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Resumo:

No presente trabalho, o modelo COSMO-SAC (COSMO-Segment Activity
Coefficient) foi avaliado e aprimorado para a predi¢do de propriedades de solugdes de
acucares. o modelo COSMO-SAC proposto por Lin e Sandler (2012) ¢ uma modificacao do
COSMO-RS (Klamt et al, 1998). Ambos modelos sdo baseados na teoria COSMO
(COnductor-like Screening MOdel) que utiliza mecanica quantica para calculos de contato
entre as moléculas envolvidas, que por sua vez ¢ transformado no coeficiente de atividade da
fase liquida.

Foi efetuada uma busca por dados de equilibrio para a solubilidade de agucares em
diferentes solventes ou mistura de solventes. A escolha da frutose deve-se ao seu grande
interesse comercial. A dos solventes deve-se ao processo de cristalizacao da frutose que ¢ feito
através da adi¢cdo de alcool em solugdo aquosa da frutose.

A frutose quando estd em solucdo apresenta diferentes tautomeros. Em equilibrio com
a agua, a B-D-fructopyranose ¢ o tautomero predominante que representa 63,6% da frutose
dissolvida, seguido de B-D-fructofuranose e de a-D-Fructofuranose que representam 21,1% e
5,7% respectivamente, como visto por Barclay et al. (2012).Desta forma, selecionamos os trés
tautdbmeros predominantes para representar a frutose.

Para a constru¢do das moléculas foi utilizado o programa Avogadro. Utilizando o
MOPAC, criamos as superficies de cargas das moléculas.

Para efetuar os testes foi escolhida a B-D-fructopyranose para representar a frutose,
pois ¢ o tautbmero com maior propor¢do. Para o equilibrio de B-D-fructopyranose e agua, o
programa calculou a solubilidade de frutose, utilizando como referéncia os dados da literatura.

O modelo descreveu corretamente de forma qualitativa a curva de solubilidade mas ha
um desvio dos valores em relagdo aos dados da literatura. Por isso, foram realizados testes
variando a energia de ligacdo do hidrogénio e a area onde esta liga¢do atua. Para que a curva
coincida com os dados da literatura foi necessaria alta energia e grande area, o que nao condiz
com a realidade.

Assim, a proposta de modificacao ¢ a retirada do parametro cut-off, que restringe as
ligagdes de hidrogénio apenas para as cargas que superem este parametro. Com este
parametro estatico, a area onde a ligagdo atua varia para cada molécula. Entdo, o objetivo ¢
fazer com que o programa encontre a drea onde a ligacdo de hidrogénio atua, restringindo-a
para um valor determinado em Possani et al.(2014). Com isso, esperamos que o modelo
aproxime-se dos dados encontrados na literatura.
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