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Introducéo

Devido a crescente preocupacado sobre a emissao
de gases poluentes como o CO, e 0 SO,
provenientes  principalmente da queima de
combustiveis fésseis, tem-se intensificado o estudo
de maneiras mais eficientes para a captacdo e
remocdo destes gases'. A utilizacdo de liquidos
ibnicos esta entre as alternativas mais promissoras?®
devido a grande absorcao aliada a baixissima presséo
de vapor e alta estabilidade quimica e térmica’. A
bem conhecida quimica de interacéo entre haletos” e
SO, nos motivou a escolha do brometo de 1-butil-3-
metil-imidazélio (t; = 70°C) que na presenca de SO,
torna-se imediatamente “liquido”. Com o objetivo de
entender as interacbes entre SO, e 0 BMIMBr, foram
obtidos os espectros Raman do liquido iénico puro,
bem como do liquido na presenca de SO..
Adicionalmente, foram realizadas simulacBes de
dindmica molecular para os dois sistemas a 400 K,
com o0 intuito de comparar as distancias
intermoleculares.

Resultados e Discussao

A Figura 1 mostra os espectros FT-Raman do
BMIMBFr liquido puro e da solugao de BMIMBI-SO..
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Figura 1. Espectros FT-Raman do BMIMBr liquido puro e da
solugéo de BMIMBr-SO,. Obs: O espectro da solugéo
foi expandido devido a grande intensidade da banda
em 1140 cmi'.

A ndo ser pelas bandas atribuidas aos modos
vibracionais do SO,, deformacgéo angular, estiramento
simétrico e assimétrico em ca. 527, 1140 e 1314 cm’
! respectivamente, o espectro do cation (BMIM)
permanece praticamente inalterado nos dois casos, 0
que sugere que o SO, interage apenas com 0 anion
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Br. A razdo molar determinada de SO./BMIMBr foi
de 4/1, dado este, utilizado para a simulagédo
computacional.

Na Figura 2, observa-se que na funcdo de
distribuicdo radial S-Br, aparece um pico em 3,82 A,
cuja distancia é confirmada por calculo (DFT) de
estrutura eletrénica. Adicionalmente percebe-se que a
distancia C3-Br (C3 = C entre os nitrogénios) nédo se
altera, ou seja, as funcdes de distribuicdo radial C3-
Br (gcze(r)) apresentam picos em 3,73 A, tanto para o
liquido iBnico puro como para a solugéo. Este fato, a
principio, parece contra-intuitivo, pois se o SO,
interage com o &nion Br, conforme mostra a g(r) Br —
S, era de se esperar que a distdncia céation anion
aumentasse, no entanto, isso ndo foi observado na
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Figura 2. Fungbes de distribuicdo radiais calculadas para
BMIMBr puro e na presenca de SO, a 400 K.

Conclusdes

Através dos dados preliminares de espectroscopia
Raman e de simulagdo computacional podemos
inferir que o SO, atua majoritariamente na diminuigdo
do potencial eletrostatico entre Br e BMIM, ndo
alterando a estrutura local das espécies em
comparacdo ao BMIMBr puro. A razao molar de 4/1
para SO,/BMIMBr torna o BMIMBr um candidato em
potencial para a absorcéo seletiva de SO,.
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