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Efeito da &gua na solubilidade do sulfeto de hidrogénio (H2S) em liquidos ibnicos de
acetato de C4MIM* por dinamica molecular.

O sulfeto de hidrogénio € um gés que afeta o sistema respiratdrio e neuroldgico,
pesquisas indicam que trabalhadores da industria petroquimica sofrem de desmaios
e problemas a intoxicacao por este gas!. Além disso, a presenca dele e do CO2 no
gas natural diminuem a sua capacidade de combustdo (fenbmeno conhecido como
sour gas). Normalmente sao utilizadas aminas para remoc¢éo de CO2 e H2S, essas
sao volateis e contribuem para a poluicdo atmosférica. Liquidos idbnicos se apresentam
como uma solucdo desse problema por possuir baixa presséo de vapor e mudancas
na estrutura promovem interacdes diferentes com os gases de interesse.Partindo de
resultados prévios que analisaram liquidos idnicos formados por diferentes cétions e
suas interagbes com H2S o objetivo atual do trabalho é analisar a influéncia da agua
presente nos liquidos ibnicos na fisisor¢do do gas pelo liquido i6nico. Utilizando o
método de dindmica molecular é possivel prever o comportamento da mistura (sulfeto
de hidrogénio + liquido ibnico) com diferentes concentracfes de H20 presente no
liquido i6nico. O software utilizado para dindmica molecular € 0o GROMACS e os testes
sdo realizados utilizando variacdes de concentracdo de agua no liquido ibnico e
variagoes de tempo de simulagdo.Com base nos resultados obtidos nas simulagdes
tendo trés parametros de concentracao de agua diferentes (0%, 25% e 50%) podemos
apontar uma diminuicdo da fisisorcdo do H2S com o aumento da concentracéo de
agua presente no sistema e assim sugerindo que a eficacia do liquido iGnico na
fisisor¢cdo desse gas esta relacionada com uma baixa concentracdo de H20 presente
no sistema.
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