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Introducao |

O diéxido de enxofre, SO,, quando presente na
atmosfera, pode causar o fenémeno da chuva
acida. Apesar de existirem métodos quimicos
capazes de absorver SO,, o uso de argilas, por
exemplo, a Montmorilonita (MMT), vem sendo
investigado para este fim. Experimentos realizados
com a MMT modificada com o cation hexadecil-
trimetilaménio mostraram que a argila modificada
€ capaz de absorver trés vezes mais SO, que a
MMT sédica." O poli(6xido etileno) (PEO) s&o
capazes de absorver SO,. Adicionalmente, este
polimero pode formar hibrido a partir da
intercalagdo com MMT. Neste trabalho realizamos
um estudo computacional para avaliar a
capacidade de absorcdo de SO, de materiais
hibridos formados pela intercalagdo de PEO nas
argilas MMT sddica e modificada com o cation
trimetil-butilamonio.

Resultados e Discusséo |

As simulacdes de dindmica molecular foram
realizadas com o programa DLPOLY, utilizando
campos de forcas previamente usados em Nnosso
grupo. >3

O espacamento basal obtido na simulacdo de
PEO confinado na MMT sodica foi de 20A. Para
efeito de comparacéo, dados de difracdo de raios-
X mostram um espacamento de 18 A,* estando de
acordo com o dado obtido da simulagéo.

A Figura 1 ilustra o comportamento da energia de
inchamento da MMT em funcdo da quantidade de
SO, e H,O no espaco interlamelar.® Os resultados
de nossas simulacdes mostram que a insercdo de
SO, no espaco interlamelar tanto do material
hibrido formado por PEO e MMT modificada e
MMT sédica € energicamente favoravel.
Experimentalmente, a esfoliagdo do hibrido MMT-
Na-PEO pode ser obtida em &gua, em que o
espacamento lamelar aumenta devido a
solvatacdo do Na', MMT e PEO em é&gua. Desta
forma, o perfil de energia de inchamento do
hibrido em &gua obtido a partir das simulacdes
deve apresentar valores negativos. De fato, na
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Figura 1 pode ser observado um perfil com energia
de inchamento em agua com valores negativos.
Como os perfis de energia de inchamento de SO,
também sdo negativos, as simula¢des indicam que
os hibridos de MMT-PEO s&o capazes de
absorver SO,.
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A analise estrutural dos hibridos mostra que as
cadeias de PEO se organizam em camadas no
espaco interlamelar. As moléculas de SO, e H,0O
se concentram majoritariamente proximos a
superficie da lamela, assim como os céations Na* e
quaternario de amodnio. Também foi possivel
observar que moléculas de SO, e H,O ocupam
regibes onde existem camadas de polimero,
evidenciando a solvatagdo destas pelo PEO.

Conclusodes

Perfis de energia de inchamento de SO, sugerem
que os hibridos sdo capazes de absorver o gas.
As moléculas de SO, se concentram préximos as
lamelas e o PEO se organiza em camadas no
espaco interlamelar.
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