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Introducao |

Liquidos Ibnicos (LIs) tém sido estudados para
aplicacdes em Quimica Verde, e um destes usos é o
sequestro! de gases poluentes. O LI 1-etil-3-
metilimidazolio bis(trifluormetanosulfonil)imida
[C2mim]Tf2N tém apresentado relativa afinidade por
CO2. Recentes estudos® caracterizaram esta
solubilidade no ponto de vista estrutural, mostrando
gue o0 gas possui a tendéncia de ocupar espacgos
vazios entre cation e anion, sem causar grandes
modifica¢des estruturais. O objetivo deste trabalho é
caracterizar o aprisionamento do COz do ponto de
vista microscopico, mostrando mudancas nas
propriedades do LI, como coeficiente de difusao,
condutividade  elétrica molar entre  outros
coeficientes de transporte.

Resultados e Discussao |

Foram realizadas simulagbes computacionais por
dindmica molecular (DM) nos ensembles, NpT e
NVT usando o pacote de simulagdo Gromacs. Os
sistemas simulados possuem as seguintes
guantidades de moléculas de COz: 0, 20, 50, 83, 173
e 204; e 160 pares de ions do Ll. Todas as
simulac@es foram realizadas em 313 K.

Figura 1. Deslocamento quadratico médio MSD para
cédtion e anion nos sistemas [Comim]Tf2N e
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Na Figura é mostrado o deslocamento médio
quadratico (MSD, do inglés mean square
displacement) para céation e anion, tanto para o LI
puro e como na mistura com 50 moléculas do gas.
Pode-se observar um comportamento conhecido
como heterogeneidade dindmica, no qual podemos
encontrar 3 comportamentos distintos, um regime
balistico, um regime subdifusivo e por fim o regime
difusivo do qual podemos obter o coeficiente de
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difusdo para as espécies. Este perfil de MSD é uma
caracteristica tipica2 de Lls. Ao compararmos as
curvas para o LI puro e a mistura, podemos ver que
a presenca do gas no sistema ndo altera o
comportamento do MSD, ele apenas cria uma maior
mobilidade do cation e anion o que pode ser
evidenciado pelo aumento no coeficiente de difuséo,
como pode ser visto na Tabela 1.

Tabela 1: Coeficiente de difusdo para o sistema
[C2mim]Tf2N/CO2 na temperatura de 313K.

n(COz) Anion Céation  CO:

0 0,0084 0,0144 -—--
20 0,0102 0.0199 0,1719
50 0.0140 0,0231  0,1809
83 0,0164 0,0291  0,2587
173 0,0329 0,0569 0,3827

Como mostrado na literatura® o g4s ocupa espacgos
vazios entre cation e anion o que acaba por gerar
um pequeno aumento no volume e
consequentemente uma maior mobilidade das
espécies, tais espagos sao resultados da interacao
entre cation e anion, ou seja, consequéncia da
termodindmica desta interacdo. Da Tabela 1 pode-
se observar que 0 anion possui um aumento maior
no coeficiente de difusdo quando comparamos a
mistura 0 e 204. Esta maior modificacdo pode ser
resultado da interacdo preferencial do gas pelo
anion, como mostramos recentemente.?

Conclusoes

A presencga do COz gera um aumento na mobilidade
de cation e anion o que pode ser visto através do
aumento do coeficiente de difuséo, este aumento é
causado pelo alojamento do gés entre as estruturas
do LI. Tal comportamento pode ser visto também
em outras  propriedades como  dindmica
translacional e condutividade elétrica molar.

Agradecimentos

A UNIFAL-MG, FAPEMIG, Capes, rede mineira de
guimica e ao PPGQ UNIFAL-MG.

1 Anderson, J. L.; Dixon, J. L.; Brennecke, J. F. Accounts of Chemical
Research, 2007, 40, 1208

2 Borodin et al; J. Phys. Chem. B 2010, 114, 6786

SLourengo, T. L.; Costa, L. T.; Van der Spoel, D. et al; Environmental
Science & Technology, 2013, 47, 7421



