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As membranas de carbono pertencem a uma classe muito promissora de materiais,
as peneiras moleculares. Estas possuem boa capacidade de separacdo de misturas
gasosas, baseada na diferenca de tamanho molecular das espécies presentes. O
objetivo deste trabalho é aplicar simulagbes de dindmica molecular (MD) para
determinar as propriedades de transporte de gases em um modelo 3D realista de uma
membrana de carbono a base de polieterimida (PEI), e analisar sua dependéncia com
as caracteristicas estruturais. Os modelos atomisticos da membrana foram
construidos a partir de um pré-existente concebido em um trabalho anterior do nosso
grupo de pesquisa. A partir deste, foram montadas duas estruturas com diferentes
densidades (1,0 e 1,2 g/cm3), sendo entdo preenchidos com diferentes quantidades
de moléculas, relacionadas a uma dada pressao de equilibrio do solido com um
reservatorio de gas. Nesta primeira analise, empregou-se 0 metano sob pressdes de
5, 10, 25 e 100 bar. Simulagcdes MD foram entdo conduzidas e as propriedades de
transporte foram calculadas, monitorando-se as trajetdrias das moléculas ao longo do
tempo. Dentre as propriedades de interesse que foram determinadas, estdo os
coeficientes de autodifuséo, difusividade corrigida e difusividade de transporte. O
coeficiente de autodifusdo particularmente € calculado a partir da determinacao do
deslocamento quadratico médio (MSD) das moléculas, obtido diretamente das
simulacdes. A difusividade corrigida € obtida de forma semelhante, e com esta é
possivel calcular a difusividade de transporte, a qual pode ser diretamente
correlacionada com medidas experimentais. Os resultados obtidos até entdo apontam
uma tendéncia de aumento da difusividade de transporte com a pressdo, enquanto
gue as outras duas apresentam uma tendéncia de queda, conforme verificado na
literatura para materiais similares. Futuramente, estes resultados serdo comparados
e validados com medidas experimentais de permeacdo de gases em membranas
reais.



