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RESUMO - Este projeto envolveu um estudo no contexto da quimica verde, avaliando
a densidade e o indice de refragéo da mistura contendo gama-valerolactona (GVL) + n-
octanol. A GVL é um composto obtido por meio da biomassa e possui propriedades
promissoras para utilizacdo como um solvente verde na inddstria. As propriedades
mencionadas foram medidas nas temperaturas de 20 °C, 30 °C, 40 °C e 50 °C para as
composicdes de 0%, 20%, 40%, 60%, 80% e 100% em base massica de n-octanol,
permitindo avaliar o efeito da temperatura no decréscimo da densidade e do indice de
refracdo, além do comportamento da mistura em relacdo a sua composicdo. A
estabilidade da mistura também foi comprovada a 50 °C dado que suas propriedades se
mantiveram constantes ao longo de um tempo de anélise de 48 h.

1. INTRODUCAO

A Quimica Verde € um movimento que busca alternativas para a atual forma de producéo
industrial, visando a seguranca do homem e do meio ambiente, além de se comprometer com o
abastecimento de recursos do presente e do futuro, estando atrelada ao desenvolvimento sustentavel
(LENARDAO et al., 2013). Para auxiliar pesquisadores e engenheiros na implementacdo de
processos baseados na quimica verde, 12 principios foram criados para aplicacdo no desenho de
novos processos e, dentre eles, destacam-se o uso de solventes mais seguros; uso de fontes
renovaveis de matéria-prima; e quimica intrinsecamente segura para a prevencdo de acidentes
(LENARDAO et al, 2003; VAZ JR., 2016).

A biomassa tem se tornado ao longo dos Ultimos anos uma grande aliada ao desenvolvimento
e a implementacdo da quimica verde. Ela consiste de toda matéria organica de origem animal ou
vegetal, sendo alguns exemplos frutos, sementes, folhagens, bagaco e cascas, que podem ser
separadas em trés componentes principais, sendo a celulose, hemicelulose e lignina, além de
originarem 0leos vegetais (SCHUCHARDT et al., 2001). Por meio dessas substancias, podem-se
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produzir produtos valiosos para diversos setores industriais, como de combustiveis, alimentos,
farmacos e bens de consumo (SCHUCHARDT et al., 2001), de maneira sustentavel, com reduzido
impacto ambiental, manejo de substancias menos nocivas e uso de recursos renovaveis, se
contrastando com a realidade da indUstria petroquimica.

A biomassa também pode ser precursora para a producdo de solventes verdes alternativos.
A gama-valerotactona (GVL) surge nesse contexto, sendo um éster ciclico com cinco carbonos, a
qual é obtida a partir de material lignoceluldsico. Suas propriedades como alta estabilidade, baixa
toxicidade e alta pressdo de vapor atribuem a ela caracteristicas interessantes para uso como solvente
industrial. Além disso, ela é considerada uma promissora plataforma quimica (“building block™),
gerando moléculas importantes para diversos setores industriais (HORVATH et al., 2008).
Atualmente, uma das grandes dificuldades no desenvolvimento de processos envolvendo a GVL é
a falta de dados experimentais de propriedades de componente puro e misturas na literatura. Nesse
sentido, o objetivo desse projeto foi investigar a densidade e o indice de refracdo da mistura binaria
contendo GVL + n-octanol nas temperaturas de 20 °C, 30 °C, 40 °C e 50 °C para as composi¢des
de 0%, 20%, 40%, 60%, 80% e 100% em base massica de n-octanol. A densidade pode ser usada
para caracterizar certa substancia pura ou mistura em relacdo a sua composicdo e é a razdo entre a
quantidade de massa e o volume da substancia (FELTRE, 2004b). O indice de refracdo ¢ a razéo
entre a velocidade de propagacéo da luz no vacuo e em um meio (HELERBROCK, s.d.) e também
pode servir para caracterizar misturas em relagdo a sua composicao.

2. MATERIAL E METODOS

Dos equipamentos, foi utilizado o banho termostéatico (Tecnal, modelo TE-2005) para garantir
o0 equilibrio térmico nos experimentos. A balanca analitica (Shimadzu, modelo ATY224) foi usada
no intuito de realizar as medicOes de massa para elaboracdo de todas as misturas binarias. O
densimetro (Mettler-Toledo, modelo DM45), além de medir a densidade da mistura regulava a
temperatura para as medicdes, assim como o refratbmetro (Mettler-Toledo, modelo RM40), que em
seu caso mede o indice de refracao.

Foi realizado o estudo da mistura GVL + n-octanol, escolhida ap6s o cumprimento de alguns
critérios preestabelecidos, que incluiram a toxicidade das substancias e as funcdes organicas
presentes nelas. Prepararam-se misturas binarias dos compostos nas fragdes massicas de 0%, 20%,
40%, 60%, 80% e 100% de n-octanol para analise do comportamento de suas propriedades em
funcdo da temperatura e composicao. Para isso, o baldo volumétrico foi tarado em balanca analitica
e entdo adicionou-se a massa de GVL. Em seguida, a massa de n-octanol foi também adicionada e
seu valor foi determinado por meio da diferenca entre a medida final mostrada na balanca e aquela
mostrada no inicio do processo de adicdo do n-octanol. Utilizando-se um funil de vidro,
transferiram-se as diferentes misturas para baldes volumétrico, sendo estes vedados com parafilm e
armazenado na geladeira.

O objetivo dos primeiros experimentos foi verificar a ocorréncia de degradacdo ou reacao
entre os compostos. A temperatura de 50 °C foi escolhida para analise da possibilidade de ocorréncia
nas misturas. Para comprovar a estabilidade dos componentes, a densidade e o indice de refracdo
das misturas foram medidos em um tempo inicial considerado 0 h e apds 24 h e 48 h. Para isso, uma
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amostra de cada uma das misturas foi transferida para vials e colocada em banho termostatico por 1
h para atingir o equilibrio térmico, sendo entdo realizada a primeira medicdo de densidade e indice
de refracdo. Este mesmo procedimento de coleta de amostra e medicéo foi realizado para os outros
tempos mencionados.

Apos verificar a estabilidade das misturas, iniciaram-se 0s experimentos para se determinar o
comportamento das propriedades (densidade e indice de refracdo) das solucdes em diferentes
temperaturas (20 °C, 30 °C e 40 °C) e composic¢des (0%, 20%, 40%, 60%, 80% e 100%). Estes
consistiam em retirar pequenas quantidades das amostras antes preparadas, aquecer em banho
termostéatico até a temperatura desejada e realizar as medicGes das propriedades, seguindo 0s passos
mencionados. Todos os dados experimentais foram colocados em planilha de Excel para calculo das
médias e dos desvios padrdes associados. Os valores obtidos foram organizados em gréficos para
uma analise visual do comportamento e para comparacao das propriedades das misturas em relacdo
as temperaturas e as composigdes.

3. RESULTADOS

Os dados de densidade e indice de refracdo do teste de estabilidade ndo apresentaram
alteracdo nas propriedades no periodo estudado. Pode-se confirmar que ndo ocorreu degradagéo
dos compostos ou reacdo na mistura produzida. Como o teste de estabilidade foi realizado na
maior temperatura proposta para 0s experimentos, pode-se trabalhar sem a preocupacdo com a
ocorréncia de tais fendmenos nas demais temperaturas, que sao mais baixas.

Os dados de densidade e indice de refracdo das amostras nas temperaturas de 20°C, 30°C,
40°C e 50°C e suas respectivas composicdes estao representados nas Figuras 1 e 2.
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Figura 1- Densidade em funcéo da temperatura e fragdo molar para as misturas de GVL (1) + n-
octanol (2).
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Figura 2 - indice de refracdo em funcio da temperatura e fracdo molar para as misturas de GVL (1) +
n-octanol (2).

Na Figura 1, podem ser observados os dados da densidade em fungéo das temperaturas de 20
°C, 30 °C, 40 °C e 50 °C e das composicOes. Para densidade, € possivel perceber em todos os pontos
a sua relacdo inversa com a temperatura, ou seja, quanto maior a temperatura menor € a densidade.
Isso acontece pela propria definicdo de densidade que é a massa dividida pelo volume. Tomando
como exemplo qualquer uma das amostras de mesma composi¢do, com 0 aumento da temperatura,
a mesma quantidade de massa esta distribuida em um volume maior, diminuindo a densidade. Em
relacdo entre composicao e densidade tem-se que quanto menor quantidade de n-octanol na mistura
maior sera a densidade, se aproximando do valor da GVL pura, que € o componente mais denso da
mistura. Por outro lado, conforme a fragdo molar do n-octanol aumenta, a densidade da mistura
caminha em direcdo a densidade do n-octanol puro.

De forma andloga, nota-se na Figura 2 a relacdo inversa entre o indice de refracdo e a
temperatura. Partindo da defini¢do de indice de refracdo — n = c/v, sendo n o indice de refracdo e
c e va velocidade de propagacédo da luz no vacuo e em um meio, respectivamente — pode-se concluir
que isso ocorre, pois 0 aumento da temperatura aumenta a velocidade de propagacéo da luz nas
amostras.

Por meio dos resultados dos valores medidos de indice de refracdo em funcdo da composicéao
da mistura, também percebe-se que essa propriedade caminha em direcdo ao valor do indice de
refracdo do componente puro conforme ela se enriquece em GVL ou n-octanol. No entanto, essa
andlise fica menos evidente nesse caso, pois ndo ha grande diferenca entre os valores de indice de
refracdo dos componentes puros, como era 0 caso para a densidade. Por meio desses experimentos,
pode-se comecar a entender a complexidade do comportamento de misturas, pois cada propriedade
varia de um determinado jeito, sendo influenciado pela temperatura e interacdes entre as moléculas,
além de outros fatores.
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4. CONCLUSAO

Nesse projeto, a densidade e o indice de refragdo da mistura GVL (1) + n-octanol (2) foram
medidos a diversas composicdes e temperaturas para mapear o0 comportamento da mistura e entender
qual a influéncia dessas variaveis e interacdo entre GVL e o &lcool nessas propriedades. Como
esperado, a densidade diminuiu com o aumento da temperatura devido a expansdo do volume da
amostra. Em relacdo ao indice de refracdo, com o aumento da temperatura, aumentou-se a
velocidade de propagacéo da luz na mistura, o que diminui seu valor. Também observou-se que, em
uma mistura binaria, conforme sua composi¢do se aproxima de ser referente a um componente puro,
a propriedade da mistura apresenta um comportamento (valor) semelhante ao mesmo. Por ultimo,
0s experimentos realizados na temperatura de 50°C mostraram que a mistura GVL (1) + n-octanol
(2) sdo estaveis e ndo reagem, pois ndo houve alteracdo das propriedades ao longo do tempo.
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