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Solubilidade do Sulfeto de Hidrogénio (H2S) em liquidos idnicos baseados no cation
1-butil-3-metilimidazoélio [C4mim]+ por Dindmica Molecular.

O sulfeto de hidrogénio € um gas que afeta o sistema respiratério e neurologico,
pesquisas indicam que trabalhadores da industria petroguimica sofrem de desmaios
e problemas a intoxicacdo por este gas!. Além disso, a presenca dele e do CO2 no
gas natural diminuem a sua capacidade de combustdo (fendmeno conhecido como
sour gas). Normalmente séo utilizadas aminas para remocédo de CO:2 e H2S, essas
séo volateis e contribuem para a poluicdo atmosférica. Liquidos ibnicos se apresentam
como uma solucdo desse problema por possuir baixa pressédo de vapor e mudancas
na estrutura promovem interagdes diferentes com os gases de interesse. Partindo de
resultados prévios que analisaram liquidos ibnicos formados por diferentes cations e
suas interag6es com H2S o objetivo atual do trabalho é analisar a influéncia da agua
presente nos liquidos iénicos na fisisorcdo do gas pelo liquido i6nico. Utilizando o
método de dindmica molecular é possivel prever o comportamento da mistura (sulfeto
de hidrogénio + liquido i6nico) com diferentes concentracbes de H20 presente no
liquido i6nico. O software utilizado para dindmica molecular € 0o GROMACS e os testes
sdo realizados utilizando variacbes de concentracdo de agua no liquido ibnico e
variagbes de tempo de simulagdo. Os resultados extraidos e analisados séo de
densidade parcial no interior da caixa de simulacao e as funcées de distribuicédo radial
(RDFs). ApoOs os graficos plotados € evidente uma tendéncia de diminuicdo da
eficiéncia da fisisorcéo do géas pelo liquido ibnico com o aumento da concentracao de
agua presente no sistema, e, portanto, a eficacia do método proposto depende de
baixas concentracdes de agua associada ao liquido ibnico no sistema.
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