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Solubilidade em Liquidos

 Depende das interacdes intermoleculares do
gas com o liquido.

— Forcas de London
— Forcas entre Dipolos Permanentes
— LigacOes de Hidrogénio



Quantificando as Forcas
Intermoleculares para Estimar a
Solubilidade

* Modelo de Hildebrand - http://cool.conservation-
us.org/coolaic/sg/bpg/annual/v03/bp03-04.html

* Modelo de Hansen —
— Hansen Solubility Parameters: A user’s Handbook; CRC Press
— P. Garbelatto. Solventes Industriais. Ed Edgar Blucher


http://cool.conservation-us.org/coolaic/sg/bpg/annual/v03/bp03-04.html

Solubilidade e Parametros de
Solubilidade de Hildebrand

* Os parametros de solubilidade de Hildebrand
(0,) permitem estimar a capacidade de um
solvente de dissolver uma determinada
substancia.

e Este parametro TERMODINAMICO é funcdo da
energia coesiva (E_,,) do liquido ou sélido.

Referéncia: Int ] Thermophys (2008) 29:568-583
ererencia: DOI 10.1007/s10765-008-0415-z



Parametro de Solubilidade de
Hildebrand

* A Energia de Coesao é funcao da variacao de
entalpia de volatizagao (AH,) , desta forma
podemos reescrever o parametro de
solubilidade de Hildebrand como:

8 =[(AH,— RT)IV,]"
V_, € o volume molar.

| hildebrand = 1 cal'* cm ™" = 0.48888 x MPa""

= 2.4542 x 1072 (keal/mol)"* A=



Parametros de Hildebrand

Solvemt &5 & (ST
MPal/2
1.1_1 Trichloroethane T. T2 155
l-bromonaphtalene 10 61 217
2 3-butrlems carbomate 12 12 24K
Z2-gthvibotanal 10 51 21.5
2-efhrrlhexzanal L= 19 4
Amvl acetate = A6 17T,
Cellozohres acetahs o 34 191
Eithwvl acetate = 2 1812
A celome L= 197
Acetonitrile 11.78 241
Bepnzeme o 14 187
Barvl Cellozolves e 8T 20 2
Cello=obres 10,7 21.2
Chloroform e 14 187
Bdethvlens chloride e 8T 20 2
Cvolobhexame .11 146.8
Iriacetome alocobhal e TH 20
DMibotyiphialate o I ]
_ Irieth vl ether :.FH 15 1
IDMi=oboniovl ketome T.EF 16
Domethvl solphoxide 12 o 2. 4
Dl:lleth.'l.']'nrmam:i:be 1.1.13"." 24,7
Drimethvlphialage 10,7 219
Droxame & oF 202 |
_ Water EE!I..-LIS 43
Eithvl alcohaol 1271 28
Efthvlens carbomate 1471 EL |
Et!-r]z--z— dichloride El_iE-".' 20 2
Ethvlene glvool 17 e 342
hvoeral 1769 3462
Eisthvl alcaklol 14 52 297
MAMethvlcvclohexzane T 85X 14
Eisthvl eithyvl Eetome ] 12 3
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Parametros de Solubilidade de Hansen
(Extensao do conceito de Hildebrand)

Forgas Intermoleculares do tipo Forcas Intermoleculares do tipo
Dipolo Induzido-Dipolo Induzido Ligacdo de Hidroénio

\4

Forcas Intermoleculares do tipo
Dipolo Permanente-Dipolo Permanente



Parametros de Solventes de Hansen

Table I. Solvent Properties

solvent 8o by B, Va
butyl carbitol 7.8 3.4 52 1703
acetone 7.6 6.1 3.4 73.0
aniline 9.5 2.5 5.0 90.8
carbon disulfide 10.0 0 0 60.1
eyclohexane 8.2 0 0.1 107.6
nitrobenzene 9.8 4.2 2.0 101.8
diisobutyl ketone 7.8 1.8 2.0 176.0
acetonitrile 7.5 8.8 3.0 52.2
isophorone 81 4.0 3.6 149.0
toluene 8.8 0.7 1.0 106.0
chlarobenzene 9.3 21 1.0 101.3
bromobenzene 10,0 2.7 2.0 1048
methylene chloride 8.9 3.1 3.0 63.8
N-methylpyrrolidinone 8.8 6.0 3.5 96.1
butyrolactone 2.3 8.1 3.6 76.2
formic acid 7.0 5.8 81 37.6
methyl isobutyl ketone 75 3.0 2.0 125.3
propionitrile 7.6 7.0 2.7 T0.1
tetrahydrofuran 8.2 2.8 3.9 R1.7
heptane 7.5 0 0 144.6
cvclohexanol 8.5 2.0 6.6 103.7
dimethyl sulfoxide 9.0 8.0 5.0 60.0
diacetone alcchol 7.7 4.0 53 124.3
2-propanol 7.7 3.0 B.O 76.8
1-octanol 8.3 1.6 5.8 157.7
ethylenediamine 8.1 4.3 B.3 67.3
tetrabromoethane 11.1 2.5 4.0 116.8
propylene carbonate 9.8 8.8 2.0 84.3
methanol 7.4 6.0 10.9 40.3
ethylene glycol 8.3 54 1279 55.6
ethanolamine 8.4 1.8 10.4 59.5
formamide 8.4 12.8 9.3 39.8
dipropylen 7B -89 - 130.4
diethylenemﬁéera g Roo:g%z%s SFP”h .EGQ'V'%' 108.0

John W. Van Dyk,* Harry L. Frisch," and Dao T. Wu Ind. Eng. Chem. Prod. Res. Dev. 1885, 24, 473-478



Parametros de Solubilidade de Hansen

* O espaco 3D definido pelos parametros de
solubilidade de Hansen (o4, 0,, 0,,) € chamado
de esfera de solubilidade com raio R.

dh

d
P Ad = i[z{ﬁnp - 15'rm:']2 + ['ﬁpp - ﬁpalﬂ + ['ﬁhp - ﬁhalzilm

Ubirajara P Rodrigues-Filho, GQMATHI-
IQSC-USP

A <R

O soluto é soluvel no solvente.

S= parametro do solvente
P= parametro do soluto



Mistura de Solventes

S(mixture) = ¢,86; + ¢, + ...

¢, € a fracao molar de cada solvente na mistura

Ubirajara P Rodrigues-Filho, GQMATHI-
IQSC-USP
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Solubilidade do H, em Liquidos

. Agua (310,15K)=0,01636 mL/mL*
* Etanol (298K)= 0,078 mL/mL
* Azeite (310,15 K)=0,04310 mL/mL 1

A solubilidade em liquidos é fortemente dependente da permissividade elétrica e

polarizabilidade do liquido, quanto menor a permissividade elétrica e maior a
polarizabilidade maior a solubilidade.

1- WAYNE A. GERTH, Archives of Biochemistry and Biophysics, 241(1), 187-189, 1985
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Solubilidade do H, em Sdlidos

* O hidrogénio molecular é sorvido (adsorvido e
absorvido) em metais formando ligacbes M-H
e eventualmente  formando hidretos
metalicos. A solubilidade ou capacidade de
adsorcao varia de com o metal ou liga
metalica.



