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RESUMO: O petréleo € um composto de origem organica, mistura complexa de
hidrocarbonetos e quantidades variaveis de nao hidrocarbonetos. Atualmente, o petréleo € a
principal fonte de energia utilizada, e o setor de exploracao e producéao tem ganhado cada vez
mais atencdo devido ao aumento da demanda de energia mundial. As altas temperatura e
pressdes causadas pelo soterramento sdo responsaveis pelas mudancas quimicas dessa
matéria organica, fazendo com que sobre somente carbono e hidrogénio. Esses compostos
organicos, denominados hidrocarbonetos, forma o petréleo em forma liquida e gasosa. Os
reservatorios de éleo, estdo localizados em rochas altamente porosas, ocasionando grande
acumulo de material dentro das porosidades, Oleos de xistos betuminosos, tornam-se
inviaveis, por questdes ambientais e econdmicas, pois ocorrem emissdo de gases poluentes e
poluicdo de aguas subterraneas, além disso a quantidade extraida € muito pequena. A baixa
difusdo de hidrocarbonetos confinados nas rochas porosas, € um empecilho para sua extracao,
pois torna-se necessario adicionar gases em uma temperatura muito alta e pressdo acima da
pressao atmosférica para a extragdo. O processo é caro e a quantidade de 6leo extraido é
baixa, gerando varios problemas ambientais, como o faturamento do solo. As simulagbes
moleculares, tem sido amplamente utilizada para auxiliar o entendimento de experimentos,
guiar os experimentos para fatos de interesse, e mesmo prever resultados experimentais cuja
tecnologia ainda nao temos. Desta forma, no trabalho realizaremos um estudo teérico sobre a
interacdo de hidrocarbonetos dodecanos e nanoparticulas Janus nanoconfinadas em duas
placas, tal que o espacamento entre as placas € o mesmo observado em xistos betuminosos,
em torno de 4 a 8 angstrons. Particularmente, nanoparticulas do tipo Janus tem se destacado
pela grande gama de aplicacdes tecnoldgicas. Particulas do tipo Janus caracterizam-se por
possuirem duas caracteristicas em um unico coloide. Assim, podemos ter nanoparticulas
carregadas/neutras, polares/apolares, oleofébicas/oleofilicas, etc. Pode-se, por exemplo, criar
dimeros onde um mondmero é hidrofilico e o outro é hidrofébico, ou dleofilico. Estas
nanoparticulas Janus diméricas possuem propriedades de auto-montagem, arranjando-se em
micelas de forma similar a surfactantes. Ainda, elas podem ser construidas de tal forma a nao
poluir o meio ambiente. O confinamento da nanoparticula de Janus, com as mesmas
dimensdes do espaco que encontra-se o 6leo em xistos betuminosos, apresenta difusdo maior
que a prevista, difusdo esta associada a estrutura tipo cristal-liquido, com espacamento entre
as linhas que permitiiam uma difusdo facilitada aliada ao dodecano. Como resultado a
previsdo é que ocorra 0 aumento expressivo da difusdo dos hidrocarbonetos. A ideia é que o
uso desta técnica reduza os custos, facilite a extracao e reduza os impactos ambientais.
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