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INTRODUGCAO RESULTADOS E DISCUSSOES
O equilibrio de fases de solugbes altamente polares e Na Tabela 1 sao apresentados os resultados da estimagao
eletroliticas é um desafio & termodinAmica no que tange a das areas dos ions estudados neste trabalho. Inicialmente, os
predicdo das propriedades para uma ampla faixa de resultados obtidos restringem-se a eletrolitos fortes de carga
concentragdo. A extensdo eF-SAC foi testada no presente  unitaria. O parametro de volume do ion (R,) foi estimado
trabalho para diferentes misturas contendo eletrolitos fortes ~ atraves de calculos COSMO com o pacote semiempirico
monovalentes utilizando, analogamente a outros modelos cuja MOPAC e mantido constante.
Implementacao e parametros sao exclusivamente para Tabela 1: Parametros do modelo eF-SAC otimizados neste trabalho
eletrdlitos, o termo de Pitzer-Debye-HUckel para as interacdes Gupo QA  Q AY  o (€AY
de |Ongo alcance. Li~ 0 369560449 002705917
Na” 0 290468701 -0.03442712
K- 0 471313655 0.0212172
METODOLOG'A Eb~ 0 401731445 002489225
. _ _ o Cs™ 0 41644751 -0.02401263
O modelo semiempirico F-SAC (Functional-Segment Activity ' 27.1240635 0 0.03686763
- Z : - P Cl- 39 1908758 0 002551614
Coefficient) € composto pAeIo conceito qle_ _contrlbwgao de Be 301083353 ) 003321330
grupos relacionado a parametros superficiais. Cada grupo I 38.6908486 0 0.02584591
funC|on~aI possui um perfil o emplr_lcamente calibrado e a Nas figuras abaixo sdo representados diagramas de
Intéracao entre oS grupos € analisada analogamente ao coeficiente de atividade medio i6nico versus a raiz quadrada
metodo COSMO-SAC. S da molalidade para diversas misturas em ordem crescente de
O perfil o de cada eletrolito foli estimado com dados de erro de predico.

coeficiente de atividade i0nico medio de sais em agua. Para o0s
eletrdlitos, a consideracido de neutralidade de grupos ndo €
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possivel. Assim, a proposta do presente trabalho € que a ..
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extensao do F-SAC consista Inicialmente em criar  os
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grupos/subgrupos  para  eletrolitos  fortes  univalentes ¢ o

considerando-os como esferas para célculos de area e volume. | [FEo7=™ 11| [rEw 29Ik

Ent&o, o perfil o de cada cation e anion é descrito por um Gnico = Lo" Ton
segmento. A area destes segmentos € um dos parametros a 00 0L 02 03 04 05 05 07 08 08 10 11 12
serem ajustados e as cargas dos segmentos sao determinada Figura 2: Diagrama do coeficiente de atividade médio idnico vs. raiz quadrada
pelo método de otimiza(;éio de poliedros flexiveis. da molalidade da mistura NaF ., (esquerda) e da mistura KF,, (direita)
Adicionalmente, no céalculo do F-SAC foi utlizada a :
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consideracdo de que a energia de interagdo ion-ion é oo
extremamente alta, diminuindo a probabilidade de contato entre
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estas espécies. Isto foi necessario para garantir que 0s ions se  : s o
encontrem totalmente solvatados pelas moléculas de agua. o 22 _
A coleta de dados experimentais e ampliagdo do banco de o [“wac 17s e
dados do Laboratério de Predicdao de Propriedades foram — == P e
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utilizados com finalidade comparativa entre o0s resultados

obtidos com modelo eE-SAC e as respostas das expressdes Figura 3: Diagrama do coeficiente de atividade médio idnico vs. raiz quadrada
3 _ -~ P _ P 8 _ da molalidade da mistura NaBr ,,, (esquerda) e da mistura Lil,, (direita)

de Debye-Huckel e Pitzer-Debye-Hlckel. A estimacao foi

realizada com a minimizacao da diferenca entre coeficiente de

atividade i0nico médio experimental e o calculado.
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Figura 4: Diagrama do coeficiente de atividade médio ibnico vs. raiz quadrada
da molalidade da mistura Csl, (esquerda) e da mistura LiBr ., (direita)
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Figura 1: Perfil o de alguns cations e anios determinados neste trabalho
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Observa-se que ha maior discrepancia entre os valores
calculados e o0s observados experimentalmente para
elementos com grandes areas envolvidas na mistura,
AGRADECIMENTOS iIndicando uma dificuldade de estimacao destes parametros.
Conclui-se que, de forma geral, a extensao descreveu melhor
as solucoes gue possuiam em comum grupos de menor area,

o - &% ® CNP ou ions de menor raio. Porem ainda uma investigacao mais
P =N P Cl q profunda precisa ser realizada sobre as premissas do modelo,
Pro-Reitoria de Pesquisa - UFRGS gioel:,st;efﬁgglz;_cei::;g;?cgesenvolvimento uma vez que algunS parémetrOS de érea dOS |,0nS néo

seguiram a tendéncia esperada.



