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APRESENTAÇÃO

O desenvolvimento da ciência e da tecnologia tem acarretado diversas transformações 
na sociedade contemporânea, refletindo em mudanças nos níveis econômico, político 
e social. É comum considerarmos ciência e tecnologia motores do progresso que 
proporcionam não só desenvolvimento do saber humano, mas, também, uma evolução 
real para o homem.

Sendo assim, precisamos de uma imagem de ciência e tecnologia que possa trazer 
à tona a dimensão social do desenvolvimento científico–tecnológico, entendido como 
produto resultante de fatores culturais, políticos e econômicos. Seu contexto histórico 
deve ser analisado e considerado como uma realidade cultural que contribui de forma 
decisiva para mudanças sociais, cujas manifestações se expressam na relação do homem 
consigo mesmo e os outros.

Hoje, estamos vivendo um período, por conta do contexto da Pandemia provocada 
pelo Novo Coronavírus, onde os olhares se voltam a Ciência e a Tecnologia. Antes de 
tudo isso acontecer os conhecimentos produzidos em espaços acadêmicos, centros de 
pesquisa e laboratórios, por exemplo, tem buscado resposta para problemas cotidianos, 
em busca de melhorar a vida da população de uma forma geral.

É nesse ínterim que este livro, intitulado “Ciências Tecnológicas, Exatas e da Terra e 
seu Alto Grau de Aplicabilidade”, em seu segundo volume, reúne trabalhos de pesquisa e 
experiências em diversos espaços, como a escola, por exemplo, com o intuito de promover 
um amplo debate acerca das diversas áreas que o compõe. 

Por fim, ao levar em consideração todos esses elementos, a importância desta obra, 
que aborda de forma interdisciplinar pesquisas, relatos de casos e/ou revisões, reflete-se 
nas evidências que emergem de suas páginas através de diversos temas evidenciando-
se não apenas bases teóricas, mas a aplicação prática dessas pesquisas.

Nesse sentido, desejamos uma boa leitura a todos e a todas. 

Américo Junior Nunes da Silva
André Ricardo Lucas Vieira
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RESUMO: A simulação de processos químicos 
e bioquímicos requer propriedades termofísicas 
e termodinâmicas. Dentre elas a temperatura 
normal de ebulição. Visto que tais dados nem 

sempre estão disponíveis na literatura ou que 
a determinação experimental é inviável, neste 
trabalho propõe-se, aplicando o método de 
contribuição de grupos (MCG), uma equação 
para estimar a temperatura normal de ebulição 
dos ácidos graxos saturados e insaturados 
(C=C), em função do número de átomos de 
carbono e o número de insaturações. As 
equações apresentam erros relativos de 1,06%, 
1,18% e 1,08% nos ácidos graxos, ésteres 
metílicos e etílicos respectivamente.
PALAVRAS-CHAVE: Ácidos graxos, 
contribuição de grupos, ésteres, termodinâmica 
química, temperatura normal de ebulição.

ABSTRACT: Chemical and biochemical 
process simulation requires termodynamics 
and thermophisics properties. Among them, 
the normal boiling temperature. Due the normal 
boiling temperature datas are not available or 
your determination is unviable, the present 
paper aims to propose a equation to estimate 
normal boiling temperature of fatty acids and 
methyl and ethyl esters, saturates or unsaturated 
(C=C), needing only as imput data: the number 
of carbons and the number of unsaturations. The 
equations have relative errors of 1,06%, 1,18% 
and 1,08% in fatty acids, methyl and ethyl esters 
respectively.
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1 |  INTRODUÇÃO

Durante o projeto e simulação de processos químicos e ou bioquímicos é sempre 
desejável um conjunto confiável de dados de propriedades termodinâmicas e termofísicas 
de componentes puros e de misturas, como a temperatura de ebulição, temperatura e 
pressão críticas e o fator acêntrico, por serem parâmetros de entrada, por exemplo, 
de equações de estado ou de correlações para estimar diversas outras propriedades 
relevantes (Nannoolal, 2006; Poling et al., 2001). A temperatura de ebulição, por exemplo, 
indica a volatilidade de uma substância (Freitas et al., 2012; Cordes and Rarey, 2002) 
e, neste caso, é a variável utilizada na modelagem de propriedades volumétricas, de 
transporte e termodinâmicas de ésteres etílicos como densidade, viscosidade, tensão 
superficial, pressão de vapor, entalpia de vaporização, propriedades críticas e fator 
acêntrico (do Carmo et al., 2018)

É importante ressaltar que embora haja dados disponíveis para simular, ou projetar 
ou otimizar um processo é necessário que os dados disponíveis abranjam diversos 
componentes. Como nem sempre isso acontece, como no caso dos ésteres metílicos e 
etílicos, a aplicação de técnicas de modelagem molecular torna-se essencial (do Carmo 
et al., 2018).

A temperatura normal de ebulição, pode ser derivada da estrutura das moléculas e, 
principalmente, das equações de estado (Nannoolal et al., 2004). 

Neste trabalho aplicou-se o MCG de Nannoolal e colaboradores (2004) para modelar 
a temperatura normal de ebulição (Tb) de ácidos graxos (AG) e ésteres metílicos (EM) e 
etílicos (EE). 

Essa metodologia pode ser utilizada na estimativa de diversas outras propriedades, 
não apenas termodinâmicas tanto para substancias apolares como condutoras usando os 
descritores moleculares adequados.

2 |  METODOLOGIA

A metodologia de Nannoolal e colaboradores (2004) está explicitada na equação 1:

Onde, Tb é a temperatura normal de ebulição em Kelvin (K), Ni é a frequência do 
grupo molecular i; Ci é a contribuição térmica do grupo i; m é o número de átomos na 
molécula sem contar os átomos de hidrogênio e a, b, c são parâmetros de ajuste sendo 
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a=0,6583; b=1,6868; c=84,3395K.

3 |  DESENVOLVIMENTO

Inicialmente, foram identificados os grupos funcionais na molécula. Nos ácidos graxos, 
os grupos estruturais são a carboxila e uma cadeia carbônica, sendo esta constituída por 
grupos -(CH2)- e (CH3)- com ou sem insaturações (C=C).

Algumas considerações foram feitas ao identificar os grupos nas moléculas de 
ácido graxo pois o método diferencia o tipo de insaturação quanto as vizinhanças desses 
dois átomos, sendo um de hidrogênio e um outro de carbono. A contribuição de cada 
insaturação desse tipo é considerada como sendo aquela na qual um dos carbonos tem 
pelo menos uma das vizinhanças sem hidrogênio.

A partir dessas considerações, foi utilizada uma equação molecular geral de ácido 
graxo (equação 2) onde se visualiza a frequência dos grupos como função do número de 
carbonos (n) e do número de duplas ligações (l). 

Rearranjando os dados das equações 1 e 2 na tabela 1, a fim de determinar o 
somatório e o m da equação 1 para ácidos graxos, temos que:

Grupo Ni Ci (K)
-(COOH)
-(CH3)
-(CH2)-
-(HC=CH)-

1
1

n-2l-2
l

1080,3139K
177,3066K
239,4531K
475,7958K

Tabela 1 - Grupos, frequências e contribuição para ácidos graxos.

As moléculas de ésteres metílicos e etílicos são moléculas em que há uma cadeia 
carbônica proveniente de uma molécula de álcool e uma outra proveniente do ácido 
graxo, como resultado da reação de esterificação. A diferença entre ambas as moléculas 
é a presença da ligação éster (–COO) que une o álcool correspondente ao ácido graxo. 
A construção dos modelos para os ésteres segue a as mesmas considerações onde o 
grupo (–COO) tem contribuição térmica de 636,2020 K, como mostrado nas tabelas 2 e 3.
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Grupos Ni Ci (K)
Grupos provenientes da cadeia graxa

-(CH3) 1 177,3066
-(CH2)- n-2l-2 239,4531
-(COO)- 1 636,2020
-(HC=HC)- l 475,7958

Grupos provenientes da cadeia alcoólica
-(CH3) 1 177,3066

Tabela 2 - Grupos, frequências e contribuição para temperatura normal de ebulição de ésteres metílicos

Grupos  Ni Ci (K)
Grupos provenientes da cadeia graxa

-(CH3) 1 177,3066
-(CH2)- n-2l-2 239,4531
-(COO)- 1 636,2020
-(HC=HC)- l 475,7958

Grupos provenientes da cadeia alcoólica
-(CH3) 1 177,3066
-(CH2)- 1 239,4531

Tabela 3 - Grupos, frequências e contribuição para ésteres etílicos

A partir das tabelas 2 determina-se o somatório do produto entre a frequência e a 
contribuição dos grupos i das moléculas de ésteres metílicos e o m, ambos os termos 
presentes na equação 1.

Por fim, fazendo o mesmo com a tabela 3, chegou-se em:

4 |  RESULTADOS E DISCUSSÃO

Substituindo as constantes a, b, c, m e Σi(Ni.Ci) dos ácidos graxos na equação 1 foi 
obtida a equação 3 que determina, para os valores de entrada n e l, a temperatura normal 
de ebulição em Kelvin. 

A partir desta expressão matemática é possível plotar Tb em função de n e l junto 



 
Ciências Tecnológicas, Exatas e da Terra e seu Alto Grau de Aplicabilidade 2 Capítulo 7 68

com os dados experimentais da literatura (Cunico et al., 2013), conforme a figura 1.

Figura 1 - Temperatura normal de ebulição de ácidos graxos saturados

Substituindo as constantes a, b, c, m e Σi(Ni.Ci) dos ésteres metílicos na equação 
1 foi obtida a equação 4 que determina, para os valores de entrada n e l, a temperatura 
normal de ebulição em Kelvin. Repetindo os mesmos procedimentos para ésteres etílicos 
foi obtida a equação 5 que determina a mesma propriedade em Kelvin (assumindo que 
para ésteres metílicos a variável n já está contabilizada com 1 carbono e para ésteres 
etílico com 2 carbonos).

A partir das equações 4 e 5, foram traçadas as curvas respectivas e comparadas 
com o valor experimental, como pode ser analisado na figura 2.
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Figura 2 - Temperatura normal de ebulição de ésteres metílicos e etílicos saturados

Para fins de comparação, os valores experimentais e os valores calculados estão 
dispostos na tabela 4.

n l Tb cal Tb exp Fonte

AG

4 0 435,89 436,42 1
6 0 478,70 478,38 18
8 0 516,13 512,01 18
10 0 549,59 541,92 18
12 0 579,96 571,4 19
14 0 607,86 599,0 19
16 0 633,73 622,3 19
18 0 657,89 648,1 19

EM

8 0 455,83 465,91 2, 3, 4, 5, 6
10 0 493,80 497,20 4, 5, 6
12 0 527,87 535,15 2
14 0 558,86 568,15 2
16 0 587,38 595,15 7
18 0 613,83 625,15 2
20 0 638,55 642,15 7
22 0 661,78 666,15 7

EE

6 0 435 440,38 4, 8, 5, 9, 10, 11, 12
7 0 460,64 455,83 3, 4, 13, 9
8 0 479,76 475,37 3, 9, 11, 14
9 0 49975 493,80 9, 14, 15, 16, 17
10 0 515,95 511,26 3, 9, 16
11 0 534,15 527,87 9
12 0 547,48 543,71 7, 3, 11
14 0 581,95 573,40 11

Tabela 4 - Dados calculados e dados experimentais de ácidos graxos e ésteres metílicos e etílicos
Fonte: [1] Anderaya et al., 1990, [2] Graboski, McCormik, 1998; [3] Vogel, 1948; [4] Gartenmeister, 1886; [5] Weast, 

Grasseli, 1989; [6] Lecat, 1943; [7] Krop et al., 1997; [8] Gill, Dexter, 1934; [9] Wilberg et al., 1991; [10] Serijan, Wise, 
1951; [11] Mumford, Phillips, 1950; [12] Matsuda et al., 2011; [13] Biltyres, 1935; [14] Brown, 1903; [15] Strating et al., 

1936; [16] Deffet, 1931; [17] Perkin, 1884; [18] Ambrose, Ghiassee, 1987; [19] Ashour and Wennersten, 1989
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A partir das figuras 2 e 3 e da tabela 4 pode ser observado que quanto maior a cadeia 
carbônica das moléculas, isto é, quanto maior n, maior será a temperatura de ebulição, 
pois maior é o número de pontos de contato de interação intermolecular e, portanto, maior 
deverá ser a quantidade de energia introduzida no sistema a fim de superar tais interações 
o que, por consequência, aumenta a temperatura normal de ebulição. Assim, explica-se 
como a Tb de um éster etílico é maior que a de um éster metílico de mesmo nAG.

O erro relativo do modelo para ácido graxo não é superior a 1,84% sendo a média 
de 1,06%, enquanto que para ésteres metílicos o mesmo não é superior a 1,81% sendo 
a média de 1,18% e para ésteres etílicos tais dados correspondem a 1,47% e 1,08%, 
respectivamente. Quanto ao erro absoluto para ácidos graxos foi observado uma média 
de 6,28 K e para ésteres metílicos e etílicos os valores foram de 6,86 K e 5,48 K, 
respectivamente.

5 |  CONCLUSÃO

Segundo Nannoolal e colaboradores (2004) o crescimento da Tb com o número de 
átomos de carbono é polinomial, como pode ser observado pela curva quando comparada 
com os dados experimentais. Isso foi imposto no método, o número de átomos sem contar 
os átomos de hidrogênio (m) está elevado a um parâmetro ajustado pelo método. Além 
disso, o modelo leva em conta a aplicação de grupos de primeira e segunda ordem, 
vantagens que explicam os baixos erros obtidos mostrando que o modelo se adequa às 
substâncias graxas aqui estudadas. É importante ressaltar que os baixos erros encontrados 
podem ser atribuídos ás moléculas não serem eletrolíticas. 
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