




 
Editora Chefe  

Profª Drª Antonella Carvalho de Oliveira 
Assistentes Editoriais 

Natalia Oliveira 
Bruno Oliveira 

Flávia Roberta Barão 
Bibliotecário 

Maurício Amormino Júnior 
Projeto Gráfico e Diagramação 

Natália Sandrini de Azevedo 
Camila Alves de Cremo 

Karine de Lima Wisniewski 
Luiza Alves Batista 

Maria Alice Pinheiro 
Imagens da Capa 

Shutterstock 
Edição de Arte  

Luiza Alves Batista 
Revisão  

Os Autores 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
2020 by Atena Editora 
Copyright © Atena Editora 
Copyright do Texto © 2020 Os autores 
Copyright da Edição © 2020 Atena Editora 
Direitos para esta edição cedidos à Atena 
Editora pelos autores. 

 
 

 

Todo o conteúdo deste livro está licenciado sob uma Licença de 
Atribuição Creative Commons. Atribuição 4.0 Internacional (CC BY 4.0). 

 

 
 

O conteúdo dos artigos e seus dados em sua forma, correção e confiabilidade são de 
responsabilidade exclusiva dos autores, inclusive não representam necessariamente a posição 
oficial da Atena Editora. Permitido o download da obra e o compartilhamento desde que sejam 
atribuídos créditos aos autores, mas sem a possibilidade de alterá-la de nenhuma forma ou 
utilizá-la para fins comerciais.  

A Atena Editora não se responsabiliza por eventuais mudanças ocorridas nos endereços 
convencionais ou eletrônicos citados nesta obra. 

Todos os manuscritos foram previamente submetidos à avaliação cega pelos pares, membros 
do Conselho Editorial desta Editora, tendo sido aprovados para a publicação. 
 
 
Conselho Editorial 
Ciências Humanas e Sociais Aplicadas 
Prof. Dr. Álvaro Augusto de Borba Barreto – Universidade Federal de Pelotas 
Prof. Dr. Alexandre Jose Schumacher – Instituto Federal de Educação, Ciência e Tecnologia do 
Paraná 
Prof. Dr. Américo Junior Nunes da Silva – Universidade do Estado da Bahia 
Prof. Dr. Antonio Carlos Frasson – Universidade Tecnológica Federal do Paraná 
Prof. Dr. Antonio Gasparetto Júnior – Instituto Federal do Sudeste de Minas Gerais 
Prof. Dr. Antonio Isidro-Filho – Universidade de Brasília 



 
Prof. Dr. Carlos Antonio de Souza Moraes – Universidade Federal Fluminense 
Profª Drª Cristina Gaio – Universidade de Lisboa 
Prof. Dr. Daniel Richard Sant’Ana – Universidade de Brasília 
Prof. Dr. Deyvison de Lima Oliveira – Universidade Federal de Rondônia 
Profª Drª Dilma Antunes Silva – Universidade Federal de São Paulo 
Prof. Dr. Edvaldo Antunes de Farias – Universidade Estácio de Sá 
Prof. Dr. Elson Ferreira Costa – Universidade do Estado do Pará 
Prof. Dr. Eloi Martins Senhora – Universidade Federal de Roraima 
Prof. Dr. Gustavo Henrique Cepolini Ferreira – Universidade Estadual de Montes Claros 
Profª Drª Ivone Goulart Lopes – Istituto Internazionele delle Figlie de Maria Ausiliatrice 
Prof. Dr. Jadson Correia de Oliveira – Universidade Católica do Salvador 
Prof. Dr. Julio Candido de Meirelles Junior – Universidade Federal Fluminense 
Profª Drª Lina Maria Gonçalves – Universidade Federal do Tocantins 
Prof. Dr. Luis Ricardo Fernandes da Costa – Universidade Estadual de Montes Claros 
Profª Drª Natiéli Piovesan – Instituto Federal do Rio Grande do Norte 
Prof. Dr. Marcelo Pereira da Silva – Pontifícia Universidade Católica de Campinas 
Profª Drª Maria Luzia da Silva Santana – Universidade Federal de Mato Grosso do Sul 
Profª Drª Paola Andressa Scortegagna – Universidade Estadual de Ponta Grossa  
Profª Drª Rita de Cássia da Silva Oliveira – Universidade Estadual de Ponta Grossa 
Prof. Dr. Rui Maia Diamantino – Universidade Salvador 
Prof. Dr. Urandi João Rodrigues Junior – Universidade Federal do Oeste do Pará 
Profª Drª Vanessa Bordin Viera – Universidade Federal de Campina Grande 
Prof. Dr. William Cleber Domingues Silva – Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro 
Prof. Dr. Willian Douglas Guilherme – Universidade Federal do Tocantins 
 
Ciências Agrárias e Multidisciplinar 
Prof. Dr. Alexandre Igor Azevedo Pereira – Instituto Federal Goiano 
Profª Drª Carla Cristina Bauermann Brasil – Universidade Federal de Santa Maria 
Prof. Dr. Antonio Pasqualetto – Pontifícia Universidade Católica de Goiás 
Prof. Dr. Cleberton Correia Santos – Universidade Federal da Grande Dourados 
Profª Drª Daiane Garabeli Trojan – Universidade Norte do Paraná 
Profª Drª Diocléa Almeida Seabra Silva – Universidade Federal Rural da Amazônia 
Prof. Dr. Écio Souza Diniz – Universidade Federal de Viçosa  
Prof. Dr. Fábio Steiner – Universidade Estadual de Mato Grosso do Sul 
Prof. Dr. Fágner Cavalcante Patrocínio dos Santos – Universidade Federal do Ceará 
Profª Drª Girlene Santos de Souza – Universidade Federal do Recôncavo da Bahia 
Prof. Dr. Jael Soares Batista – Universidade Federal Rural do Semi-Árido 
Prof. Dr. Júlio César Ribeiro – Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro 
Profª Drª Lina Raquel Santos Araújo – Universidade Estadual do Ceará 
Prof. Dr. Pedro Manuel Villa – Universidade Federal de Viçosa 
Profª Drª Raissa Rachel Salustriano da Silva Matos – Universidade Federal do Maranhão 
Prof. Dr. Ronilson Freitas de Souza – Universidade do Estado do Pará 
Profª Drª Talita de Santos Matos – Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro 
Prof. Dr. Tiago da Silva Teófilo – Universidade Federal Rural do Semi-Árido 
Prof. Dr. Valdemar Antonio Paffaro Junior – Universidade Federal de Alfenas 
 
 



 
Ciências Biológicas e da Saúde 
Prof. Dr. André Ribeiro da Silva – Universidade de Brasília 
Profª Drª Anelise Levay Murari – Universidade Federal de Pelotas 
Prof. Dr. Benedito Rodrigues da Silva Neto – Universidade Federal de Goiás 
Profª Drª Débora Luana Ribeiro Pessoa – Universidade Federal do Maranhão 
Prof. Dr. Douglas Siqueira de Almeida Chaves -Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro 
Prof. Dr. Edson da Silva – Universidade Federal dos Vales do Jequitinhonha e Mucuri 
Profª Drª Eleuza Rodrigues Machado – Faculdade Anhanguera de Brasília 
Profª Drª Elane Schwinden Prudêncio – Universidade Federal de Santa Catarina 
Profª Drª Eysler Gonçalves Maia Brasil – Universidade da Integração Internacional da Lusofonia 
Afro-Brasileira 
Prof. Dr. Ferlando Lima Santos – Universidade Federal do Recôncavo da Bahia 
Profª Drª Gabriela Vieira do Amaral – Universidade de Vassouras 
Prof. Dr. Gianfábio Pimentel Franco – Universidade Federal de Santa Maria 
Prof. Dr. Helio Franklin Rodrigues de Almeida – Universidade Federal de Rondônia 
Profª Drª Iara Lúcia Tescarollo – Universidade São Francisco 
Prof. Dr. Igor Luiz Vieira de Lima Santos – Universidade Federal de Campina Grande 
Prof. Dr. Jefferson Thiago Souza – Universidade Estadual do Ceará 
Prof. Dr. Jesus Rodrigues Lemos – Universidade Federal do Piauí 
Prof. Dr. Jônatas de França Barros – Universidade Federal do Rio Grande do Norte 
Prof. Dr. José Max Barbosa de Oliveira Junior – Universidade Federal do Oeste do Pará 
Prof. Dr. Luís Paulo Souza e Souza – Universidade Federal do Amazonas 
Profª Drª Magnólia de Araújo Campos – Universidade Federal de Campina Grande 
Prof. Dr. Marcus Fernando da Silva Praxedes – Universidade Federal do Recôncavo da Bahia 
Profª Drª Mylena Andréa Oliveira Torres – Universidade Ceuma 
Profª Drª Natiéli Piovesan – Instituto Federacl do Rio Grande do Norte 
Prof. Dr. Paulo Inada – Universidade Estadual de Maringá 
Prof. Dr. Rafael Henrique Silva – Hospital Universitário da Universidade Federal da Grande 
Dourados 
Profª Drª Regiane Luz Carvalho – Centro Universitário das Faculdades Associadas de Ensino 
Profª Drª Renata Mendes de Freitas – Universidade Federal de Juiz de  Fora 
Profª Drª Vanessa Lima Gonçalves – Universidade Estadual de Ponta Grossa 
Profª Drª Vanessa Bordin Viera – Universidade Federal de Campina Grande 
 
Ciências Exatas e da Terra e Engenharias 
Prof. Dr. Adélio Alcino Sampaio Castro Machado – Universidade do Porto 
Prof. Dr. Alexandre  Leite dos Santos Silva – Universidade Federal do Piauí 
Prof. Dr. Carlos Eduardo Sanches de Andrade – Universidade Federal de Goiás 
Profª Drª Carmen Lúcia Voigt – Universidade Norte do Paraná 
Prof. Dr. Douglas Gonçalves da Silva – Universidade Estadual do Sudoeste da Bahia 
Prof. Dr. Eloi Rufato Junior – Universidade Tecnológica Federal do Paraná 
Prof. Dr. Fabrício Menezes Ramos – Instituto Federal do Pará 
Profª Dra. Jéssica Verger Nardeli – Universidade Estadual Paulista Júlio de Mesquita Filho 
Prof. Dr. Juliano Carlo Rufino de Freitas – Universidade Federal de Campina Grande 
Profª Drª Luciana do Nascimento Mendes – Instituto Federal de Educação, Ciência e Tecnologia 
do Rio Grande do Norte 
Prof. Dr. Marcelo Marques – Universidade Estadual de Maringá 



 
Profª Drª Neiva Maria de Almeida – Universidade Federal da Paraíba 
Profª Drª Natiéli Piovesan – Instituto Federal do Rio Grande do Norte 
Prof. Dr. Takeshy Tachizawa – Faculdade de Campo Limpo Paulista 
 
Linguística, Letras e Artes 
Profª Drª Adriana Demite Stephani – Universidade Federal do Tocantins 
Profª Drª Angeli Rose do Nascimento – Universidade Federal do Estado do Rio de Janeiro 
Profª Drª Carolina Fernandes da Silva Mandaji – Universidade Tecnológica Federal do Paraná 
Profª Drª Denise Rocha – Universidade Federal do Ceará 
Prof. Dr. Fabiano Tadeu Grazioli – Universidade Regional Integrada do Alto Uruguai e das 
Missões 
Prof. Dr. Gilmei Fleck – Universidade Estadual do Oeste do Paraná 
Profª Drª Keyla Christina Almeida Portela – Instituto Federal de Educação, Ciência e Tecnologia 
do Paraná 
Profª Drª Miranilde Oliveira Neves – Instituto de Educação, Ciência e Tecnologia do Pará 
Profª Drª Sandra Regina Gardacho Pietrobon – Universidade Estadual do Centro-Oeste 
Profª Drª Sheila Marta Carregosa Rocha – Universidade do Estado da Bahia 
 
Conselho Técnico Científico 
Prof. Me. Abrãao Carvalho Nogueira – Universidade Federal do Espírito Santo 
Prof. Me. Adalberto Zorzo – Centro Estadual de Educação Tecnológica Paula Souza 
Prof. Me. Adalto Moreira Braz – Universidade Federal de Goiás 
Prof. Dr. Adaylson Wagner Sousa de Vasconcelos – Ordem dos Advogados do Brasil/Seccional 
Paraíba 
Prof. Dr. Adilson Tadeu Basquerote Silva – Universidade para o Desenvolvimento do Alto Vale 
do Itajaí 
Prof. Me. Alexsandro Teixeira Ribeiro – Centro Universitário Internacional 
Prof. Me. André Flávio Gonçalves Silva – Universidade Federal do Maranhão 
Profª Ma. Anne Karynne da Silva Barbosa –  Universidade Federal do Maranhão 
Profª Drª Andreza Lopes – Instituto de Pesquisa e Desenvolvimento Acadêmico 
Profª Drª Andrezza Miguel da Silva – Faculdade da Amazônia 
Prof. Dr. Antonio Hot Pereira de Faria – Polícia Militar de Minas Gerais 
Prof. Me. Armando Dias Duarte – Universidade Federal de Pernambuco 
Profª Ma. Bianca Camargo Martins – UniCesumar 
Profª Ma. Carolina Shimomura Nanya – Universidade Federal de São Carlos 
Prof. Me. Carlos Antônio dos Santos  – Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro 
Prof. Ma. Cláudia de Araújo Marques – Faculdade de Música do Espírito Santo 
Profª Drª Cláudia Taís Siqueira Cagliari – Centro Universitário Dinâmica das Cataratas 
Prof. Me. Clécio Danilo Dias da Silva – Universidade Federal do Rio Grande do Norte 
Prof. Me. Daniel da Silva Miranda – Universidade Federal do Pará 
Profª Ma. Daniela da Silva Rodrigues – Universidade de Brasília 
Profª Ma. Daniela Remião de Macedo – Universidade de Lisboa 
Profª Ma. Dayane de Melo Barros – Universidade Federal de Pernambuco 
Prof. Me. Douglas Santos Mezacas – Universidade Estadual de Goiás 
Prof. Me. Edevaldo de Castro Monteiro – Embrapa Agrobiologia 
Prof. Me. Eduardo Gomes de Oliveira – Faculdades Unificadas Doctum de Cataguases 
Prof. Me. Eduardo Henrique Ferreira – Faculdade Pitágoras de Londrina 



 
Prof. Dr. Edwaldo Costa – Marinha do Brasil 
Prof. Me. Eliel Constantino da Silva – Universidade Estadual Paulista Júlio de Mesquita 
Prof. Me. Ernane Rosa Martins – Instituto Federal de Educação, Ciência e Tecnologia de Goiás 
Prof. Me. Euvaldo de Sousa Costa Junior – Prefeitura Municipal de São João do Piauí 
Profª Ma. Fabiana Coelho Couto Rocha Corrêa – Centro Universitário Estácio Juiz de Fora 
Prof. Dr. Fabiano Lemos Pereira – Prefeitura Municipal de Macaé 
Prof. Me. Felipe da Costa Negrão – Universidade Federal do Amazonas 
Profª Drª Germana Ponce de Leon Ramírez – Centro Universitário Adventista de São Paulo 
Prof. Me. Gevair Campos – Instituto Mineiro de Agropecuária 
Prof. Dr. Guilherme Renato Gomes – Universidade Norte do Paraná 
Prof. Me. Gustavo Krahl – Universidade do Oeste de Santa Catarina 
Prof. Me. Helton Rangel Coutinho Junior – Tribunal de Justiça do Estado do Rio de Janeiro 
Profª Ma. Isabelle Cerqueira Sousa – Universidade de Fortaleza 
Profª Ma. Jaqueline Oliveira Rezende – Universidade Federal de Uberlândia 
Prof. Me. Javier Antonio Albornoz – University of Miami and Miami Dade College 
Prof.  Me. Jhonatan da Silva Lima – Universidade Federal do Pará 
Prof. Dr. José Carlos da Silva Mendes – Instituto de Psicologia Cognitiva, Desenvolvimento 
Humano e Social 
Prof. Me. Jose Elyton Batista dos Santos – Universidade Federal de Sergipe 
Prof. Me. José Luiz Leonardo de Araujo Pimenta – Instituto Nacional de Investigación 
Agropecuaria Uruguay 
Prof. Me. José Messias Ribeiro Júnior – Instituto Federal de Educação Tecnológica de 
Pernambuco 
Profª Drª Juliana Santana de Curcio – Universidade Federal de Goiás 
Profª Ma. Juliana Thaisa Rodrigues Pacheco – Universidade Estadual de Ponta Grossa 
Profª Drª Kamilly Souza do Vale – Núcleo de Pesquisas Fenomenológicas/UFPA 
Prof. Dr. Kárpio Márcio de Siqueira – Universidade do Estado da Bahia 
Profª Drª Karina de Araújo Dias – Prefeitura Municipal de Florianópolis 
Prof. Dr. Lázaro Castro Silva Nascimento – Laboratório de Fenomenologia & Subjetividade/UFPR 
Prof. Me. Leonardo Tullio – Universidade Estadual de Ponta Grossa 
Profª Ma. Lilian Coelho de Freitas – Instituto Federal do Pará 
Profª Ma. Liliani Aparecida Sereno Fontes de Medeiros – Consórcio CEDERJ  
Profª Drª Lívia do Carmo Silva – Universidade Federal de Goiás  
Prof. Dr. Lucio Marques Vieira Souza – Secretaria de Estado da Educação, do Esporte e da 
Cultura de Sergipe 
Prof. Me. Luis Henrique Almeida Castro – Universidade Federal da Grande Dourados 
Prof. Dr. Luan Vinicius Bernardelli – Universidade Estadual do Paraná 
Prof. Dr. Michel da Costa – Universidade Metropolitana de Santos 
Prof. Dr. Marcelo Máximo Purificação – Fundação Integrada Municipal de Ensino Superior 
Prof. Me. Marcos Aurelio Alves e Silva – Instituto Federal de Educação, Ciência e Tecnologia de 
São Paulo 
Profª Ma. Maria Elanny Damasceno Silva – Universidade Federal do Ceará 
Profª Ma.  Marileila Marques Toledo – Universidade Federal dos Vales do Jequitinhonha e 
Mucuri 
Prof. Me. Ricardo Sérgio da Silva – Universidade Federal de Pernambuco 
Profª Ma. Renata Luciane Polsaque Young Blood – UniSecal 



 
Prof. Me. Robson Lucas Soares da Silva – Universidade Federal da Paraíba 
Prof. Me. Sebastião André Barbosa Junior – Universidade Federal Rural de Pernambuco 
Profª Ma. Silene Ribeiro Miranda Barbosa – Consultoria Brasileira de Ensino, Pesquisa e 
Extensão  
Profª Ma. Solange Aparecida de Souza Monteiro – Instituto Federal de São Paulo 
Prof. Me. Tallys Newton Fernandes de Matos – Faculdade Regional Jaguaribana 
Profª Ma. Thatianny Jasmine Castro Martins de Carvalho – Universidade Federal do Piauí 
Prof. Me. Tiago Silvio Dedoné – Colégio ECEL Positivo  
Prof. Dr. Welleson Feitosa Gazel – Universidade Paulista 
  
  



 
A química nas áreas natural, tecnológica e sustentável  

3 
 

 

 

 
 
 

Editora Chefe:  
Bibliotecário 

Diagramação:  
Edição de Arte:  

Revisão: 
Organizadora: 

 

Profª Drª Antonella Carvalho de Oliveira 
Maurício Amormino Júnior 
Camila Alves de Cremo 
Luiza Alves Batista 
Os Autores 
Érica de Melo Azevedo 

 

 

 

 

Dados Internacionais de Catalogação na Publicação (CIP) 
(eDOC BRASIL, Belo Horizonte/MG) 

 
Q6 A química nas áreas natural, tecnológica e sustentável 3 

[recurso eletrônico] / Organizadora Érica de Melo 
Azevedo. – Ponta Grossa, PR: Atena, 2020. 

 
 Formato: PDF 

Requisitos de sistemas: Adobe Acrobat Reader 
Modo de acesso: World Wide Web 
Inclui bibliografia 
ISBN 978-65-5706-384-2 
DOI 10.22533/at.ed.842201709 

 
 1. Química – Pesquisa – Brasil. 2. Tecnologia. 3. 

Sustentabilidade. I. Azevedo, Érica de Melo.  
CDD 540 

 

Elaborado por Maurício Amormino Júnior – CRB6/2422 

 

 
 
 

Atena Editora 
Ponta Grossa – Paraná – Brasil 
Telefone: +55 (42) 3323-5493 

www.atenaeditora.com.br 
contato@atenaeditora.com.br 



APRESENTAÇÃO 

A Coleção “A Química nas Áreas Natural, Tecnológica e Sustentável” 
apresenta artigos de pesquisa na área de química e que envolvem conceitos de 
sustentabilidade, tecnologia, ensino e ciências naturais. A obra contem 69 artigos, 
que estão distribuídos em 3 volumes. No volume 1 são apresentados 29 capítulos 
sobre aplicações e desenvolvimentos de materiais adsorventes sustentáveis e 
polímeros biodegradáveis; o volume 2 reúne 20 capítulos sobre o desenvolvimento 
de materiais alternativos para tratamento de água e efluentes e propostas didáticas 
para ensino das temáticas em questão. No volume 3 estão compilados 20 capítulos 
que incluem artigos sobre óleos essenciais, produtos naturais e diferentes tipos de 
combustíveis. 

Os objetivos principais da presente coleção são apresentar aos leitores 
diferentes aspectos das aplicações e pesquisas de química e de suas áreas correlatas 
no desenvolvimento de tecnologias e materiais que promovam a sustentabilidade e 
o ensino de química de forma transversal e lúdica.

Os artigos constituintes da coleção podem ser utilizados para o 
desenvolvimento de projetos de pesquisa, para o ensino dos temas abordados e até 
mesmo para a atualização do estado da arte nas áreas de adsorventes, polímeros, 
análise e tratamento de água e efluentes, propostas didáticas para ensino de 
química, óleos essenciais, produtos naturais e combustíveis.

Após esta apresentação, convido os leitores a apreciarem e consultarem, 
sempre que necessário, a coleção “A Química nas áreas natural, tecnológica e 
Sustentável”. Desejo uma excelente leitura!

Érica de Melo Azevedo
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RESUMO: A transição de combustíveis fósseis 
para fontes de energia renováveis requer 
tecnologias capazes de produzir e armazenar 
energia. Um candidato atraente que combina 
exclusivamente esses dois recursos é o emprego 
de comutadores de fotos moleculares para 
armazenamento de energia térmica solar molecu- 
lar (most). Esses sistemas podem converter a luz 
solar em energia química armazenada, que pode 
ser liberada como energia térmica sob demanda 
e ser usada para aquecimento de ambientes ou 
para aquecimento de égua doméstica.
PALAVRAS - CHAVE: DHA/VHF.

ABSTRACT: A transição de combusíıveis 
fósseis para fontes de energia renováveis requer 
tecnologias capazes de produzir e armazenar 
energia. Um candidato atraente que combina 
exclusivamente esses dois recursos é o emprego 
de comutadores de fotos moleculares para 

armazenamento de energia térmica solar molecu- 
lar (MOST). Esses sistemas podem converter 
a luz solar em energia química armazenada, 
que pode ser liberada como energia térmica 
sob demanda e ser usada para aquecimento 
de ambientes ou para aquecimento de água 
doméstica.
KEYWORDS: DHA/VHF.

1 |  INTRODUÇÃO
À medida que a sociedade se move para 

um foco maior nas fontes de energia renováveis, 
o problema do armazenamento confíavel de 
energia se torna cada vez mais pertinente.

Várias soluções diferentes foram 
propostas nos últimos anos, incluindo baterias, 
represas e volantes giratórios. Neste relatório, 
investigamos uma solução química de 
fotoexcitar uma molécula e liberar seletivamente 
a energia como calor. Outro campo que tem 
sido amplamente estudado é o uso de radicais 
catônicos e neutros de moléculas orgânicas 
para formar um condutor para uso em eletrônica 
molecu- lar. Vários grupos de pesquisa estudaram 
intensamente os sistemas moleculares 
fotocrômicos para a exploração da energia 
solar e os sistemas moleculares fotocrômicos 
estudados incluem o sistema Norbornadieno/
Quadriciclano (NBD/QC),1, 2 azoben- zenos,3 
diariletenos,4–6 espiropiranos7 e o sistema 
Dihydroazulene/Vinylheptafulvene (DHA/VHF),8 
este último o foco deste estudo. Esses sistemas 
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podem, por meio de reações fotoinduzidas, passar de um conformador de baixa 
energia para uma forma de energia mais alta que seja metaestável. Isso apresenta a 
oportunidade de armazena- mento de energia denominada armazenamento térmico 
solar molecular (MOST).1–16 No entanto, isso exige que a reação de retorno do sistema 
seja suficientemente lenta e possa ser controlada pela luz, pela ativação térmica ou 
pelo uso de um catalisador. O assunto da investigação atual é o sistema DHA/VHF 
foto-termocrômico e 3- amino-substituído, para o qual as estruturas e o esquema 
de reação são exibidos na Fig. 1. O sistema pai foi descoberto e sintetizado pela 
primeira vez em 1984 por Daub e colaboradores.8 Desde a sua descoberta, ele tem 
sido estudado extensiva- mente como um sistema potencial para armazenar energia 
solar no entanto, muitos problemas relatam o controle da reação de retorno que libera 
a energia armazenada.

Ou a reação de retorno é muito rápida, o que significa que não podemos 
armazenar a energia ou é muito lenta, impedindo a liberação da energia.

Neste relatório, consideraremos o sistema fotocrômico dihidroazuleno/
vinilheptafulvene (DHA/VHF) e, mais especificamente, o sistema mono- e dicyano 
com três subtítulos:

Figure 1:Os esquemas de estruturas e reações do sistema 3-amino-diciano- DHA/VHF.

Este sistema, sendo comutável entre o conformador DHA e os conformáveis 
VHF metaestáveis, desde a sua descoberta foi investigado com foco na aplicação 
em eletrônica molecular, armazenamento molecular de energia solar, comutação de 
moléculas.

Este relatório concentra-se na reação térmica traseira de s-cis-VHF em DHA, 
mostrada como o reverso da primeira reação no esquema acima. Essa reação libera 
energia térmica como calor, criando, assim, o potencial de armazenamento de energia 
solar com este sistema. As quatro variações diferentes do sistema são 1) o sistema 
3-amino-monociano 2) o sistema 3-nitro-monociano 3) o sistema 3-amino-diciano e 4) 
o sistema 3-nitro-diciano. O sistema faz parte de um projeto para armazenar energia 
da radiação solar. Nesta parte, focaremos no cálculo da taxa constante da reação de 
retorno térmico de s-cis-VHF para DHA usando a teoria do estado de transição para 
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todas as três variações. Os quatro substituições diferentes serão referenciadas por 
seus números a partir deste ponto.

2 |  CÁLCULOS DAS CONSTANTES DE TAXA DEPENDENTES DA 
TEMPERATURA

As geometrias dos diferentes conformadores do sistema molecular: DHA, 
s-cis-VHF e os estados de transição foram otimizados no vácuo usando o programa 
de estrutura eletrônica Gaussian09.17 O método utilizado foi o CAM-B3LYP18 funcional 
corrigido a longo prazo em combinação com aug-cc-pVDZ.19, 20 Após a convergência 
das geometrias, um cálculo de frequência subsequente foi feito para cada conformador.

Começamos determinando a barreira energética para cada reação. 
Encontramos a barreira energética em unidades de J (2.0743245960798121  
10−19 J (3-amino- monocyano) 2.2947098675885166 10−19 J (3-nitro-monocyano) 
7.30079073823835 10−19 J (3-amino-dicyano) 1.833404910541475 10−19 J (3-nitro-
dicyano)).

A seguir, consideramos o proporção das funções de partição. A reação é neste 
caso um eletrocíclico térmico reação, o que significa que é unimolecular. Assim, a 
massa do reagente e a transição do estado é o mesmo e a proporção das funções da 
partição translacional é a unidade. Nós assumir que os estados eletrônicos excitados 
não contribuem para a partição eletrônica funções nas temperaturas que estamos 
considerando, ou seja, a razão entre elas também é a unidade. As relações de rotação 
e vibração precisarão ser calculadas para cada temperatura.

O ciclização neste sistema é permitida por simetria de uma maneira, de 
acordo com o regras de Woodward-Hoffmann, o que significa que o fator de simetria 
é um para todas as reações. Agora temos tudo o que precisamos para encontrar as 
constantes de taxa para todos os três sistemas. Podemos plotar os valores em função 
da temperatura de 290 a 370 K. Como a dependência da temperatura é bastante 
drástica, logaritmo natural da constante de taxa com a unidade dividida é plotado em 
vez de a taxa constante em si. Fazendo os cálculos, ficamos com o Figura 2.

Vemos que as constantes de taxa estão subindo com a temperatura e o 
sistema com o a barreira de energia mais baixa (3) é consistentemente aquela com 
a taxa mais
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Figure 2: As constantes de taxa da reação de retorno térmico para as quatro reações 
em função da temperatura.

alta constante com o outros seguem o exemplo. Isso tem um enorme impacto 
em sua utilidade como absorvedores de radiação solar ou pelo menos em sua 
capacidade de armazená-la. A partir desses resultados, vemos que o sistema 3-amino-
dicyano libera a energia armazenada como calor muito mais rápido que os outros. 
Especialmente o salto de substituir um grupo ciano por hidrogênio é notável, enquanto 
substituir o grupo amino por um nitro também é uma maneira de diminuir a reação 
de retorno. Como esses valores podem ser um pouco abstratos, convertemos as 
constantes de taxa em 298 K em as meias-vidas da forma s-cis apenas considerando 
esta reação.

Nos temos a seguinte equação

e fornece as seguintes vidas úteis

Os resultados exibem uma história de extremos, com uma exceção. O 
3-aminodiciano sistema libera a energia armazenada muito rápido para a maioria 
das aplicações, o que a torna funcionalmente inútil, exceto por um passo na direção 
certa. Substi- tuindo um dos grupos ciano o tempo de armazenamento aumentou 
dramaticamente, mas agora está em uma escala de tempo isso é igualmente inútil 
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para o armazenamento de energia, pois não podemos liberar a energia em tempo 
hábil maneira. Este resultado supõe que a molécula é deixada a si mesma para liberar 
a energia. E se a liberação de energia pode ser ”ligada”, embora um longo tempo de 
armazenamento sem fatores seriam desejáveis. Substituir o grupo amino por um grupo 
nitro nos deixa com um tempo de armazenamento que poderia ter alguma aplicação 
para armazenamento de energia sazonal, mas um liberação controlada ainda seria 
preferível. O que esses cálculos demonstram mais de tudo, porém, é como mesmo 
pequenas mudanças na estrutura de uma molécula podem ter enormes efeitos nas 
propriedades macroscópicas. Todos esses cálculos foram feitos sob o suposição de 
que a forma s-cis só pode ser convertida em DHA, o que não é verdade. Dependendo 
da rapidez com que o equilíbrio entre as formas s-cis e s-trans é alcançado a constante 
de equilíbrio da isomerização também terá um efeito importante, pois a forma cis é a 
que é capaz de se transformar novamente em DHA.

3 |  CONCLUSÃO
Neste relatório, mostramos uma maneira relativamente simples de calcular 

constantes de taxa unimoleculares para uma reação que depende da relevância para 
captura e armazenamento de energia solar. A teoria do estado de transição é útil para 
as reações térmicas e é demonstrada para a reação de retorno de s-cis -VHF ao DHA.
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