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Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Departamento de Engenharia Quimica

Materiais nanoporosos sao materiais que tipicamente apresentam poros de diametro
inferiores a 100 nm, e possuem propriedades, como leveza, elevada razdo area/volume, e a
possibilidade de apresentar uma distribuicdo de diametros uniforme, que permitem a sua
aplicacdo em diversos processos como em separacdo de gases, adsorcdo, catalise,
armazenamento de energia, € sensores. Ha uma busca continua no desenvolvimento de novos
materiais que apresentem alta estabilidade mecanica e quimica e que apresentem distribuicdo
de diametros de poros e caracteristicas de superficie que atendam as especificacOes
necessarias para uma determinada aplicacdo. Recentemente, novas estruturas porosas,
derivadas dos fulerenos porosos, foram propostas pelo nosso grupo. Foram geradas estruturas
com varias porosidades, que apresentam resisténcia mecanica elevada e uma superficie porosa
com distribuicdo de diametros uniforme, o que atribui a essas estruturas um grande potencial
para serem aplicadas a processos de separacdo e armazenamento de gases. Neste trabalho,
avaliamos o potencial de aplicacdo dessas nanoestruturas nos processos de separacdo de
gases. Simulacdes de dinamica molecular classica sdo aplicadas para calcular propriedades de
transporte de gases nessas estruturas, com o objetivo de analisar o desempenho destas como
peneiras moleculares. Estas simulacbes permitem determinar as taxas de transporte de
diversos gases (CH4, CO, O,, N», Hy), através das nanoestruturas porosas, e a partir destas, as
seletividades correspondentes para diferentes pares de substancias de interesse pratico
(CO/H;, CH4/H,2, O2/N5...). As propriedades estimadas mostram que esses materiais podem
atuar como membranas de alta seletividade, com potencial de aplicagdo na purificacdo de
correntes gasosas em processos industriais.



