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RESUMO

O crescimento das emissées de didéxido de carbono (CO,) a partir de fontes
antropogénicas vem sendo considerado uma das principais causas do aumento do
aquecimento global. As consequéncias das alteragées no sistema climatico devido
ao aumento dessas emissdes ja sdo notaveis e vém afetando severamente os
ecossistemas, a salde humana e a vida marinha. Apesar do método de captura de
CO, utilizando solugbes aquosas de alcanolaminas ser uma tecnologia bem
estabelecida nas industrias e usinas termelétricas, a mesma apresenta algumas
desvantagens, como por exemplo, a alta demanda de energia e 4gua que é exigida
nesse processo. Portanto, o desenvolvimento de novas metodologias de separacdo
de CO, que superem essas limitagbes é de suma importancia. Nesse trabalho,
empregamos a Teoria Funcional da Densidade (DFT) para investigar o potencial de
diferentes misturas compostas por glicerol e bases nitrogenadas na captura de
CO, Ao combinar o glicerol, o CO, e as bases nitrogenadas, observou-se que as
aminas alifaticas sdo capazes de interagir com a hidroxila primaria do glicerol por
ligacdes de hidrogénio, aumentando sua nucleofilicidade e permitindo sua reagao
com o CO, para a formagao de um carbonato de glicerol como produto mais estavel.
Para confirmar se o carbonato de glicerol seria obtido experimentalmente a partir da
mistura, selecionamos a trietilamina (TEA) como base para ativar o glicerol (Gly) na
reacdo com o CO,. O produto obtido foi caracterizado por espectroscopia na regiao
do infravermelho com transformada de Fourier por refletancia total atenuada (ATR-
FTIR), ressonancia magnética nuclear em 1D e 2D (RMN de 'H e '3C) e analise
termogravimétrica (TGA). Os resultados de ATR-FTIR mostraram a protonacédo da
TEA apo6s borbulhar o CO» na mistura inicial TEA-Gly, sugerindo que a reagao com
0 CO», ocorre apo6s a desprotonagédo do glicerol, formando um carbonato organico,
que também foi confirmado pelos espectros de RMN. Os resultados tedricos e
experimentais indicam que a TEA é capaz para ativar o glicerol, possibilitando a
reacdo do CO, para a formagéao de carbonatos organicos. O produto carbonato é
mais atrativo no ponto de vista industrial do que o produto carbamato, que é obtido
nos atuais métodos de separacdo de CO, empregados nas industrias, por
apresentar menor toxidez e exigir uma menor temperatura na etapa de regeneragéo
dos reagentes. Portanto, a metodologia desenvolvida neste trabalho pode ser
considerada como uma nova alternativa promissora de captura de CO», ja que a
mesma valoriza a utilizagdo do glicerol, o principal subproduto das industrias de
Biodiesel, sendo considerado um solvente verde, biodegradavel, de alta
disponibilidade e baixo custo.

PALAVRAS-CHAVE: Calculo DFT, carbonatos organicos, trietilamina

1 Universidade Federal Fluminense - UFF, ifurtado@id.uff.br
2 UFF, thiagocustodio@id.uff.br

3 UFF, rodolfofiorot@id.uff.br

4 UFF, jolse_walkimar@id.uff.br

5 UFF, cmronconi@id.uff.br



