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RESUMO

Este estudo investiga o uso de heteropoliacidos do tipo Keggin como alternativa sustentavel aos acidos fortes
tradicionais na derivatizacao de acidos haloacéticos (AHAs), subprodutos toxicos da cloragdo da agua. Foram testadas
diferentes concentragdes do catalisador e do analito, com reagdes conduzidas em metanol a 100 °C e analisadas por
GC-MS. O acido de Keggin demonstrou eficiéncia na formagdo do derivado esterificado, viabilizando a reag@o sob
condigdes mais seguras. A abordagem estd alinhada aos principios da Quimica Verde e aos Objetivos de
Desenvolvimento Sustentavel (ODS), especialmente os ODS 6, 9 e 12. A ferramenta AGREEprep foi aplicada para
avaliar a sustentabilidade da metodologia, indicando resultados promissores. Os dados obtidos contribuem para o
desenvolvimento de métodos analiticos mais limpos e seguros, reforgando a aplicabilidade dos heteropoliacidos na

quimica ambiental.
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Introducao

A quimica verde pode ser compreendida como uma abordagem que
reune principios voltados a diminui¢do ou remogdo do uso e da
formagdo de compostos nocivos durante o desenvolvimento,
produgdo e utilizagdo de substancias quimicas. Essa perspectiva se
baseia na ideia fundamental de que os profissionais da quimica
devem buscar tornar suas atividades o mais seguras possivéis. Com
o conhecimentos sobre como modificar ¢ manipular compostos, os
quimicos detém a capacidade de minimizar os riscos, tanto para si
proprios quanto para a sociedade em geral'. Além disso, ao adotar
estratégias de quimica verde, ¢ possivel contribuir diretamente para
diversos Objetivos de Desenvolvimento Sustentavel (ODS) da
Agenda 2030 da ONU, promovendo uma ciéncia mais responsavel,
segura e alinhada as demandas ambientais e sociais contemporaneas?.
Dentro desse cenario, destaca-se a necessidade de minimizar também
a formagdo de subprodutos toxicos em processos industriais e
ambientais, como os gerados no tratamento convencional de agua
potavel. Entre as etapas criticas deste processo, a cloragdo pode
resultar na formagao de compostos ndo desejados, conhecidos como
subprodutos da desinfec¢do (DBPs), entre os quais se destacam os
acidos haloacéticos (AHAs) e os trialometanos (THMs)?, ambos
sujeitos a regulamenta¢do pela Portaria GM/MS n° 888/2021 do
Ministério da Satide*. Neste estudo, foi investigado o uso de
heteropoliacidos do tipo Keggin como fontes alternativas de ions
hidrogénio para a derivatizagao de AHAs, em substitui¢ao aos acidos
fortes comumente utilizados em procedimentos convencionais.

Experimental
Para a avaliag@io da eficiéncia de heteropoliacidos do tipo Keggin
como fontes alternativas de protons na derivatizagdo de acidos
(AHAs),
reacionais. A metodologia consistiu na utilizagdo de trés massas do

haloacéticos foram preparados diferentes sistemas
acido de Keggin (20 mg e 90 mg), que foram adicionadas a solugdes
contendo acido tricloroacético (CCIsCOOH) em metanol (CH;OH).
As concentragdes avaliadas do analito variaram em 10 mg/L, 30
mg/L e 50 mg/L. Os ensaios foram conduzidos em banho de glicerina
sob aquecimento controlado de 100°C, com tempos de reagdo de 1 e
8 h. Apos o processo de derivatizagdo, as amostras foram diluidas em
metanol, filtradas em PTFE 0,45um e, posteriormente, analisadas por
cromatografia gasosa acoplada a espectrometria de massas (GC-

MS).

Resultados e Discussao
Os resultados obtidos demonstraram a formagao do éster de interesse,
sob agdo do catalisador. Observou-se uma dependéncia da constante
de velocidade observada (k_obs) com a concentragdo do analito,
considerando-se o modelo cinético de pseudo-primeira ordem
(Figura 1), o que permitiu estimar pardmetros relevantes para a
otimizagdo da reagao.
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Figura 1. Comportamento cinético observado (A) Exemplo da Area

cromatografica do ester formado em fungdo do tempo. Inserto:
grafico linearizado da cinética de 1* ordem. (B) Comportamento da
constante cinética observada em fungdo da concentragdo de acido
tricloroacético e da dose de catalisador.

O uso do acido de Keggin se mostrou eficaz como fonte alternativa
de protons, substituindo acidos fortes tradicionalmente empregados,
como o acido cloridrico ou sulfurico, contribuindo assim para o
desenvolvimento de um método mais seguro, e ambientalmente
sustentavel comparado aos métodos |tradicionais, Essa abordagem
estda diretamente alinhada aos Objetivos de Desenvolvimento
Sustentavel (ODS), especialmente a0 ODS 6 - Agua potavel e
saneamento, com metodologias de analises mais eficientes e eficazes.
No contexto do ODS 9 - Industria, inovagéo e infraestrutura, destaca-
se a proposta de um método mais inovador, com menor dependéncia
de reagentes perigosos. Por fim, o ODS 12 - Consumo e produgio
responsaveis ¢ contemplado pela substitui¢do de acidos fortes e
menos agressivos ao meio ambiente, reforgando o compromisso com
praticas laboratoriais mais limpas e conscientes (Figura 2). Ademais,
o método desenvolvido foi avaliado quanto a sua sustentabilidade
utilizando a ferramenta, Assessment of Greeness of the Sample
PREParation (AGREEprep), apresentando resultados satisfatorios
quando comparados ao método tradicional dentro dos principios da
Quimica Verde ( Figura 3). E importante ressaltar que, estudos
continuam sendo realizados com o objetivo de aprimorar ainda mais
a metodologia e aprofundar a compreensdo do sistema e do
comportamento dos acidos de Keggin.
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Figura 2. ODS contempladas na utiliza¢do de catalisadores de
Keggin.
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Figura 3 . Graficos gerados pela ferramenta [AGREEprep] para
avaliagdo dos métodos de derivatizagdo de AHAs.

Conclusdes

Os resultados experimentais demonstraram que o acido de Keggin
promoveu de forma eficiente a esterificagdo do acido tricloroacético
com metanol, evidenciando sua atuagdo como catalisador protico
viavel. Além disso, o uso desse catalisador esta alinhado com os
principios da Quimica Verde, por reduzir o uso de reagentes toxicos
ou corrosivos e reduzir a geragdo de residuos, propondo uma
alternativa mais limpa, segura e sustentavel para processos de sintese
quimica.
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