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@@@ Todo o contelido deste livro esta licenciado sob uma Licenca de
Atribuicdo  Creative ~ Commons.  Atribuicdo-Nao-Comercial-

NaoDerivativos 4.0 Internacional (CC BY-NC-ND 4.0).

O contelido dos artigos e seus dados em sua forma, correcdo e confiabilidade sao de
responsabilidade exclusiva dos autores, inclusive nao representam necessariamente a posicao
oficial da Atena Editora. Permitido o download da obra e o compartilhamento desde que sejam
atribuidos créditos aos autores, mas sem a possibilidade de altera-la de nenhuma forma ou
utiliza-la para fins comerciais.

Todos os manuscritos foram previamente submetidos a avaliacdo cega pelos pares, membros
do Conselho Editorial desta Editora, tendo sido aprovados para a publicacao com base em
critérios de neutralidade e imparcialidade académica.

A Atena Editora € comprometida em garantir a integridade editorial em todas as etapas do
processo de publicagao, evitando plagio, dados ou resultados fraudulentos e impedindo que
interesses financeiros comprometam os padrdes éticos da publicacédo. Situagdes suspeitas de
ma conduta cientifica serdo investigadas sob o0 mais alto padrao de rigor académico e ético.

Conselho Editorial

Ciéncias Humanas e Sociais Aplicadas

Prof. Dr. Alexandre Jose Schumacher - Instituto Federal de Educacéao, Ciéncia e Tecnologia do Parana
Prof. Dr. Américo Junior Nunes da Silva - Universidade do Estado da Bahia
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Prof. Dr. Carlos Antonio de Souza Moraes - Universidade Federal Fluminense

Prof. Dr. Criséstomo Lima do Nascimento - Universidade Federal Fluminense

Prof? Dr? Cristina Gaio - Universidade de Lisboa

Prof. Dr. Daniel Richard Sant’Ana - Universidade de Brasilia

Prof. Dr. Deyvison de Lima Oliveira - Universidade Federal de Ronddnia

Prof® Dr® Dilma Antunes Silva - Universidade Federal de Sao Paulo

Prof. Dr. Edvaldo Antunes de Farias - Universidade Estacio de Sa

Prof. Dr. Elson Ferreira Costa - Universidade do Estado do Para

Prof. Dr. Eloi Martins Senhora - Universidade Federal de Roraima

Prof. Dr. Gustavo Henrique Cepolini Ferreira - Universidade Estadual de Montes Claros
Prof® Dr® lvone Goulart Lopes - Istituto Internazionele delle Figlie de Maria Ausiliatrice
Prof. Dr. Jadson Correia de Oliveira - Universidade Cat6lica do Salvador

Prof. Dr. Julio Candido de Meirelles Junior - Universidade Federal Fluminense

Prof? Dr? Lina Maria Gongalves - Universidade Federal do Tocantins

Prof. Dr. Luis Ricardo Fernandes da Costa - Universidade Estadual de Montes Claros
Prof® Dr® Natiéli Piovesan - Instituto Federal do Rio Grande do Norte

Prof. Dr. Marcelo Pereira da Silva - Pontificia Universidade Catélica de Campinas
Prof® Dr® Maria Luzia da Silva Santana - Universidade Federal de Mato Grosso do Sul
Prof. Dr. Pablo Ricardo de Lima Falcéo - Universidade de Pernambuco

Prof? Dr? Paola Andressa Scortegagna - Universidade Estadual de Ponta Grossa

Prof® Dr? Rita de Cassia da Silva Oliveira - Universidade Estadual de Ponta Grossa
Prof. Dr. Rui Maia Diamantino - Universidade Salvador

Prof. Dr. Saulo Cerqueira de Aguiar Soares - Universidade Federal do Piaui

Prof. Dr. Urandi Joao Rodrigues Junior - Universidade Federal do Oeste do Para

Prof? Dr? Vanessa Bordin Viera - Universidade Federal de Campina Grande

Prof® Dr® Vanessa Ribeiro Simon Cavalcanti - Universidade Catélica do Salvador

Prof. Dr. William Cleber Domingues Silva - Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro
Prof. Dr. Willian Douglas Guilherme - Universidade Federal do Tocantins

Ciéncias Agrarias e Multidisciplinar

Prof. Dr. Alexandre Igor Azevedo Pereira - Instituto Federal Goiano

Prof. Dr. Arinaldo Pereira da Silva - Universidade Federal do Sul e Sudeste do Para
Prof. Dr. Antonio Pasqualetto - Pontificia Universidade Catélica de Goias

Prof® Dr® Carla Cristina Bauermann Brasil - Universidade Federal de Santa Maria
Prof. Dr. Cleberton Correia Santos - Universidade Federal da Grande Dourados
Prof® Dr® Diocléa Almeida Seabra Silva - Universidade Federal Rural da Amazénia
Prof. Dr. Ecio Souza Diniz - Universidade Federal de Vicosa

Prof. Dr. Fabio Steiner - Universidade Estadual de Mato Grosso do Sul

Prof. Dr. Fagner Cavalcante Patrocinio dos Santos - Universidade Federal do Ceara
Prof® Dr® Girlene Santos de Souza - Universidade Federal do Reconcavo da Bahia
Prof. Dr. Jael Soares Batista - Universidade Federal Rural do Semi-Arido

Prof. Dr. Jayme Augusto Peres - Universidade Estadual do Centro-Oeste

Prof. Dr. Jalio César Ribeiro - Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro

Prof® Dr® Lina Raquel Santos Araujo - Universidade Estadual do Ceara

Prof. Dr. Pedro Manuel Villa - Universidade Federal de Vicosa

Prof? Dr? Raissa Rachel Salustriano da Silva Matos - Universidade Federal do Maranhao
Prof. Dr. Ronilson Freitas de Souza - Universidade do Estado do Para

Prof Dr? Talita de Santos Matos - Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro
Prof. Dr. Tiago da Silva Teéfilo - Universidade Federal Rural do Semi-Arido

Prof. Dr. Valdemar Antonio Paffaro Junior - Universidade Federal de Alfenas
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Ciéncias Biologicas e da Salde

Prof. Dr. André Ribeiro da Silva - Universidade de Brasilia

Prof® Dr? Anelise Levay Murari - Universidade Federal de Pelotas

Prof. Dr. Benedito Rodrigues da Silva Neto - Universidade Federal de Goias

Prof® Dr® Daniela Reis Joaquim de Freitas - Universidade Federal do Piaui

Prof® Dr® Débora Luana Ribeiro Pessoa - Universidade Federal do Maranhao

Prof. Dr. Douglas Siqueira de Aimeida Chaves - Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro
Prof. Dr. Edson da Silva - Universidade Federal dos Vales do Jequitinhonha e Mucuri

Prof® Dr? Elizabeth Cordeiro Fernandes - Faculdade Integrada Medicina

Prof® Dr® Eleuza Rodrigues Machado - Faculdade Anhanguera de Brasilia

Prof® Dr® Elane Schwinden Prudéncio - Universidade Federal de Santa Catarina

Prof® Dr? Eysler Gongalves Maia Brasil - Universidade da Integragao Internacional da Lusofonia Afro-
Brasileira

Prof. Dr. Ferlando Lima Santos - Universidade Federal do Recéncavo da Bahia

Prof® Dr® Fernanda Miguel de Andrade - Universidade Federal de Pernambuco

Prof. Dr. Fernando Mendes - Instituto Politécnico de Coimbra - Escola Superior de Salde de Coimbra
Prof? Dr® Gabriela Vieira do Amaral - Universidade de Vassouras

Prof. Dr. Gianfabio Pimentel Franco - Universidade Federal de Santa Maria

Prof. Dr. Helio Franklin Rodrigues de Almeida - Universidade Federal de Rondonia

Prof® Dr® lara Llcia Tescarollo - Universidade Sao Francisco

Prof. Dr. Igor Luiz Vieira de Lima Santos - Universidade Federal de Campina Grande

Prof. Dr. Jefferson Thiago Souza - Universidade Estadual do Ceara

Prof. Dr. Jesus Rodrigues Lemos - Universidade Federal do Piaui

Prof. Dr. Jonatas de Franga Barros - Universidade Federal do Rio Grande do Norte

Prof. Dr. José Max Barbosa de Oliveira Junior - Universidade Federal do Oeste do Para

Prof. Dr. Luis Paulo Souza e Souza - Universidade Federal do Amazonas

Prof® Dr® Magnélia de AraGjo Campos - Universidade Federal de Campina Grande

Prof. Dr. Marcus Fernando da Silva Praxedes - Universidade Federal do Reconcavo da Bahia
Prof® Dr® Maria Tatiane Gongalves Sa - Universidade do Estado do Para

Prof® Dr® Mylena Andréa Oliveira Torres - Universidade Ceuma

Prof® Dr® Natiéli Piovesan - Instituto Federacl do Rio Grande do Norte

Prof. Dr. Paulo Inada - Universidade Estadual de Maringa

Prof. Dr. Rafael Henrique Silva - Hospital Universitario da Universidade Federal da Grande Dourados
Prof® Dr® Regiane Luz Carvalho - Centro Universitario das Faculdades Associadas de Ensino
Prof? Dr® Renata Mendes de Freitas - Universidade Federal de Juiz de Fora

Prof? Dr? Vanessa Lima Gongalves - Universidade Estadual de Ponta Grossa

Prof® Dr® Vanessa Bordin Viera - Universidade Federal de Campina Grande

Prof? Dr® Welma Emidio da Silva - Universidade Federal Rural de Pernambuco

Ciéncias Exatas e da Terra e Engenharias

Prof. Dr. Adélio Alcino Sampaio Castro Machado - Universidade do Porto

Prof® Dr® Ana Grasielle Dionisio Corréa - Universidade Presbiteriana Mackenzie

Prof. Dr. Carlos Eduardo Sanches de Andrade - Universidade Federal de Goias

Prof® Dr® Carmen Llcia Voigt - Universidade Norte do Parana

Prof. Dr. Cleiseano Emanuel da Silva Paniagua - Instituto Federal de Educacao, Ciéncia e Tecnologja de
Goias

Prof. Dr. Douglas Gongalves da Silva - Universidade Estadual do Sudoeste da Bahia

Prof. Dr. Eloi Rufato Junior - Universidade Tecnolégica Federal do Parana

Prof® Dr® Erica de Melo Azevedo - Instituto Federal do Rio de Janeiro

Prof. Dr. Fabricio Menezes Ramos - Instituto Federal do Para

Prof® Dra. Jéssica Verger Nardeli - Universidade Estadual Paulista Jilio de Mesquita Filho
Prof. Dr. Juliano Carlo Rufino de Freitas - Universidade Federal de Campina Grande
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APRESENTACAO

A proposta implicita nessa coletanea fundamenta-se numa valorizacdo eclética da
pluralidade e diversidade, que reline pesquisas que envolvem diversas linhas de abordagem,
destacando-se por meio de tendéncias de estudos envolvendo a Ciéncia “Quimica”. Tendo
como propésito principal disseminar e divulgar no meio académico, envolvido com tal
Ciéncia, informacdes provenientes de estudos e pesquisas desenvolvidas pela comunidade
académica contemporanea.

O e-book “A Geracdo de Novos Conhecimentos na Quimica”, esta dividido em
dois volumes, totalizando 46 artigos cientificos, destacando-se tematicas pesquisadas
e discutidas por estudantes, professores e pesquisadores. Os quais evidenciam, artigos
tedricos e pesquisas de campo, abrangendo a linha de Ensino e diversas outras linhas de
estudo, que se desenvolveram por meio de pesquisas laboratoriais.

O volume | aborda tendéncias, envolvidos com a area de Ensino de Quimica, os
quais dao énfase as seguintes abordagens: Ensino Remoto, Experimentacdo, Concepcgbes
Pedagobgicas, Bioinformatica, Contextualizacdo, Jogos Ludicos, Redes Sociais,
Epistemologia, Formacéo de Professores, Habilidades e Competéncias e Metodologias
utilizadas no processo de Ensino e Aprendizagem.

O volume Il aborda tematicas de cunho experimental, desenvolvidas e comprovadas
por meio das andlises desenvolvidas em diferentes universidades brasileiras, dando
énfase a: Quimica Inorgénica, Eletroquimica, Quimica Orgénica, Quimica dos Alimentos,
Quimiometria, Quimica Analitica, Quimica Biolégica, Nanoquimica e Processos Corrosivos.

A coletanea ¢ indicada para aqueles (estudantes, professores e pesquisadores)
envolvidos com a Ciéncia “Quimica”, que anseiam por intermédio de informagdes atualizadas,
apropriarem-se de novas informagdes, correlacionadas a pesquisas académicas, tendo
desta forma, novas bases de estudo e investigacéo para a aquisi¢céo e construcéo de novos
conhecimentos.

Excelente leitura!

Eleonora Celli Carioca Arenare



SUMARIO

(071 =11 1 1] N0 X5 [T 1

ANALISE BROMATOLOGICA DO OLEO DE COCO (Cocos nucifera L.) E DO OLEO DE
ABACATE (Persea americana Mill.)
Natasha Alves Rocha
Valdiléia Teixeira Uchbda
Camila Alves Rocha
Maria Karina da Silva
Maciel Lima Barbosa
Caroline Maria Vasconcelos Paz Ramos
Luis Fernando Guimaraes Noleto
Penina Sousa Mour&o
Francisco Henrique Pereira Lopes
Camila da Silva Ibiapina
Aline Estefany Brandao Lima
Marta Silva de Oliveira

DOI 10.22533/at.ed.7082122061
CAPITULO 2....eeeeeeeeeeeteeeeseseneseseeeesnsnsssasasssssssessnsnsasassssssssssssnsasasasssssassnsnensasasassssnns 14

APLICACAO DO FILME DE SILANOS VS/GPTMS MODIFICADOS COM A CASCA DO
ALHO PARA A PROTECAO CONTRA A CORROSAO DO ACO GALVANIZADO

lago Magella Fernandes Costa Rossi e Silva

Lhaira Souza Barreto

Mirian Sanae Tokumoto

Fernando Cotting

Franco Dani Rico Amado

Vera Rosa Capelossi

DOI 10.22533/at.ed.7082122062
(07,1 =11 1 1] N0 X< JOUuu T 26

AVALIAS:AO DA COMPLEXAN(;AO ENTRE SACARINA E MONOMERO ORGANICO -
INORGANICO POR TITULAGAO ESPECTROFOTOMETRICA

|zabella Fernanda Ferreira Domingues

Camila Santos Dourado

Jez Willian Batista Braga

Ana Cristi Basile Dias

DOI 10.22533/at.ed.7082122063
CAPITULO Qeeeeeeeeeeeeeeeeeeereseeeseseesnsnsssasasssssseessnsnsasassssssssssnsnsasasanssssassnsnensasasssssnns 36

AVALIACAO DE QSO DE FIBRAS DA AMAZONIA PARA REFORCO EM COMPOSITOS
DE MATRIZ POLIESTER

Syme Regina Souza Queiroz

José Maria Braga Pinto

Vanessa Maria Yae do Rosario Taketa

Nilton Cesar Almeida Queiroz

Emerson Rodrigues Bastos Junior

Vera Lucia Dias da Silva

DOI 10.22533/at.ed.7082122064




(07,1 =1 1 1 1] N0 Y- J0 T 45

ACAO INIBIDORA DA CAFEiNA CONTRA A CORROSAO DO ACO CARBONO SAE 1020
EM MEIO DE CLORETO DE SODIO

Diene de Barros Ferreira

Felipe Staciaki da Luz

Gideéa Taques Tractz

Guilherme Arielo Rodrigues Maia

Leticia Fernanda Gongalves Larsson

Paulo Rogério Pinto Rodrigues

Everson do Prado Banczek

DOI 10.22533/at.ed.7082122065

(071 =11 1 U] N0 Y- J00N T 55

CATALISE NA QUIMICA FINA: SINTESE DE ACIDO BENZOICO PELA OXIDAGAO DO
ALCOOL BENZILICO SOBRE NANOPARTICULAS DE OURO SUPORTADAS EM Sr(OH),-
SrCO,@CoFe,0O,

Pelrry da Silva Costa

Jussara Morais da Silva

Itaciara Erliny Maria da Silva Melo

Carla Veronica Rodarte de Moura

Edmilson Miranda de Moura

DOI 10.22533/at.ed.7082122066

[07.Y =11 1 1] N0 Y 200 69

DETERMINATION OF LODENAFIL CARBONATE BY SQUARE-WAVE CATHODIC
STRIPPING VOLTAMMETRY

Jonatas Schadeck Carvalho
Sueli Pércio Quinéia

DOI 10.22533/at.ed.7082122067

CAPITULO 8.....oeeeeeeeeeeeeteessesesesesesessnsssssasasssssssessnsnsasasssssssssssnsnsasanssssasenssensasassssssnes 81

DESENVOLVIMENTO DE BIOFILMES PARA CONSERVACAO POS-COLHEITA DA
LARANJA PERA
Tals Port Hartz

DOI 10.22533/at.ed.7082122068

CAPITULO 9...oeeeeerereseeeseeeeseeesssassasasasasesesesssnesassssasasasasasasesssessesesasasasssasasssasasssnns 85

DETERMINACAO DE TEMPERATURA DE TORRA POR ANALISE TERMICA
Francisco Raimundo da Silva
Weverton Campos Nozela
Diégenes dos Santos Dias
Clovis Augusto Ribeiro

DOI 10.22533/at.ed.7082122069

(071 =11 1 1] W0 X5 [ YU 96
DETERMINAQAO POR GC-MS DOS PRINCIPAIS COMPOSTOS VOLATEIS EM GALHOS

E FOLHAS DE MANSOA HIRSUTA

Nayra Micaeli dos Santos Sousa



Patricia e Silva Alves

Paulo Sousa Lima Junior

Joaquim Soares da Costa Junior

Christian Rilza Silva de Melo

Nerilson Marques Lima

Anténia Maria das Gracas Lopes Cit6
Teresinha de Jesus Aguiar dos Santos Andrade

DOI 10.22533/at.ed.70821220610

CAPITULO 11 ettt eeseseseseeeeesessssasasssssssesessssssasssssssssssessnsasassssesensssnsasassssssssssns 104

DESENVOLVIMENTO E VALIDACAO DE METODOS ANALITICOS POR CLAE-DAD
E UV-Vis PARA QUANTIFICACAO DE FLAVONOIDES NAS FOLHAS DE TRIPLARIS
GARDNERIANA WEDD. (POLYGONACEAE)

Sandra Kelle Souza Macédo

Emanuela Chiara Valenca Pereira

Isabela Araujo e Amariz

David Fernandes Lima

Jackson Roberto Guedes da Silva Almeida

Larissa Araujo Rolim

Xirley Pereira Nunes

DOI 10.22533/at.ed.70821220611

CAPITULO 12..eeeeeeeeeeeeeeteeeeeeesesessasasaseseesssasasssssasasasasesessesesasasasasasasasasessssssesessas 130
ESTUDO DA ADSOR(;AO DE iONS A NANOPARTICULAS DE FERRITA DE COBALTO
CoFe,0O,

Caio Carvalho dos Santos

Wesley Renato Viali

Eloiza da Silva Nunes Viali

Miguel Jafelicci Junior

Rodrigo Fernando Costa Marques

DOI 10.22533/at.ed.70821220612

(07 =11 1 1] W0 J5 < TN 142

ESTUDO DA UTILIZAGAO DE HIDROLISADOS DE BSG NA SUBSTITUICAO DA SOJA
COMO PROTEINA VEGETAL ADICIONADA

Suyanne Teske Pires

Rodrigo Geremias

DOI 10.22533/at.ed.70821220613

(07 =11 1] W0 15 1 VN 150

FILMES DE AMIDO/QUITOSANA ADICIONADOS DE FIBRAS E CRITAIS DE
NANOCELULOSE OBTIDOS DE RESIDUOS AGRICOLAS

Renata Paula Herrera Brandelero

Evandro Martim Brandelero

Guilherme Landim Santos

DOI 10.22533/at.ed.70821220614




(07 =11 1 1] W0 J5 - J0 T 161

FOTOCATALISADORES A BASE DE d-FeOOH E NiO: ESTUDO EXPERIMENTAL E
ASPECTOS TEORICOS

Mariana de Rezende Bonesio

Francisco Guilherme Esteves Nogueira

Daiana Teixeira Mancini

Teodorico de Castro Ramalho

DOI 10.22533/at.ed.70821220615

(07 =11 1 1] I o 15 [: ST 163

RHODAMINE B PHOTODEGRADATION OVER Ag,PO,/SBA-15 UNDER VISIBLE
RADIATION BASED ON WLEDS LIGHT

Luis Fernando Guimaraes Noleto
Francisco Henrique Pereira Lopes
Vitéria Eduardo Mendes Vieira
Marta Silva de Oliveira

Maria Karina da Silva

Camila da Silva Ibiapina

Caroline Maria Vasconcelos Paz Ramos
Joéo Ferreira da Cruz Filho

Lara Kelly Ribeiro da Silva

Aline Estefany Brandéo Lima
Maria Joseita dos Santos Costa
Geraldo Eduardo da Luz Junior

DOI 10.22533/at.ed.70821220616

(07 =11 1 1] W0 J5 Iy 200UV 183

LACTOFERRINA: PROPRIEDADES ESTRUTURAS E SUAS FUNCOES BIOLOGICAS
Edson Ferreira da Silva
Milena Bandeira de Melo
Marta Maria Oliveira dos Santos Gomes
Sonia Salgueiro Machado
Fabiane Caxico de Abreu Galdino

DOI 10.22533/at.ed.70821220617

(07 =11 1 1] Mo J5 £ TN 195

NANOFLUIDOS DE SULFETO DE COBRE
Caio Carvalho dos Santos
Wesley Renato Viali
Eloiza da Silva Nunes Viali
Miguel Jafelicci Junior
Rodrigo Fernando Costa Marques

DOI 10.22533/at.ed.70821220618




(07 =11 1] W0 15 L YU 207

NANOTUBOS DE TITANATO DE SODIO (Na H, Ti.O) OBTENCAO E CARACTERIZACAO
ESTRUTURAL

Isabela Marcondelli lani

Rafael Aparecido Ciola Amoresi

Alexandre Zirpoli Simdes

Glenda Biasotto

Maria Aparecida Zaghete

Elson Longo

Leinig Antonio Perazolli

DOI 10.22533/at.ed.70821220619
CAPITULO 20......eeeieeereeeeeeeeeeeeeesesessasasesesessesssasasssssasasasessssssesssasasasasasasasessssssesesssas 220

PRODUCTION OF ROD-LIKE MORPHOLOGY OF Cu,BTC), METAL-ORGANIC
FRAMEWORKS USING ONE MINUTE SONICATION

Aline Geice Silva de Oliveira

Daniela Cordeiro Leite Vasconcelos

Peter George Weidler

Wander Luiz Vasconcelos

DOI 10.22533/at.ed.70821220620
CAPITULO 21.eeeeeeeeeeeeeeseseeeeeeesssssasasssssesssensnsasassssssssssssnsasasssssssensssnsasasssssssssens 231

PRODUCAO E CARACTERIZACAO DE NANOFIBRAS DE CARBONO POR FIACAO POR
SOPRO A PATIR DE POLIACRILONITRILA

Lais Angelice de Camargo

Monica Cristina Ferro Martins

José Manoel Marconcini

Luiz Henrique Capparelli Mattoso

DOI 10.22533/at.ed.70821220621
(07 =11 1 1] W0 1573 237

PROPRIEDADES MECANICAS DE FILMES DE AMIDO TERMOPLASTICO NA PRESENGCA
DE UREIA

Joao Otavio Donizette Malafatti
Thamara Machado de Oliveira Ruellas
Leticia Ferreira Lacerda Schildt
Marcelo Avila Domingues

Bruna Santostaso Marinho

Mariana Rodrigues Meirelles

Elaine Cristina Paris

DOI 10.22533/at.ed.70821220622

CAPITULO 23......eeeeeeeereeeseeeeeeeesesssssssasasasessssssssassssasasasasassssssssesasssasasasasassssssssesssssas 250

QUIMICA FORENSE: DESMISTIFICANDO AS ANALISES CRIMINALISTICAS
CINEMATOGRAFICAS

Anna Maria Deobald

Maisa Silveira

Aline Machado Zancanaro

DOI 10.22533/at.ed.70821220623



(07 =11 1 1] W0 X7 VT 263

REACOES DE DESSULFUR,IZA(;AO OXIDATIVA DO DIBENZOTIOFENO CATALISADA
POR COMPLEXOS DE VANADIO, NIOBIO E MOLIBDENIO

Carlos Taryk Bessa da Silva

Juliana Moreira Barreto

Paula Marcelly Alves Machado

Elizabeth Roditi Lachter

DOI 10.22533/at.ed.70821220624

(07 =11 1 1] N0 Y- JN T 274

SIMULACOES DE DOCKING E DINAMICA MOLECULAR NA BUSCA DE FARMACOS
MODULADORES DO SISTEMA NEUROINFLAMATORIO EM INFECCOES PELO SARS-
Cov-2

Micael Davi Lima de Oliveira

Kelson Mota Teixeira de Oliveira

Jonathas Nunes da Silva

DOI 10.22533/at.ed.70821220625

(07 =11 1 1] I o Y- U 296

SINTESE E CARACTERIZACAO DE COMPLEXOS DE PALADIO(I) COM LIGANTE
FOSFINICO

Thais Castro Silva
Alessandra Stevanato
Adriana Pereira Duarte
Claudio Rodrigo Nogueira
Janksyn Bertozzi

Valéria da Silva Cavania
Cristiana da Silva

DOI 10.22533/at.ed.70821220626

CAPITULO 27.ceeeeeeeeeeeeresesesseseseessssnsassssssssessnsnsassssasssssensnsasasssssssnsssnsasassssssssnsns 309

SINTESE E CARACTERIZAGAO de Fe,0,/SiO, E SUA APLICAGCAO NA MODIFICAGAO
DE ELETRODO IMPRESSO DE CARBONO

Vanessa Cezar Ribas

Jacqueline Arguello da Silva

Thagor Moreira Klein

Larissa Leffa Fernandes

Viadimir Lavayen

DOI 10.22533/at.ed.70821220627

CAPITULO 28......eeeeeereeeeeeeeeeseeesssssssasasessssssssasassssasasasasessssssesssasssasasasasasssssnssesesssas 320

TUNGSTATO DE MAGNESIO (MgWO,): UMA REVISAO SOBRE OS METODOS DE
SINTESE

Vitéria Eduardo Mendes Vieira
Luis Fernando Guimaraes Noleto
Francisco Henrique Pereira Lopes
Marta Silva de Oliveira

Ester Pamponet Ribeiro




Keyla Raquel Batista da Silva Costa
Maria Karina da Silva

Caroline Maria Vasconcelos Paz Ramos
Maria Joseita dos Santos Costa
Amanda Carolina Soares Juca

Yascara Lopes de Oliveira

Laécio Santos Cavalcante

DOI 10.22533/at.ed.70821220628
SOBRE A ORGANIZADORA.........ccirmrrnssnssesss s ssms s s ssasssms s ssssmsssmsssnsans 334

INDICE REMISSIVO.....neceeeeeeeeeeeeseseseeeeeesmssasasasssssensmsnsasasasssesessmsmsassasasssesessmsasanas 335




NANOTUBOS DE TITANATO DE SODIO (Na,
Ti,0,) OBTENCAO E CARACTERIZACAO

X 377

Data de aceite: 01/06/2021

Isabela Marcondelli lani

LIEC-Instituto de Quimica, Universidade do
Estado de Sao Paulo-UNESP
Araraquara — SP

Rafael Aparecido Ciola Amoresi

Faculdade de Engenharia de Guaratingueta-
UNESP
Guaratingueta — SP

Alexandre Zirpoli Simoées

Faculdade de Engenharia de Guaratingueta-
UNESP
Guaratingueta — SP

Glenda Biasotto

LIEC-Instituto de Quimica, Universidade do
Estado de Sédo Paulo-UNESP
Araraquara — SP

Maria Aparecida Zaghete

LIEC-Instituto de Quimica, Universidade do
Estado de Sédo Paulo-UNESP
Araraquara — SP

Elson Longo

CDMF-Departamento de Quimica —
Universidade Federal de Sao Carlos — UFSCAr
— Sé&o Carlos — SP

Leinig Antonio Perazolli

LIEC-Instituto de Quimica, Universidade do
Estado de Sao Paulo-UNESP
Araraquara — SP

A Geragéo de Novos Conhecimentos na Quimica 2

CAPITULO 19
H,

ESTRUTURAL

RESUMO: Nanotubos de titanatos de sbdio
vém sendo estudados como importantes
alternativas para aplicagbes ambientais, como as
fotocataliticas. Isso se deve principalmente aos
fendmenos relacionados a estrutura eletronica,
mecanismos de transporte de cargas e estados
de defeito de superficie. Os quais podem ser
relacionados a sua complexa estequiometria
(NaH, TiO, 0 = x = 2). Neste trabalho,
demonstramos com mais detalhes os fatores
estruturais e eletrénicos desses titanatos, bem
como a caracterizagdo de trés materiais em
relagcdo a variagdo composicional entre H* e Na*.
Foram encontrados nanotubos de titanato de
sodio (Na,Ti,O,,) e hidrogenotitanato (H,Ti,O,.
H,0), de acordo com a acidez do tratamento pos
sintese hidrotermal assistida por micro ondas
e com o tratamento térmico ao qual uma das
amostras foi submetida.

PALAVRAS - CHAVE: Titanato de sddio,
Sintese Hidrotermal Assistida por Micro-ondas,
Nanotubos.

SODIUM TITANATE (NaH, Ti.O.)
NANOTUBES OBTATION AND
STRUCTURAL CHARACTERIZATION

ABSTRACT: Sodium titanate nanotubes have
been studied as important alternatives for
environmental applications as the photocatalytic.
This is mainly due to the phenomena related to the
electronic structure, charge transport mechanisms
and surface defect states. Which can be related
to its complex stoichiometry (Na H, Ti,O,, 0 = x
= 2). In this work, we show with more detail the
structural and electronic factors that titanates,

as well as the characterization of three materials
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in relation to the compositional variation between H* and Na*. Sodium titanate nanotubes
(Na,Ti,O,,) and hydrogen titanate (H,Ti,O,.H,0) were found, according to the acidity of the

2 511 2 275
treatment after microwave-assisted hydrothermal synthesis and the thermal treatment to

which one of the samples was subjected.
KEYWORDS: Sodium Titanate, Microwave-Assisted Hydrothermal Synthesis, Nanotubes.

11 INTRODUGAO

Oxidos semicondutores nanométricos apresentam propriedades versateis, o que
permite aplicacbes ao meio ambiente, tal como, por exemplo, utilizando-os em aplicacbes
fotocataliticas. Nesse tipo de aplicacao € possivel degradar varios poluentes organicos (Lin
et al., 2020). Essa possibilidade esta relacionada a estrutura eletrbnica, mecanismos de
transporte dos portadores de carga, estados de defeito e caracteristicas optoeletronicas
dos semicondutores, e assim permitem multiplas propriedades aos materiais do tipo
semicondutor (Amoresi et al, 2019).

Verifica-se que o mecanismo fotocatalitico ocorre por uma “ativagdo” do semicondutor
por fétons (hv) da radiacéo eletromagnética, geralmente compreendido na regido entre o
ultravioleta (100 nm —400 nm) e o visivel (420 nm —700 nm). Essa ativagéo do semicondutor
ocorre quando a energia incidente dos fotons sobre o semicondutor for igual ou maior que
a energia da banda proibida do semicondutor, conhecido na lingua inglesa como bandgap.
Por exemplo, um notavel semicondutor utilizado em fotocatélise é o dioxido de titanio, TiO,,
e esse material, dependendo da sintese, apresenta energia de bandgap de 3,2 eV. Assim
faz-se necessario uma energia da radiacéo eletromagnética, /', de no minimo esse valor
para ativa-lo, isto €, uma radiagdo no comprimento de onda, A, de 388 nm (esse valor
vem da relacdo de Planck-Einstein que temos //.A =1240 logo: 1240/3,2 = 388 nm). ApOs
o semicondutor ser ativado um elétron salta da banda de valéncia, BV, para a banda de
conducgao, BC, do semicondutor gerando um par elétron/buraco abreviado como: par e/h*.

A geracdo do par e/h* e a permanéncia por tempo habil desse par separados
na superficie do semicondutor sdo parémetros fundamentais para a eficiéncia do
fotocatalisador. Esse tempo habil € o tempo necessario para que o elétron fotogerado,
e o proprio h* formado, possam oxidar a dgua gerando espécies reativas de oxigénio
(OH*, OHe, O,"). Tais espécies atuam na degradagéo dos micropoluentes presentes no
meio aquatico. Discute-se que o comportamento fotocatalitico por ser uma propriedade
de superficie (isto é, todo o processo ocorre principalmente na interface entre a superficie
da particula e o meio aquatico) implicaria que quanto maior for a area de superficie do
material (particulas menores e porosas) maior sera sua eficiéncia. No entanto, recentes
investigacOes sobre as facetas das particulas dos semicondutores tém demonstrado que a
atividade fotocatalitica ndo é somente dependente das propriedades de area superficial do
catalisador, mas também da correlacao da superficie do cristal externamente exposta, isto

€, do arranjo e construgéo da superficie atdbmica. Em suma, isso implica uma mudancga na

A Geragéo de Novos Conhecimentos na Quimica 2 Capitulo 19 m



forma da particula (na sua morfologia), e essa mudanca tem direta relacdo com o método
de sintese empregado (Lv et al., 2020).

lani et al. (2021) demonstraram exemplos dessa relagdo com nanoestruturas
unidimensionais que apresentam alto desempenho fotocatalitico, devido a diferentes
caracteristicas como: maior exposicao de planos cristalinos com menor energia de bandgap;
ativacdo do semicondutor sob luz visivel; vacancias de oxigénio com tipos de defeitos
especificos; e menor recombinagao de cargas (e/h*). Tais caracteristicas contribuem para
um maior tempo de vida dos sitios ativos na fotoatividade do material e consequentemente
aumentam a fotodegradacdo. Demonstra-se na literatura que os materiais de didxido de
titanio (TiO,) ou titanatos (Na H, Ti.O., 0 = x = 2), como obtidos nesse trabalho apresentam
diferentes valores de energia de bandgap (Coleto et al, 2018 e lani et al., 2021). A variagéo
no valor dessa energia deve-se a fatores como: a composi¢do, o grau de cristalinidade,
o tamanho, a forma e os defeitos presentes na particula. Um exemplo de material que
apresenta morfologia similar (nanotubos) e que por alteracdo de sua composi¢ao resultou
em alteragdo da energia de bandgap s&o os titanatos supracitados (Na H, Ti.O,, 0 = x

= 2). Conforme se verifica na Tabela 1 os materiais sintetizados, chamados por NT-H,O
Ti,O) e é

e NT-HCI, apresentaram a coexisténcia de duas composi¢bes (Na,Ti,O, e H,Ti,O,

observado que ao reduzir em aproximadamente 20% a concentragdo de Na,Ti,O, no
material da amostra NT-HCI comparado & amostra NT-H,0, e consequente aumento da
fase de H,Ti,O

NT-HCI) (lani et al., 2021). A alteracdo da composicdo nas amostras com consequente

proporcionou a reducado em ~ 0,50 eV a energia de bandgap (amostra

3T7

implicacbes da alteracdo do valor da energia de bandgap deve-se a metodologia de sintese

empregada entre as diferentes amostras. As estruturas cristalinas dessas duas fases sé@o

ilustradas nas Figuras 2a e 2b para as fases Na,Ti,O,, e H,Ti,O,,, respectivamente.
Amostra Concentragao Concentragcdao Morfologia Energia de
relativa da fase  relativa da fase bandgap (eV)
Na:TisO7 H2TisO7
NT-H20 71% 29% Nanotubos 3,38
NT-HCI 49% 51% Nanotubos 2,93

Tabela 1. Composic¢ao, morfologia, e energia de bandgap de amostras de titanatos (lani et al.,
2021).
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Figura 1. Estruturas dos titatanos a) Na,Ti,O,, e b) H,Ti,O,.. As esferas de cor amarela, azul e

6138 613"
vermelha representam os atomos de Na, Ti, e O, respectivamente.

Um dos métodos utilizados para a sintese de nanoestruturas unidimensionais,
tais como os nanotubos, é o método chamado Hidrotermal Assistido por Micro-ondas
(HAM), que apresenta vantagens por utilizar temperaturas relativamente baixa, controle
de presséo e curto tempo de reacdo (geralmente entre 1 min a 180 min) (Manfroi et al.,
2014), melhorando assim a relacdo custo-efetividade do processamento e permitindo
estudar a cinética de crescimento da particula. Neste método de sintese, sdo varios os
parametros que podem influenciar no crescimento, organizagéo e forma (morfologia) das
nanoparticulas, como:

+  Solvente;

©pH;

+  Concentragéo;

»  Temperatura;

. Pressao;

+  Tempo de reacéo;

«  Possivel uso de reagentes direcionadores de crescimento.

Conforme a ilustragcdo da Figura 2, sdo observadas as diferentes etapas do
procedimento de sintese HAM. Baseando-se nessas etapas, a seguir sera descrito a
projecéo de uma sintese com alguns parametros fixos e outros variaveis entre uma sintese
e outra. Sobre os parametros fixos teremos: o solvente, usando meio aquoso; o pH, com
valor qualquer em meio basico brando; a concentracdo dos reagentes; e o tempo de
sintese, por exemplo 1 min. Dos parametros a serem variados, entre as sinteses, séo a
pressao e a temperatura. Poder-se-ia perguntar como se varia tais parametros? A fim de
alterar a temperatura da sintese, basta realizar a programagéo do equipamento (Figura
2: Etapa 3). Para alterar a pressao do sistema, altera-se a quantidade de suspensao
dentro do recipiente que o contém (Figura 2: Etapa 2). A mudancga de temperatura (ou de
pressdo) na obtengdo das diferentes amostras configura uma variagéo da energia interna,
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AU, do sistema. No entanto, conforme a temperatura, T, de sintese (ou mesmo o volume
de suspensao) for diferente, resultar4 em alteracdo da proporcao de fase vapor formada
dentro do recipiente. Logo para cada sintese, com as variagoes termodinamicas existentes
da T, p e AU, estara diretamente associado aos processos de nucleagéo, crescimento e
transformacéo de fase da energia livre, AG, do sistema:

AG = AH —T.AS

Portanto, de formamuitoresumidatem-se que acristalizagéo da particulaseraformada
através de fases metaestaveis até alcancar a fase mais estavel termodinamicamente (AG
durante a sintese). Como séo empregados T e p distintos, no exemplo citado anteriormente,
se obtém entdo cristalinidades distintas com possibilidade de crescimento de diferentes
morfologias ja que as diferencas de energia de superficies das faces séo influenciadas
pelo ambiente do sistema (Colfen e Mann, 2003). A fim de melhor explorar esse intrigante
tema deve-se ler sobre a regra de Ostwald (Sanders et al., 2007), que se relaciona sobre a
estabilidade das fases metaestaveis até se alcancgar a espécie mais estavel.

Etapa 1 Etapa 2 Etapa 3
Temper_:ftura
Volur_r]e (\"] (T) variavel
TiO; (solico) variavel
(anatase) /

Agitagdo da Forno de
sus?ensio [ micro-ondas
800 W, 52 ps;,

1h
1 min
Tubo de teflon
(AV, AT)
@ Cubos (3D)
Lavagem com
agua deionizada
Folhas (2D)
Secagem a
70°Ci12h Tubos ou
- bastoes (1D)

Pés cristalinos

Figura 2. Esquema ilustrativo do método hidrotérmico assistido por micro-ondas usado para a
sintese de nanoparticulas com diversas morfologias exemplificadas.

Para a obtencdo, por exemplo, da morfologia de nanotubos de titanato, os

parametros de sintese com o estudo das variaveis de temperatura, pressdo e tempo de
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sintese encontram-se bem definidas na literatura (Manfroi et al., 2014 e Andrés et al., 2015).
Suetake et al. (2008) e Hu et al. (2009) observaram alteragcdes estruturais e morfoldgicas nos
materiais sintetizados ao submeté-los a tratamentos térmicos em diferentes temperaturas.
Além disso, estudos mostram que a acidez do meio influencia diretamente na composicéo
do titanato. Sandoval et al., (2017) demonstraram que quanto menor o pH, menor sera a
concentracéo de Na* no reticulo cristalino do titanato, devido a um processo de substituicdo
do Na* por H*. Portanto, observa-se que ao passo que a obtencdo da morfologia € bem
definida na literatura, a composicéo é sensivel a metodologia utilizada. Dessa forma, a seguir
sera descrito procedimentos de obtencé@o de nanotubos em trés distintas composicoes: i)
Na,Ti O, /H,Ti,0..H,O (chamada por N/H), ii) Na,Ti.O,, (N), e iii) H,Ti,O..H,0 (H).

21 PREPARAGCAO DOS MATERIAIS

2.1 Sintese Hidrotermal Assistida por Micro-ondas

O procedimento seguiu as etapas de formagdo de uma suspensédo com TiO,
comercial disperso em solucéo aquosa de NaOH 10 M, que foi transferida para um copo de
teflon, e submetida ao tratamento hidrotermal assistido por micro-ondas em digestor micro-

ondas. A temperatura de sintese foi fixada em 180°C e o tempo de 1 hora.

2.2 Tratamento Pos-Sintese

As particulas obtidas foram divididas em 3 grupos que sofreram diferentes
processos de lavagem e tratamento térmico, e encontram-se nomeadas de acordo com
tais parametros na Tabela 2. As lavagens foram feitas visando obter diferentes valores de
pH durante a lavagem, o que resulta em diferentes composi¢cdes de Na e H nas amostras,
como segue: lavagem com agua destilada (até pH = 7), e lavagem com solucéo de HCI 10
M (até pH = 1). Os procedimentos tiveram agitagéo durante 1h. Em um dos procedimentos
também se avaliou o tratamento térmico de 450°C/2h, rampa de aquecimento de 5°C/min.

Procedimento Amostra
pH 7 sem tratamento térmico posterior N/H
pH 7 com tratamento térmico posterior N
pH 1 sem tratamento térmico posterior H

Tabela 2. Amostras obtidas pelos diferentes procedimentos de sintese.
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31 RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Morfologia e Estrutura

A morfologia das nanoparticulas, analisadas por MEV-FEG, estéo ilustradas nas
Figuras 3a,b,c, onde encontram-se as imagens das amostras NH, N e H, respectivamente.
Observa-se para todas as amostras morfologias em forma de bastdes. Nao sdo encontradas
grandes variagoes de forma ou tamanho das particulas conforme é variada a temperatura
de tratamento térmico, amostra N/H comparado a amostra N.

No entanto, a amostra H apresenta diferengas na superficie e no tamanho das
particulas com relacéo as amostras N/H e N, as quais foram obtidas em lavagens de pH 7.
Através do histograma de distribuicdo de tamanho inseridos nas Figuras 1(c). A amostra H
apresenta a forma de tubos lisos com didmetro aproximado de 15 nm e com 109,65 nm e
129,86 nm de comprimentos aproximados.

109,65 + 1420 nm

Figura 3 Imagens de MEV-FEG das amostras a) N/H, b) N e ¢) H com insergcéo de histograma
de distribuicdo de tamanho das particulas.

Os difratogramas de raios X das amostras se encontram na Figura 4 e demonstram
perfis cristalograficos com picos alargados que podem ser atribuidos a fase cristalina de

pentatitanato de sédio Na,Ti,O,, (N) e a fase ortorrémbica de bititanato de didrogénio

1"
hidratado, H,Ti,O,.H,0 (H). O perfil de picos alargados esta relacionado com o tamanho
nanométrico dos tubos, corroborando com os resultados de microscopia.

Em N encontra-se picos correspondentes a fase Na,Ti,O,, em 28,3° e 48,1°. Em
H séo encontrados picos referentes a fase H,Ti,0,.H,O em 9,8° 24,1° e 49,1°, que
correspondem respectivamente aos planos (200), (310) e (220) desse material. Ja em N/H

€ possivel observar a existéncia dos picos de ambas as fases, descritos anteriormente.
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Figura 4. Difratogramas de raios X obtidos para as amostras N/H, N e H.

A partir das informacbes obtidas pelos difratogramas descritos, a formagéo das
fases N e H indica que os parametros da sintese, duragéo de 1 hora e temperatura a 180°C,
provocaram a insergéo de ions Na* provenientes da solugdo de NaOH utilizada no método
de sintese, bem como de ions H* provenientes da agua utilizada na lavagem na rede do
TiO, de fase anatase utilizado como precursor, que por sua vez ocasionaram a formagéo
de duas fases cristalinas de titanatos diferentes no mesmo material (N/H). Além disso,
os ions H* inseridos na rede dos nanotubos no processo de lavagem foram removidos
pelo tratamento térmico em 450°C durante 2h, e somente os ions Na* permaneceram na
estrutura do titanato, de acordo com a Equagéo 1. E possivel inferir também que houve a
remocao possivelmente completa dos ions Na* da estrutura do material através do processo
de lavagem acida a pH = 1, como demonstrado na Equacgéao 2.

A450°C
NaxHZ,xTiy02y+1. Hzo — NaszSOu + tzo Eq. 1
NayH,_,Tiy,05y41.Ho0 + XxH* = H,Ti,05. H,0 + xNa* Eq.2

Os espectros de espalhamento Raman obtidos para as amostras apresentam
bandas largas e caracteristicas de modos vibracionais de titanatos, listadas. O espectro de
N/H (Figura 4a) possui bandas que representam vibracdes das interacdes envolvendo Na*,
como em 165 cm™ e 191 cm™ que séo atribuidos a modos de flexdo de grupos terminais
do tipo Ti-O" que tem como contra ion o Na* (Hipdlito et al., 2015); e como em 663 cm"'
e 907 cm™, que sdo atribuidas a vibragdo nas regides entre camadas das paredes dos
nanotubos (Gajovic et al., 2009). Os modos vibracionais referentes as ligacdes entre o
Ti e o O se encontram representados pelas bandas em 277 cm™ e 446 cm™, que séo
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atribuidas a vibracéao da ligacéo Ti—O (Gajovic et al., 2009) e ao modo de flexao de Ti—O-Ti
envolvendo ions Ti* hexacoordenados e ions O,- tricoordenados nas camadas do titanato
(Razali et al., 2012). J4 a banda em 706 cm™' esta relacionada com vibrag¢des de Ti-O—-H
(Zhu e Strada, 2007).

No espectro da amostra N (Figura 5b) sdo encontradas menos bandas, seis,
comparado a amostra N/H. Indicando que possivelmente sua estrutura é mais simétrica.
Dessas bandas quatro sao referentes a ligacdes com Na* (121, 192, 666 e 911 cm™) e
duas séo referentes a ligagoes Ti-O e Ti — O — Ti (286 e 446 cm™, respectivamente). O
modo referente a vibragéo de Ti-O-H foi suprimido, o que pode ser devido ao tratamento
térmico ao qual o material foi submetido, que removeu os ions H* da estrutura, como
também observado dos resultados de DRX (Figura 4). Ja no espectro de H (Figura 5c)
sdo encontradas 5 bandas, das quais em 186 cm™ e 450 cm™ sdo atribuidas a flexdes e
estiramentos de Ti— O — Ti (Gajovic et al., 2009), em 278 e 841 cm™ s&o atribuidas a flexbes
e estiramento de ligagbes Ti — O (Kim et al., 1997), e em 666 cm™ ¢ atribuida por Razali et
al. (2012) as vibragdes de Ti— O — H.

T-OTia  __-Ti0 Lok,

/ 2 Ti-OH
| 278 50 i-0- ;e
o X
186 (3 3

284  Ti-O-Ti 'b) N
Ti-O-Nag \ £ ;
4 \ 446 Ti-O-Na

Intensidade (u. a.)
-z
a ©

1 i 1 i 1 L 1 L
; 'a) N/H
Ti-O-Ti  Ti-O-Na
IR fTi-o-R\
446 ; 1

663 , 706

907

1 i 1 L 1 L 1 i
200 400 600 800 100
Deslocamento Raman (cm’')

Figura 5. Espectros de Espalhamento Raman das amostras a) N/H, b) N e ¢) H.
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A partir das atribuicdes propostas para os espectros observados, € possivel tirar
algumas conclusodes a respeito do processo de formagéo dos titanatos estudados. Quando
o material de partida & tratado com NaOH nas condi¢des estabelecidas, algumas das
ligacbes Ti — O — Ti sdo quebradas e ligagcdes Ti — O — Na e Ti — OH sdo formadas. Quando
0s nanotubos formados sa@o lavados com agua destilada e solucao acida de HCI, estas
ligacbes formadas reagem com a agua e com o acido para formar novas ligagbes que,
quando submetidas a certas temperaturas, formam novas ligagdes do tipo Ti — O —Ti. Neste
ponto, a fase anatase do TiO,comeca a se formar.

Logo ap6s o tratamento hidrotermal em pH = 14, quando os nanotubos séo retirados
do micro-ondas sua superficie esta repleta de interagdes do tipo Na*-O-Ti, o que causa a
formacdo de uma estrutura em que as cargas permanecem o mais longe possivel entre
si devido a repulsa eletrostatica nessa regido do material. Quando o material é lavado
com agua destilada, as espécies carregadas séo eliminadas da superficie gradualmente,
e quando o material é lavado com a solucdo 4cida de HCI essas espécies séo eliminadas

imediatamente, o que altera a repulsao eletrostatica e estrutura da superficie.

3.2 Caracteristicas Optica e eletrénica

Os espectros de refletancia difusa no UV-Vis obtidos para as amostras encontram-
se na Figura 6a. E possivel perceber que o espectro de N/H apresenta dois pontos de
inflexdo, “ombros”, assinaladas por setas em suas curvas na figura. Esse comportamento
indica transicoes intermediarias entre a banda de valéncia e a banda de conducdo de
fases cristalinas distintas na estrutura. Os espectros das outras amostras, caracterizadas
anteriormente como puras, ndo possuem essa caracteristica.

Através de seus espectros de reflectancia difusa é possivel calcular a energia de
bandgap (Eg) das amostras, ou seja, a energia que absorvida na forma de fétons que excita
os elétrons (e’) do material para a banda de condugédo (BC), deixando um buraco (h*)
na banda de valéncia (BV). O célculo é realizado considerando a funcéo de remissao de
Kubelka-Munk (Equacgao 3), que é proporcional ao coeficiente de absorcéo a do material,
descrito na Equacgéao 4.

(1-R?)
(ahv)? = K(hv — E,) Eq.4
g=" Eq.5
=3 q.

Nas equagdes descritas acima F(R) é a funcdo de Kubelka-munk, R é o valor de

reflectancia, E é a energia de bandgap em eV, h é a constante de Plank (4,136.10-15 eV.s),

A Geragéo de Novos Conhecimentos na Quimica 2 Capitulo 19 m



U € a velocidade (2,998.108 m.s-1) do foton incidido e o expoente r pode ter valores Y-
e 2 representando a transicdo indireta e direta respectivamente. Assumindo a transicéo
indireta, fica evidente que ao plotar (ahv)'”? em fungdo de hv é possivel calcular E, por
extrapolagdo da regido linear para (ahv)? = 0.

4,0 b)
3,54
3,04 N/H: E9 =3,47 eV
< « 257 E =3,02eV
g = 20] ¢
2 Z “UIN:E _=332eV
< X 151 ¢
2 = H:E =3,29eV
& 1,04 ¢
051 —N/H
—N
0,0 —H
250 300 350 400 450 500 2,0 25 3.0 35 40 45 5,0
Comprimento de onda (nm) hv (eV)

Figura 6. Espectros de refletancia difusa no UV-Vis de N/H, N e H e b) espectros eletronicos de
N/H, N e H.

Os espectros eletrénicos calculados e os valores de bandgap encontrados estdo
registrados na Figura 6b. Para a amostra N/H, o primeiro valor de bandgap calculado, é
igual a 3,47 eV, correspondente ao comprimento de onda igual a 357 nm, e o segundo valor
obtido é de 3,02 eV, correspondente ao comprimento de onda de 411 nm, que se encontra
na regiao visivel do espectro eletromagnético, mais especificamente na regido da luz
violeta. Os espectros das amostras N e H apresentam apenas uma regido de inflexdo em
suas curvas, indicando a identificagéo de apenas um valor de bandgap para tais. Os valores
de bandgap encontrados para tais amostras sé&o 3,32 eV e 3,29 eV, que correspondem aos
comprimentos de onda 373 nm, 377 nm, respectivamente, todos localizados na regidao UV
do espectro eletromagnético.

Nota-se que os valores encontrados sdo maiores do que a energia de bandgapdo TiO,
anatase, utilizado como precursor da sintese, que é de 3,2 eV. Esse efeito &€ consequéncia
da insergéo dos ions Na* na estrutura do TiO, no processo de formagé&o dos titanatos (lani
et al., 2021), que promove mudangas na composicao quimica e 0 consequente rearranjo
da estrutura, e também formam possiveis defeitos estruturais (Sharma e Nihal, 2020). Tais
mudancgas na composicao e no arranjo estrutural podem causar mecanicamente tensdes
internas na particula e eletronicamente mudanca na estrutura de bandas. Tais novos
arranjos — mecanico e eletrénico — resultam na diferenca de sobreposicao dos orbitais,
influenciando assim na semicondutividade, isto é, na possivel diminuicao do gap energético
(Alkathy et al., 2021).

Comparando as informagdes obtidas das caracterizagbes discutidas com o trabalho
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de lani et al. (2021), é possivel fazer uma previsdao de quais dos materiais mostrados no
capitulo resultariam em melhores aplicagdes fotocataliticas. No trabalho de lani, que também
estudou nanotubos de titanatos, o material com maior concentragéo relativa de sodio na
estrutura (NT-H,O) obteve melhor eficiéncia fotocatalitica sob irradiagéo de luz visivel. Ja
o0 material com menor concentragéo relativa de sodio na estrutura (NT-HCI) apresentou
melhor eficiéncia fotocatalitica sob irradia¢do de luz UV, Dessa forma, foi demonstrado que
a presenca de sodio na estrutura dos titanatos favorece a agao fotocatalitica do material sob
luz visivel e desfavorece sua agéo sob luz UV. Portanto, dentre os materiais apresentados
neste trabalho, a amostra N possivelmente obteria melhores resultados fotocataliticos sob
radiacdo visivel comparado a amostra H, que por sua ve obteria melhores resultados sob
radiacéo UV.

41 CONCLUSAO

Analisando os resultados obtidos pelas diferengcas na metodologia de sintese
empregada, observa-se como os parametros de pH de lavagem das particulas e o
tratamento térmico influenciam na composi¢éo dos nanotubos sintetizados a partir de TiO,
anatase, sem alterar suas morfologias. Conclui-se que a lavagem é&cida retira os ions Na*
da estrutura cristalina dos nanotubos, que havia sido inserido pela presenca de NaOH em
alta concentragéo durante a sintese HAM. Resultando em fase pura de hidrogenotitanato
(amostra H). Além disso, o tratamento térmico em temperatura igual a 450°C durante 2h
promove a eliminagdo dos ions H* proveniente das lavagens, formando uma fase pura de
titanato de sodio (amostra N).
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