foram realizadas a 298K na faixa de presséo entre 1
e 100 kPa. Utilizou-se 2x10°¢ passos de producdo e
de equilibrio no sistema com cutoff de 18A.

Resultados e Discussao |

O modelo proposto foi capaz de reproduzir a
tendéncia experimental de adsorcéo
monocomponente de COz e Nz na Cu-BTC (ver
Figura 1a). Os resultados assemelham-se a
diferentes estudos experimentais(®-8l. Em seguida, foi
simulado a adsorcdo de uma corrente de gases
contendo 15% de CO2 e 85% de N2 na Cu-BTC e
nos hibrido com 5,3% e 21.9% de DEA incorporado.
Os resultados foram satisfatérios tanto para
capacidade de adsorcdo de CO: quanto na
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seletividade (ver Figura 1b). O hibrido com 21.9% de
DEA impregnado, por exemplo, apresentou aumento
de aproximadamente 54% na capacidade de
adsorgéo de CO2 e uma melhoria na seletividade de
74% em relagd@o a matriz sem modificagéo.

459 = o, simulado @
© CO, experimental [6] a 303K
5 0 a co, experimental [7] 2 303K
’g 35 v N1 simulado o
£ 7 < N, experimental [8] a 298K .
= 304 <IN, experimental [8] a 295K A
° -
3 25 N
3 L]
s 204 u
£ 2o
% 15 "
LARE
- A
§ 0] .
5 05 . 2
&) - Al
v
004 « [ ] v vyq v oYY
T T T
1 10 100
Presséo (kPa)
18 T coicusrc ®
15 & n_icusTe
— 1.4 & CO_/ Hibrido (5.3%) @
2 43 v N Hiordo (5.3%) <
£ 45 © co.iHibido@1.9%) “
£ 1=1 | 9 n,iHibrde 21.9%) o
Z 1
© 1,0 @
8 09 S o
& 084 AA
8074 < LA g
% 06 N .-
2 059 i “
:% 0:4 7 a - )
2 034 < a -
5 *
g 1 ey oa - .§;3
5§81 o enadt®
0,0 g g
T T

T
1 10 100
Presséo (kPa)

Figura 1. (a) Adsorcdo monocomponente de CO: e
N2; (b) Adsorcao da mistura CO2/Nz nos hibridos.

Conclusodes

Observou-se grandes melhorias na capacidade de
adsorcdo e seletividade do CO2 com o hibrido
desenvolvido. Infelizmente, ndo ha evidéncias
experimentais de adsor¢do de CO2 ou N2 no hibrido
investigado.
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