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termodinamicos MOPAC ou GAMESS para calcular os coeficientes de atividade
de uma mistura binaria. A interface ainda apresenta outras funcdbes como
apresentar o perfil sigma, o equilibrio liquido-vapor (ELV) gerado por estes
coeficientes e as cargas superficiais das moléculas, que foram levadas em conta
nos calculos.

Os resultados obtidos nos calculos foram muito satisfatorios e é possivel
comparar no proprio JCosmo os dados experimentais com os resultados
preditivos. A qualidade desses resultados leva a concluir que o método
preditivo aqui apresentado tem potencial de substituir os métodos mais
empiricos.

Introdugao O estudo de coeficientes de atividade €& uma tarefa
fundamental para processos de separacao, ja que eles sao necessarios para o
calculo do equilibrio de fases. Através do correto equilibrio de fases, torna-se
muito mais rapido e preciso o dimensionamento de operacoes de separacao. A
motivacao deste trabalho é apresentar uma ferramenta computacional que
utiliza a mecanica quantica para determinar de forma preditiva os coeficientes
de atividade para misturas, apresentando um contraponto aos métodos
experimentais, que apesar de obter melhores resultados, apresentam muitas
limitacdes quando comparados ao método computacional.

A ferramenta desenvolvida para os calculos mencionados é a interface
grafica JCosmo. Esta ferramenta utiliza o modelo COSMO-SAC com os pacotes

Exemplo da interface JCOSMO:
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Ferramenta JCOSMO e o modelo COSMO-SAC
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A ferramenta JCOSMO é capaz de utilizar diferentes modelos COSMO-SAC
com a finalidade de se calcular os coeficientes de atividade de uma solucao. A
partir dos coeficientes, é possivel se determinar o equilibrio liquido-vapor de
uma mistura.

Também podem ser obtidas comparacdes com dados experimentais e
visualizar-se o perfil sigma tanto na forma de grafico quanto o seu valor na
superficie da molécula.
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Representacao esquematica do modelo COSMO-SAC:
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rimeiramente a ferramenta calcula os
valores de sigma, utilizando o modelo COSMO-SAC determinado
pelo o usuario. Partindo destes, sao calculados os coeficientes de
atividade, que resultam nos ELVs. No caso apresentado nas
figuras é possivel analisar o erro qualitativamente do modelo
comparado com dados experimentais.
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¢ Sigma profile Remove

Averaging Radius 1

Profiles Folder profiles\case_bondi_1....
¢ Energetic term

Hidrogen-Bond cut-off 0,0034
Hidrogen-Bond energy 0O

Crthogonal Corr. Factor 1

Pol. Factor 0,739070166525497
Pol. Factor HB ACC seqg. 1,0433324216335493
Pol. Factor Aromatic seqg. 0,6917

Pol. Factor M seq. 0,6917

Energetic Scaling 1, 7387 740737297186
lgnore energetic L]

¢ Combinatorial term

Area normalization 56, 700931139107226
Empirical exponent 0, 71707 7305204445
lgnore combinatorial L]
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As figuras mostram as principais funcionalidades da
interface. Pode-se observar os graficos mostrando os coeficientes
de atividade, os graficos de perfil sigma, os ELVs e as superficies
coloridas, que se baseiam no valor do perfil sigma.
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Grafico ilustrando o valor do coeficiente de atividade (esquerda) e o grafico ilustrando o ELV
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Conclusoes A | N )
interface  JCOSMO apresenta varias funcdes que
permitem o usuario analisar diversos aspectos de uma mistura, utilizando o
modelo COSMO-SAC. Apesar de nao possuir ainda uma analise quantitativa com
os dados experimentais para medir a qualidade da predicao,
os resultados qualitativos sao promissores.

Para alguns casos, os dados da predicao desviam muito do valor real, o
gue cria uma demanda por melhoramentos no modelo COSMO-SAC também.
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