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RESUMO

MOTIVACAO: O parametro de solubilidade, 5y, proposto por Hildebrand, fornece uma predicio da
solubilidade de compostos ndo-eletrolitos em um determinado solvente. A determinagdo de oy para
compostos mais complexos, tais como polimeros naturais ou sintéticos e outros compostos de elevado
peso molecular, ndo pode ser realizada por medicao direta do calor de vaporizacdo, uma vez que estas
possuem baixissimas pressdes de vapor e podem sofrer decomposi¢cdo quimica em temperaturas
elevadas. A determinacgdo do coeficiente de Hildebrand foi feita através de simulacdo molecular, com
técnicas de dindmica molecular e células periddicas de simulagdo carregadas com moléculas do
material que se que medir o coeficiente para a temperatura de ensaio.

OBJETIVO: O objetivo do presente trabalho é aplicar a metodologia para determinacdo do &y de
quatro compostos: tolueno, n-heptano, benzeno e 1-metilnaftaleno, comparando os resultados com
dados experimentais. Aplicou-se a metodologia a trés compostos poliaromaticos: naftaleno, fenantreno
e antraceno (Fig. 1), que sdo sélidos a temperatura, com objetivo de obter um método alternativo para
medida do coeficiente de Hildebrand.
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Figura 1 - Estruturas do naftaleno, fenantreno e antraceno, respectivamente.

APLICACAO NA INDUSTRIA DO PETROLEO: Utilizacbes préaticas para o pardmetro de
solubilidade abrangem a previsdo do comportamento miscivel de diferentes 6leos na formacdo de
blendas para fins especificos, estudo da formacdo de micelas e de nanocompostos, técnicas de
predicdo de propriedades de transporte de compostos poliméricos e estudos para a prevencao da
precipitacdo asfalténica.

RESULTADOS OBTIDOS: A tabela (Tab. 1) a seguir apresenta os resultados obtidos para o
benzeno, tolueno, heptano e a-metilnaftaleno:
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Tabela 1 - Pardmetros de solubilidade obtidos para 0s solventes

NGmero de Tamanho da Sy (MPa'?)
Solvente , , A - -
Moléculas célula (A) Experimental ~ Simulado
Benzeno 70 21,82 18,8 18,88
Tolueno 70 23,16 18,2 18,34
Heptano 50 21,92 15,2 15,25
1-Metilnaftaleno 50 25,33 20,3 20,43

A seguir os resultados para os poliaromaticos: naftaleno, fenantreno e antraceno (Tab. 2).

Tabela 2 - Propriedades dos poliaromaticos a 298,15K

Composto Experimentais Simulagéo
Densidade (g/cm3) 8y (MPa™?) 8y (MPa™?)
Naftaleno 0,979 19,40 19,88
Fenantreno 1,063 19,77 20,90
Antraceno 1,240 20,14 21,86
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