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Objetivos

Estamos realizando modelagem molecular para
estudar nanoparticulas de materiais cristalinos
porosos conhecidos como Metal Organic
Framework (MOF). Em particular estudou-se a
MOF ZIF-78 composta por atomos de Zn?*
tetra-coordenados com os grupos organicos de
nitro- e benzonitro-imidazol [1] interagindo com
os gases abundantes na atmosfera como Na,
O2 e Ar, vapor de agua e CO2. Assim, buscou-
se compreender a seletividade e capacidade de
captura de CO: desta MOF e o efeito da
umidade neste processo.

Métodos e Procedimentos

Usamos calculos de mecanica quantica e
simulagbes computacionais com campo de
forga classico para descrever as interagdes da
ZIF-78 com as moléculas de interesse [2].
Inicialmente realizamos calculos de cargas
atbmicas para descrever a densidade
eletrbnica da ZIF-78 e em seguida realizamos
modificagdes nos parametros do campo de
forca classico para garantir a estabilidade da
nanoparticula e similaridade com a estrutura
cristalografica. Por fim, realizamos simula¢des
da nanoparticula embebida nos gases e
analisamos a captura interna e na superficie da
MOF.

Resultados

Identificamos que conforme aumenta se o
empacotamento da nanoparticula ZIF-78, a
quantidade de pares de atomos de Zinco
superficiais com distancias proximas de 6A
também aumenta. Em especial, a face 100
quase todos os pares de Zn tém esta
caracteristica que ¢é importante devido ao

favorecimento da interagdo com CO3
comparativamente a outras moléculas do gas
atmosférico. Na Tabela 1 mostramos que a
captura de CO2 é mais eficiente que de H:0,
entretanto a presenga de umidade diminui
drasticamente a capacidade de captura de CO:
da ZIF-78.

Tabela 1: Densidade dos gases capturados no
ZIF-78 (moléculas/nm?®, energia de interagéo E
(kcal/mol) e a coordenacdo N das moléculas
dos gases nos atomos de Zn na superficie. Em
parénteses esta o desvio padrao.

Gas Dens. E N
CO: 8.7(5) -17(3) 47
H.0 0.9(2) -71(7) 4.2

Mistura(1:1) 4.5(5):3.2(4) 0:-68(7) 0:5.0
CO2:H20

Conclusoes

Concluimos que os atomos de Zn na superficie
da nanoparticula sdo sitios importantes de
interacdo com as moléculas dos gases e o uso
da MOF ZIF-78 para captura de CO> deve ser
usada apenas em gases desidratados para
aproveitar toda a sua habilidade de captura.
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