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A acumulagdo de dioxido de carbono na
atmosfera € uma das principais causas do
aquecimento global. Uma maneira de retira-
lo da atmosfera é fazendo a ciclo-adicao,
catalisada por liquidos i6énicos, de dioxido de
carbono em epoxidos .

Observou-se que os liquidos i6nicos,
comparados com outro catalisadores,
promovem um excelente rendimento; além
disso, a sua pressdo de vapor € desprezivel
e apresenta boas propriedades de
solvatagéo.

Em particular o nosso estudo esta focado na
transferéncia de carga entre as especies

envolvidas na reacéo.
P wEtopos

-Método: Teoria do funcional da
densidade (DFT) utilizando software
Gaussian 09®

-Funcional: w-B97XD

-Base: 6-31G(d,p)

-Otimizacdo Geomeétrica e

Andlise vibracional.

Para a analise da transferéncia de carga
entre as espécies, utilizou-se a
metodologia baseada no potencial
eletrostatico ChelpG (Charges from
Electrostatic Potencial, Grid method).
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Analisando a mudanca de cargas do sistema,
€ possivel ver um rompimento da ligagcéao
entre o C do imidazélio e o hidrogénio, e uma
nova ligacdo entre o Br e o C do epdxido;
além da formacdo da ligacdo entre o H do
imidazélio e o O do epdxido. Em seguida fica
claro que nédo ha mudancas de cargas com a
aproximagéo do CO:2. Finalmente vemos que
a quebra de ligacao do Br-C a volta do H ao
imidazolio nos da a possibilidade da formacéo
de um carbonato ciclico

Com base na andlise das cargas das
espécies envolvidas na reacéo, é observado
um aumento na densidade eletrénica dos N
do imidazdlio. Isto deve-se a redistribuicdo
da carga gerada da quebra da ligagdo C-H
do imidazdlio. Na etapa seguinte, a carga do
C do ep6xido aumenta, devido a nova
ligacdo C-Br. Também é observado que o
sistema essencialmente ndo altera suas
cargas com a chegada do COz2. Por outro
lado o retorno do H ao imidazdlio faz com
gue o O fique mais negativo e ataque o C
do CO2. Na etapa final temos que o carbono
aumenta a sua carga com a quebra da
ligacdo C-Br, concluindo a formacdo de um
carbonato ciclico. Com base nos resultados
obtidos € possivel concluir que o liquido
idnico participa na reagcao nao somente
como solvente, mas como catalisador.
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