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v Avaliar o COSMO-RS para previsao de constantes de Henry

¢ selectividades de gases em Liquidos Ionicos;

v" Comparar dados obtidos com dados experimentais da

literatura.
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v~ Tecnologia de Captura e Armazenamento de CO,

»~  Captura de CO, de correntes gasosas emitidas durante produ¢do energia




v~ Métodos de Captura e Separacio de CO,

» Membranas (concentra¢ao do gas no efluente gasoso);
» Absorcao com solventes aminicos (mais usado actualmente);
» Liquidos I6nicos;

> ...



v" Liquidos Iénicos

» Sais organicos liquidos a temperatura ambiente,
compostos por catido organico € anido organico ou
1norganico;

» Considerados “solventes verdes” devido a
possuirem pressdes de vapor infimas (perdas de
solvente minimas);

» Elevada estabilidade térmica, podem ser reciclados
e reutilizados, ...



v Exemplos de Liquidos Iénicos (Catides)
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v~ Exemplos de Liquidos Iénicos (Anides)
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COSMO-RS Flow Chart
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O modelo combina a
teoria electrostatica das
interacc¢oes locais da
superficie de uma
molécula acoplado a uma
metodologia de
termodinamica estatistica.

Baseado em calculos de
quimica quantica
unimolecular das

especies
individualizadas
presentes no sistema e
nao na mistura como
um todo.



Equacoes usadas no COSMO-RS
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v Conformeros

» Existem diferentes estados energéticos para os
varios conformeros;

» A conformacao de energia minima ¢ aquela que

possul a estrutura geomeétrica com menor energia;

» As diferentes conformacdes de um componente
podem influenciar os potenciais quimicos € as
propriedades termodinamicas.



v Conférmeros
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v COSMO-RS vs GCM’s

» Vantagens dos GCM’s

“* Elevado grau de elaboracdo devido a anos de
desenvolvimento;

< . . . . . .
** Baixos requisitos computacionais ¢ rapidez de
calculo;

\¢ r ’ . . .
** No momento ¢ preferivel para uso industrial devido
a existéncia de inimeros dados experimentais.



v COSMO-RS vs GCM’s

» Vantagens do COSMO-RS

“» Método predictivo;

» Considera as interac¢oes intramoleculares de grupos
funcionais;

“» Considera as diferencas entre isdémeros (ao contrario
dos GCM’s em que sao praticamente idénticos);

¢+ Calculos termodinamicos rapidos e eficientes para
larga escala de solventes.



v" Solubilidade de um gas num liquido é normalmente
descrita pela le1 de Henry

H=p/x



v" Solubilidade de um gas num liquido é normalmente
descrita pela le1 de Henry

@:@ /®-=> Frac¢do de gas dissolvido no liquido

\

Pressao

Constante de Henry (T,p)



v" Solubilidades experimentais e previstas pelo COSMO-RS para o
Azoto e Sulfureto de Hidrogénio
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v" Solubilidades experimentais e previstas pelo COSMO-RS para o

Oxigenio
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v" Solubilidades experimentais e previstas pelo COSMO-RS para o

Metano
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v" Solubilidades experimentais e previstas pelo COSMO-RS para o

Etano
C,H
80 - 2556
A | <
60 - A = @
A B *
)
< 40 - A B
= m
®
20 - M
A o
0 T T T 1
0 200 400 600 800 1000
H (bar)
— [C6mim][Tf2N] A REF 9 — [C1C4PYRR][Tf2N] ® REF 26
— [C4mim][Tf2N] ® REF 3 — [C2mim][Tf2N] * REF 26

Influéncia do catido com o [T1,N]




v" Solubilidades experimentais e previstas pelo COSMO-RS para o
Did6xido de Carbono

150 -

120 -

90 -

T (O

60 -

30 -

0 I I T \

0 125 250 375 500
H (bar)
— [C4mim][Tf2N] @ REF 15 — [C4mim][NO3] ™ REF 1
— [C4mim][PF6] & REF 17 — [C4mim][BF4] A REF 7

Influéncia do anido com o [C,mim]



v" Solubilidades experimentais e previstas pelo COSMO-RS para o
Did6xido de Carbono
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v" Selectividades

» Calculo da selectividade mantendo o Liquido Iénico
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3. Resultados

Selectividades

Calculo da selectividade variando o Liquido Ionico
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v" Selectividades

» Calculo da selectividade variando o Liquido I6nico
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» COSMO-RS mostra ser capaz de gerar previsoes bastante
aceitaveis de constantes de Henry e selectividades de gases
em liquidos 16nicos;

» As previsdes dadas pelo COSMO-RS s3o relativamente
proximas dos valores experimentais, especialmente para o
metano € para o etano;

» Experimentalmente cadeias alquilicas maiores (nos
catioes) conferem maior solubilidade para o metano, etano

e dioxido de carbono e a tendéncia é correctamente
descrita pelo COSMO-RS;



» Maior solubilidade dos gases nos liquidos 16nicos com o

aniao [Tf2N] e menor com o anido [DCA];

» A selectividade dos diferentes gases relativamente ao CO,
diminui com o aumento da temperatura, tanto

experimentalmente como a prevista pelo COSMO-RS.



» Optimizacdo dos parametros internos do COSMO-RS;

» Obtencao de mais dados experimentais para melhor
caracterizacao do modelo predictivo.
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