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INTRODUCAO

Solventes euteticos profundos (Deep Eutectic Solvents - DES) sao uma nova classe de solventes, baseados numa mistura binaria de
um doador e de um aceptor de ligacdo de hidrogénio?!, com possiveis aplicacfes industriais futuras. O foco principal deste trabalho é
calcular coeficientes de atividade (y) de solucdes que envolvem esses solventes atraves do modelo COSMO-SAC. Dessa maneira,
torna-se possivel verificar quais pares de substancias formam um DES, suas potenciais aplicacoes e suas compatibilidades com
determinados solutos através de coeficientes de atividade em diluicdo infinita (y*). Uma vez que os calculos sdo executados com um
meétodo preditivo, a técnica visa reduzir a necessidade de se conduzir experimentos laboratoriais. Os dados obtidos também podem
ser utilizados para fazer ajustes no modelo e avaliar sua competéncia na predicao dessas propriedades.

METODOLOGIA

Construcdo do ion colina*! utilizando o
software Avogadro.

Distribuicédo de carga induzida ao redor do ion
colina*! obtida apds realizacdo de calculos de
quimica quantica utilizando o0 pacote
GAMESS.
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Analise dos y da mistura entre
cloreto de colina e ureia a 298K.

Diagrama de equilibrio sélido-liquido
(ESL) de ureia em cloreto de colina.

CONCLUSOES

No atual estado de desenvolvimento, o0 modelo COSMO-SAC
mostra-se interessante na analise de equilibrios envolvendo
DESs. No entanto, ainda ndo apresenta a precisdo necessaria
para algumas aplicacOoes de engenharia. A otimizacao de
parametros para o calculo de y* e as imprecisdes dos diagramas
de ESL serdo objeto de investigacao no decorrer do trabalho.

RESULTADQOS

Pode-se notar, no ESL apresentado, que o programa subestima o
desvio observado experimentalmente, porem esta de acordo
com o0 desvio negativo da idealidade observado nos dados
experimentais?. Essa tendéncia se repete em casos de y < 1, no
entanto, em casos opostos (desvio positivo da idealidade), o
modelo tende a superestimar os valores do coeficiente de
atividade, porem permanece qualitativamente valido.

No que diz respeito aos y* de diferentes solutos, as predicoes
concordam com o0s dados experimentais até In(y) = 6,
apresentando um desvio sistematico para valores maiores de v.

Erros absolutos (EA) dos In(y*) entre os valores
experimentais e calculados de diferentes solutos
no DES ChCI + Glicerol (1:2) a 298.15K.

Choline Chloride:Glycerol (1:2)

Soluto

EA

Soluto

EA

n-octane

2.284

n-propanol

0.163

n-decane

3.224

n-butanol

0.207

n-dodecane

3.871

n-pentanol

0.626

n-tetradecane

5.264

propanone

0.038

benzene

0.048

methyl isobutyl ketone

0.283

toluene

0.173

acetonitrile

0.042

cyclohexane

0.542

ethyl acetate

0.661

Comparagdo dos valores de y*° [ ool

0.092

tetrahydrofuran

0.163

experimentais® e preditos de diferentes [ethanol

0.047

pyridine

0.025

solutos no DES a 298.15K.
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