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O coeficiente de atividade mede o desvio da idealidade | O estudo de modelos termodinamicos para o calculo do
de um componente em solucao. Em diluicao infinita, uma - coeficiente de atividade é bastante importante pois a grande
unica molécula de soluto esta completamente cercada ﬁ maioria dos processos de separacao envolvem equilibrios de
por solvente. Esta situacao fornece a medida do maior j fase. Além do equilibrio liquido-vapor (ao lado), o coeficiente
grau de nao idealidade de uma mistura e € a mais dificil 3 pode ser utilizado também para predizer o equilibrio liquido-
de ser predita. Esta informacao é bastante importante . | liquido. B B

para o equilibrio de fases, como pode-se ver na figura ao o x = X.

lado. A comparacao entre a resposta sem correcao

(verde) e utilizando a Lei de Raoult Modificada mostra a o1 02 03 04 05 0 o7 o8 0o 1o Modelos baseados em mecdnica Quantica (MQ), como o
forte influéncia do coeficiente de atividade neste Mole Fraction: x1, y1 COSMO-SAC, abrem a possibilidade de obter resultados de
equilibrio. F e e forma totalmente preditiva, sem a necessidade da execucdo

Pyl — xl ‘yl PiS(I Methanol x Methil-Acetate de experimentos. Estes modelos tem chamado a atenc3o por

T=25°C ser uma tecnologia estratégica.

INTRODUCAO E RELEVANCIA

O modelo COSMO-SAC leva em conta dois termos para a determinagdo do coeficiente de atividade: —— -
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um energético e outro nao-energético (referente a mistura de moléculas de volumes diferentes). ligacio de hidrogénio
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segmentos de carga . 0.00 . Se a carga na superficie das moléculas em
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contato se anulam, dizemos que ocorre o contato
Como a energia livre de Gibbs (AG) € uma funcao condutor ideal, a molécula sofre uma blindagem ideal. O desvio da idealidade das misturas é

de estado, pode-se chegar na mistura real atravées de carga, assim nao sente a presenca das demais  relativo a dois fatores: o desajuste de carga nas
do caminho proposto por Klamt. Assim, basta moléculas do meio e pode ser considerada como  superficies de contato entre as moléculas e a
calcular o AG residual para “mover” a molécula da estando isolada. Nesta situacao € determinado o formacdo de ligacdo de hidrogénio. Estes efeitos
situagao hipotetica em que esta mergulhada em perfil sigma para cada molécula da mistura, que €  sdo quantizados pelo COSMO-SAC para o calculo
um condutor perfeito para a solucao real. No entao utilizado para determinar o AG residual. dos coeficientes de atividade.
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APRESENTACAO DO MODELO COSMO-SAC

O COSMO-SAC original utiliza um perfil sigma unico com uma carga , COSMO-SAC original
de corte para determinar quais segmentos fazem ou nao ligacao de Esta sendo estudado qual a
hidrogénio. Neste trabalho, o perfil sigma foi segregado em grupos melhor forma de fazer essa
de atomos cuja interacao é diferente, ajustando cada um deles segrgga?ao. Para. este trabalho o
separadamente para obter um melhor desempenho. perfil sigma foi separado em

ORIGINAL PROPOSTO CiNnCo grupos distintos:

acetona -t acetona 0. nao faz ligacao de hidrogénio;
) 1. Ilgadoa N, O, ...];
3 2. ...] ligado a H;
| 3. N O ..] ndo ligado a H;
s 4. H ligado a Cligado a [N, O, ...].
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MELHORIA DO MODELO E RESULTADOS
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Este trabalho consiste na continuacao da pesquisa iniciada na a formacao de ligacdao de hidrogénio entre as moléculas. Com isso,
UFRGS em 2008 onde foi desenvolvido o programa computacional foram alcancados resultados muito satisfatérios, melhorando
JCOSMO. Esta pesquisa foi o primeiro estudo de modelos consideravelmente o desempenho do modelo. Esses resultados
termodinamicos baseados em MC no Brasil. Neste trabalho representam o primeiro passo para que este modelo passe a ser
especificamente, foram apresentadas melhorias no modelo quanto utilizado industrialmente.
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