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Introducao

Liquidos 16nicos (LIs) tém sido muito estudados
para usos aplicados em Quimica Verde, e um
destes usos é o sequestro de gases poluentes, ja
que nos ultimos anos temos enfrentado grandes
problemas ambientais gerados pelas emissdes
destes gases na atmosfera.

O objetivo deste trabalho é estudar a interagcao do
Liquido I6nico 1-etil-3-metilimidazélio
bis(trifluorsulfonil)imida [emim]TFSI com o CO;
visando o aprisionamento do gas no liquido.

Resultados e Discussao

Simulacdes computacionais por Dinamica
Molecular (DM) foram realizadas para o estudo das
interacdes entre [emim]TFSI e CO,, foram feitas
simulagcBes nos ensembles NpT e NVT dos
sistemas nas seguintes composicdes 200 pares de
de LI em 293, 313, 343, 400, 450 e 500 K. Para os
sistemas contendo a mistura LI/CO, foram feitas
simula¢gBes em uma temperatura fixa de 313 K com
160 pares de liquido ibnico e diversas fracbes de
CO,. Foram calculadas propriedades dinamicas e
estruturais para ambos sistemas.
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Figura 1. Funcdo de distribuicdo radial de pares
g(r) de centro de massa para céation e anion (a) e
CO:; e cétion, CO; anion (b)

A figura 1 (b) mostra a distribui¢céo radial de pares
g(r) de centro de massa para cation e anion em
relacdo ao CO; a 313 K, onde podemos ver que o
gas coordena-se primeiramente com o &nion e
posteriormente com o cétion a uma distancia maior,
como podemos ver através da formacdo dos picos

na distribuicdo radial de pares.
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Pode-se ver na figura 1 (a) a fungdo de distribuicédo
radial de pares de centro de massa para cation e
anion para o sistema LI puro e para a mistura
LI/CO, contendo 204 moléculas de CO, onde pode-
se ver um acréscimo no primeiro pico e uma
diminuicdo no numero de coordenacéo, isso pode
ser explicado por uma aproximacgdo das espécies
geradas pelas novas interagfes existentes ali, pois
agora ha moléculas de CO; se coordenando com o
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Figura 2 - Estrutura de coordenacgdo do sistema
LI/CO, retirada da Dindmica molecular e histograma
com distribuicdo de CO. em relagdo a cation e
anion.

A figura 2 mostra a tendéncia do CO. ocupar
espacos vazios (cavidades) entre as interacdes
cation-anion o que pode explicar a baixa variagao
no volume do LI quando adicionado o CO,, tal
comportamento € encontrado em outros LIs!, o
histograma comprova a maior afinidade do gas por
moléculas do anion porém a altas concentracdes
encontramos um numero significativo de CO; se
coordenando com moléculas do cétion.

Conclusoes

Os resultados preliminares para estrutura local e
densidade foram satisfatorios quando comparados
com a literaturaz3

Pode-se ver uma forte afinidade do gés pelo LI, na
qual o &nion desempenha papel importante.
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