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Professor Orientador: Rafael de Pelegrini Soares
Universidade Federal do Rio Grande do Sul - UFRGS

M¢étodos computacionais de predicdo de propriedades de misturas sdo de grande
importancia para os ambitos académico e industrial. Porém, para os métodos computacionais
usuais, qualquer mistura que contenha um composto polar precisa de, pelo menos, parametros
de interagdo binarios, além de dados sobre as substancias puras. Isso impossibilita a aplicacdao
desses métodos para moléculas pouco conhecidas.

Nesse sentido, contornando esse problema, o modelo COSMO-SAC-Phi (CSPhi)
prevé com consideravel sucesso o comportamento de misturas, dependendo apenas de dados
de volume e pressdo de saturacdao das substancias puras. Com estes dados, o modelo original
do CSPhi ajusta 4 pardmetros por substincia pura para a execugao de seus célculos.

O que se pretende neste trabalho ¢ reduzir o nimero de parametros ajustados para
apenas trés por substancia. A ideia € substituir um destes parametros por uma grandeza que se
possa calcular apenas conhecendo a molécula com que se trabalha.

Dentre os 4 parametros atualmente ajustados, um deles representa o volume ocupado
pela molécula (b,). Inicialmente foram comparados os valores de b, com o volume calculado
pela técnica de quimica computacional COSMO. Foi observada uma grande correlagdo entre
estes volumes e conseguiu-se obter uma equagdo linear para o b, a partir daquele estimado
pelo COSMO.

Usando esse volume predito, pode-se remover o parametro relacionado ao volume
molecular. Entretanto, a comparagdo com dados experimentais se deteriora quando estes
volumes sdo utilizados. Assim, os trés pardmetros restantes foram reajustados para a real
avaliacdo de quanta precisao foi perdida ao manter um parametro fixo.

O programa original estimava as pressdes das substancias puras com um erro médio
de 1,16%, e os volumes com erro médio de 1,59%. Antes das comparagdes o ajuste original
foi executado novamente, porém agora considerando contribui¢des iguais tanto para pressao
quanto volume. Com esta alteragdo, ocorreu um pequeno aumento nos erros das pressoes,
para 1,33%, mas com uma consideravel melhora na precisdo da estimativa do volume, tendo
o erro diminuido para 0,67%. Por fim o pardmetro b, foi substituido por um ajuste linear e os
demais pardmetros reajustados. Com isso, foram verificados erros de 1,28% para a pressdo e
1,08% para o volume.

Como se pode observar, foi possivel, sem grandes perdas de precisdo, reduzir um dos
parametros ajustados no método CSPhi. Isto ¢ uma contribui¢do interessante na direcao da
obtencdo de um método que ndo necessite de nenhum dado experimental para prever o
comportamento de misturas.



