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RESUMO

A quimica verde busca desenvolver produtos e processos capazes de reduzir ou eliminar substancias nocivas a saide e ao meio ambiente,
promovendo, entre outras estratégias, a substituicdo de solventes organicos convencionais, frequentemente toxicos, por alternativas mais
seguras, como os solventes eutéticos profundos. Neste estudo, sistemas bifasicos formados por solventes eutéticos profundos hidrofobicos
(HDES) e agua foram estudados a fim de investigar o comportamento de distribui¢do de acido propanoico ((CH;CH,COOH)) e acido latico
(CH3CH(OH)COOH). Os HDES foram obtidos pelas misturas equimolares (1:1) de mentol + 4cido decandico ou timol + 4cido decanoico,
sendo possivel investigar, além do efeito da cadeia carbdnica do acido particionado, o efeito dos constituintes do HDES sobre o comportamento
de distribuigdo. O estudo deste tipo de sistema é importante no contexto de desenvolver novas alternativas promissoras, versateis e
ambientalmente seguras para aplicagdes em processos de separacdo sustentaveis.
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Introducio Metodologia

A quimica verde tem como principal objetivo desenvolver produtos Os HDES mentol + dcido decanoico e timol + acido decanoico foram

¢ processos que minimizem ou eliminem o uso e a geragio de preparados a partir de misturas equimolares de seus componentes
A . N . . . uros, sob agitacdo a 50°C. Em seguida, 1,0g de HDES foi
substancias nocivas a saude humana e ao meio ambiente. Alinhados p o q & | f) q | g (’1 s cgi i
S » misturado com e uma solugdo aquosa de acido propanoico ou
a esses principios, os solventes eutéticos profundos (DES) e suas o > & ¢ Nq . prop ~
. . o . . acido latico, em diferentes concentragdes, levando a formagdo de um
variantes hidrofobicas (HDES) tém se destacado como alternativas . . . . R ,
sistema bifasico. A mistura obtida foi agitada em vortex e, em

seguida, levada a um banho termostatizado a 25°C, onde
permaneceu por 24 horas, a fim de garantir o equilibrio entre as fases.

mais sustentaveis em relag@o aos solventes organicos convencionais.
Isso se deve a baixa toxicidade, menor custo, boa estabilidade e
ampla aplicabilidade em processos de extragdo, catdlise e separacao

Apds esse periodo, coletou-se a fase inferior, correspondente a fase

mpost monstrando versatilidade em areas com imica - ~ .
de compostos, demonstrando versatilidade e cas como quimic aquosa, a qual foi titulada com uma solugdo padronizada de

ambiental, farmacéutica e recuperagdo de metais (1,2). Uma hidroxido de soédio para determinar a concentragdo de equilibrio do

caracteristica marcante dos DES ¢ a expressiva reducio do ponto de acido nessa fase. Por balanco de massa, determinou-se a

fusdo da mistura em comparagdo aos seus componentes puros, concentra¢do do acido na fase HDES. O coeficiente de distribuigdo

viabilizando seu uso em temperatura ambiente. Ao serem (D) do 4acido no sistema bifasico foi obtido pela razio entre a

combinados com agua, os HDES levam a formagdo de sistemas concentragdo de acido na fase HDES e na fase aquosa.

bifasicos, com elevado potencial para uso em processos de separacio

e extragdo de solutos (3). Além da ampla gama de HDES disponivesis, Resultados e Discussio

a versatilidade de sistemas bifasicos baseados nesses solventes pode

ser ampliada pela presenga de coadjuvantes. Neste estudo, sistemas A Figura 1 apresenta os valores de coeficiente de distribui¢do dos

bifésicos formados por HDES e 4gua foram estudados para investigar acidos estudados em fung¢do da concentragdo inicial de 4cido na fase
aquosa.

o comportamento de distribuicao dos acidos propanoico e latico, os
quais podem atuar como coadjuvantes em processos de extracdo e
separacdo de analitos especificos.
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Figura 1: Coeficientes de distribui¢ao dos 4cidos propanoico e latico
em sistemas bifasicos baseados em HDES, em fungdo da
concentrag¢do inicial de acido na fase aquosa.

De forma geral, observa-se que, independentemente do &cido
particionado e do tipo de HDES utilizado na obtengdo do sistema
bifasico, os valores de D permaneceram constantes com a quantidade
de acido particionada no sistema, indicando que as interagdes
intermoleculares que dominaram o processo de distribui¢do foram
puramente entre os componentes das fases e os analitos
particionados, sem efeitos de interagdes analito-analito.

A fim de investigar o efeito da cadeia carbonica do acido sobre seu
comportamento de distribui¢do no sistema, a particdo dos acidos
propanoico e latico foi avaliada no sistema baseado no HDES mentol
+ acido decanoico. Como ¢ observado, enquanto o acido latico
apresentou valores de D menores que 1, concentrando-se
preferencialmente na fase aquosa, o acido propanoico apresentou
valores de D maiores que 1, concentrando-se preferencialmente na
fase HDES. Os éacidos propanoico (CH3CH,COOH) e latico
(CH3CH(OH)COOH) diferem entre si pela presenca de uma
hidroxila no carbono 2 do 4cido latico, o que confere a este uma
maior hidrofilicidade e favorece sua solvatagdo por moléculas de
agua. Ao mesmo tempo, interagdes hidrofobicas entre os
componentes do HDES e a cadeia carbonica do acido propanoico
devem ser a principal for¢a motriz para a concentragdo preferencial
desse acido na fase HDES.

A fim de investigar o efeito da natureza dos formadores do HDES
sobre a partigdo dos acidos, a particdo do acido propanoico foi
investigada também no sistema bifasico formado pelo HDES timol +
acido decanoico. Nota-se que a substituicao do mentol pelo timol ndo
alterou o comportamento de distribui¢do desse acido, indicando que
a aromaticidade do anel (Figura 2) ndo afeta significativamente as
interacdes intermoleculares entre o timol (ou mentol) e o acido
propanoico. Ou seja, a parti¢do ndo deve ser regida por uma interagao
especifica do acido propanoico com o anel do mentol/timol.

A fim de melhor compreender a dindmica das interagdes
intermoleculares envolvidas na particdo de acidos organicos nos
sistemas bifasicos de interesse, estudos com novos acidos serdao
realizado, assim como andlises do teor de 4dgua presente na fase
HDES serao conduzidas. Essas informacdes serdo essenciais para
subsidiar melhorias na formulagdo de novos sistemas bifasicos
baseados em HDES que tenham Aacidos de cadeia curta como
coadjuvantes e que possam atuar na modulagdo de particdo de
analitos de interesse tecnologico.
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Figura 2: Estruturas quimicas do mentol e do timol.

Conclusoes

Nossos resultados demonstraram que a substitui¢do de timol por
mentol na formagdo do HDES usado para obter o sistema bifasico
influenciou pouco a particdo do acido propanoico, ao passo que o
aumento da hidrofilicidade do acido, pela presenga adicional de um
grupo hidroxila em sua cadeia carbonica, afetou significativamente
essa particdo, resultando na inversdo do comportamento de
distribui¢do do acido entre as fases. Estudos dessa natureza sdo
estratégicos para compreender as principais interagdes
intermoleculares envolvidas no processo de particdo. Em um
contexto pratico, o estudo de tais sistemas oferece subsidios para a
obteng@o de novos sistemas bifasicos com potencial para futuras
aplicagdes em separagdes sustentaveis e em processos industriais
voltados a reducdo do impacto ambiental.
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