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Introducao |

No contexto da problematica ambiental o CO, é visto
como um dos maiores responsaveis pelo efeito
estufa e consequentemente aquecimento global.
Recentemente inUmeras tecnologias vém sendo
desenvolvidas com o intuito de capturar o CO,, a
citar: absorcao, destilacé@o criogénica, separagao por
membranas e adsor¢do. Esta Ultima tem destaque
por se tratar de uma tecnologia com baixo custo
energético associado. No processo de captura de
CO, poés-combustdo ha um grande desafio
tecnolégico, pois o diéxido de carbono na corrente
de gases de exaustdo apresenta baixa pressao
parcial (<lbar), alta temperatura (~348K) e alguns
contaminantes, como 0 nitrogénio (~85°%). Alguns
adsorventes tem destaque nesse cenario, como as
zeolitas, carbonos ativados e silicas mesoporosas.
Outra alternativa tem sido no desenvolvimento de
materiais hibridos com a incorporacéo controlada de
alcanolaminas, por exemplo. Assim, esse trabalho
tem como objetivo fazer um estudo tedrico da
adsor¢do de CO; na silica MCM-41 impregnada com
as aminas monoetanolamina (MEA), dietanolamina
(DEA) e metildietanolamina (MDEA). A silica foi
constrwda com base em dados proposto por Ho et

, (2011)™. Inicialmente a caixa de simulag&o foi
deflnlda com 42.8 x 64.2 x 42.8 A® preenchida pela
matriz amorfa de cristobalita SiO,. Em seguida
foram construidos quatro poros com raio de 17.5 A.
Utilizou-se o campo de forca Dreiding para
parametrizar a estrutura. O CO, foi construido no
modelo de trés centros proposto por (Harris & Yung,
1995). As aminas foram desenvolvidas com base
no modelo proposto por Alejandre et. al., (2006)°. A
construgdo dos hibridos 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 as S|mula(;0es foram realizadas a 348K.
Utilizou-se 2x10° passos de producédo e de equilibrio
no sistema com cutoff de 18.5A.

Resultados e Discussao |

A Figura la mostra que o modelo da MCM-41 foi
capaz de reproduzir a tendéncia experimental de
adsorcdo de CO, com similaridades a resultados
experimentais”. Além disso, observa-se que o
hibrido com 1,7% de massa de MEA incorporada no
interior dos poros da silica apresentou bons
resultados no que diz respeito a capacidade de
adsorcdo. Observa-se uma melhoria de 25% na
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capacidade de adsorcdo de CO, a 348K e 100kPa.
Os hibridos desenvolvidos com DEA e MDEA néo
conseguiram resultados similares possivelmente
pela maior ocupacao do volume de poros da silica e
reducao da area superficial do adsorvente. A Figura
1b mostra a visualizacdo apés a etapa de adsorcéo
no hibrido com 1,7% de MEA. @
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Figura 1. (a) Adsor¢do de CO, na silica pura e
hibridos; (b) Visualizagdo dos poros do hibrido
MCM-41/MEA.

Conclusodes

Nesse trabalho foi validado um modelo teérico de
adsorcdo de CO, na silica MCM-41. O estudo de
adsorcdo nos hibridos com MEA, DEA e MDEA
revelou um perfil decrescente de adsorcdo de CO2
com o aumento da pressdo, com excecdo do hibrido
com 1,7% de MEA incorporado. Esses resultados
apontam para o surgimento de sitios de adsor¢éo
mais fortes em comparacdo a silica pura.
Infelizmente, ndo h& evidéncias experimentais de
adsorcao de CO, nos hibridos investigados.
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