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Atualmente, industrias estdo investindo e buscando por procedimentos e métodos eficientes
que trabalhem com uma Quimica Verde, desde a obtencdo de matéria prima e reagentes, até o
descarte de residuos. Isto inclui a producdo do acido adipico, um monémero utilizado para
producdo do nylon-6,6. A fim de obter esses acidos, utilizam-se trés componentes: 1,2-
Epoxiciclohexano, 2-Ciclohexen-1-ona e 2-Ciclohexen-1-0. Estes podem ser adquiridos a partir
da oxidacgdo do Ciclohexeno.

O presente trabalho demonstra a eficiéncia do catalisador de cobre(ll) com ligante 2,2’-
bipiridina (bpy) para obtencdo dos compostos a partir da oxidacdo do ciclohexeno, com a
utilizacdo de perdxido de hidrogénio como oxidante, acetonitrila como solvente, em temperaturas
de 20° C e 50°C a pressao atmosfeérica.

O estudo ainda fez uso de um planejamento multivariado determinado Box-Behnken, o qual
proporcionou 13 diferentes amostras, sendo que uma delas fez-se em triplicatas devido a
reprodutibilidade dos resultados obtidos, gerando um total de 15 amostras. Para isso, alterou-se
trés variaveis em trés niveis, estas sendo a quantidade de catalisador, a quantidade de perdxido
utilizado e o intervalo de tempo.

A partir de analises cromatograficas, percebeu-se que ndo havia uma conversao consideravel
dos produtos a 20°C, portanto partiu-se para analises em 50°C, estas gerando resultados
quantificaveis, que corroboraram com a Figura 1, a qual representa apenas as superficies de
reposta para o 2-Ciclohexen-1-ol, mas foi obter para todos os produtos.

Figura 1. Superficies de Resposta obtidas pelo planejamento Box-Behnken para conversao do
Ciclohexeno ao 2-Ciclohexen-1-ol em fun¢é@o da concentracdo do catalisador, concentragdo do perdxido
de hidrogénio e do intervalo de tempo da reacao.
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Estas superficies possibilitaram compreender o comportamento da reacdo, pois a partir delas
obteve-se pontos tedricos de maxima conversao para cada um dos produtos, 0s quais variam em
quantidade de catalisador e perdxido, e o intervalo de tempo utilizado. Com isso, realizou-se uma
série de analises sobre estes pontos a fim de confirmar se o catalisador era de fato eficiente ou
nédo para obtengédo destes produtos, comparando com o sal de cobre (perclorato de cobre (Il)), e
sem nenhum catalisador. As porcentagens de conversdes obtidas estdo na tabela 1, logo abaixo:

Semindario de Iniciagdo Cientifica
Universidade do Estado de Santa Catarina

33" SIC UDESC 2023

o

Tabela 1. Porcentagens de conversdes dos produtos alterando o catalisador nas condic¢des 6timas que
maximizem a conversdo dos produtos.

Catalisador H.0O, % de Conversao
Entrada (mOI%) (n/nciclohexeno) Tempo (h) | 1] 11
8,70
a ! -
1 2,5 16 16 (11.8) 455
57,6
b '
2 0,2 18 12 4,96 (65.2) 4,51
3,52
C ]

3 0,2 12 14 2,90 32,70 (4.70)
a1.1 2,5 16 16 - 22,7 6,45
2.1 0,2* 18 12 3.39 44,8 3,55
3.1 0,2* 12 14 - 3,75 0,73
4.2 - 16 16 - 0,38 -
b2.2 - 18 12 1,14 13,3 1,80
€3.2 - 12 14 - 0,310 -

I — 1,2-epoxiclihexano; Il- 2-ciclohexen-1-ona; 11l — 2-ciclohexen-1-ol.

2 Condig&o Otima para maximizagéo de conversdo do 1,2-epoxiciclohexano
b Condicdo Otima para maximizagao de conversio do 2-Ciclohexen-1-ona
¢: Condicao Otima para maximizacdo de conversdo do 2-Ciclohexen-1-ol

*: Perclorato de Cobre como catalisador.

Valores entre parénteses (Teoricos).

Com estes valores obtidos, percebe-se a influéncia do catalisador para producdo dos
compostos, especialmente o 2-ciclohexen-1-ona, o qual atingiu cerca de 57% do valor de
conversdo. Todos os resultados seguiram os esperados pelas superficies de resposta, e foi possivel
analisar como a auséncia deste catalisador afeta consideravelmente a obtencdo destes produtos,
em alguns casos resultando em valores de conversdao préximos de 0%. Ainda, pode-se notar a
importancia do oxidante para formacdo de ambos 0s compostos, pois em todos 0s casos era
necessaria uma grande quantidade de perdxido de hidrogénio.
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