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Para atender as propostas da Convencdo-Quadro das Nacdes Unidas sobre Mudanca do Clima
(UNFCCC) realizada em 2015, o gas natural tem sido estudado como uma matriz energética de
transicio devido a sua baixa emissdo de gases de efeito estufa'. No entanto, ele contém
compostos indesejaveis, como CO,, N2, NOy, H,S e alguns hidrocarbonetos leves (C,.4Hs). A busca
por materiais capazes de separar esses gases se tornou um campo de desenvolvimento cientifico
significativo, tendo as redes metalorganicas (MOFs) sendo fortes candidatas para esse
propdsito™*. Portanto, este estudo visa investigar como as MOFs CrOFOUR-1-Ni e MoOFOUR-1-Ni
funcionam na separacdo de gases presentes no gds natural. Para esse propdsito, foi utilizado o
formalismo da Teoria do Funcional da Densidade (DFT) com o pacote de simulacdo do Quantum
Espresso™ para a otimizacdo estrutural, apresentando um erro médio de menos de 0,01% nos
parametros de rede. A simulacdo da isoterma de adsorcdo de CO, foi realizada no programa
RASPA™® (Figura 1), mostrando boa concordancia com os resultados experimentais. A adsor¢do de
outros hidrocarbonetos leves serd apresentada.
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Figura 1: Adsorg¢ao do CO, na MOF CrOFOUR-1-Ni
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