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1. INTRODUGAO

A hidrélise de um éster de &acido carboxilico em meio basico é também
conhecida como reacao de saponificacdo. O papel do alcali na reacao € quebrar a
ligacado do éster para formar o sal do acido graxo e o glicerol. Os ésteres estdo
geralmente presentes na forma de triglicerideos. O acetato de sédio possui uma
grande importancia industrial, sendo usado como estabilizante de cor no processo
de tingimento e fotografia, como aditivo para alimentos na purificagao de glicose e
de carne, no curtimento de couros e como agente desidratante. (CHEM. BOOK,
2017). O estudo de sua reacdo de obtencdo e a modelagem cinética sao
importantes ferramentas para otimizar a conversdo e o uso econdmico e
ambientalmente amigavel das matérias-primas (MUKHTAR et al., 2015).

A reacao de obtencdo do acetato de sédio é dada por:

CH,({CO0)CH, CH, + NaDH — CH,(CCO)Na + CH,CH,OH

No estudo cinético desta reacdo vamos considera-la como uma reagao

elementar bimolecular irreversivel, na qual a equacao da taxa de reagao (—%)
esperada é da forma:
—7, = kC,°C;? (Eq. 1)

A taxa de reacéo é influenciada pela concentragdo dos reagentes (Ca e Cg)
e pela temperatura, onde o termo & é o termo dependente da temperatura na
equacao. Os expoentes a e b da equagao da taxa sao chamados de ordens de
reacdo e dependem do mecanismo. A soma dos coeficientes estequiométricos e
as ordens globais de reagao sao muitas vezes iguais, nas reagdes consideradas
elementares. (LEVENSPIEL).

A dependéncia da constante de taxa (k) das reagbes quimicas com a
temperatura (T, em Kelvin) é fornecida pela equagao de Arrhenius como mostrado

abaixo: -

k = Ae RT (Eq. 2)

Nesta equacgéao, também influenciam no valor de k a energia de ativagao (Ea, em
Joules), o fator pré-exponencial A e R, a constante universal dos gases.

O objetivo desta pesquisa é estimar os parametros da equacao de Arrhenius
e determinar um modelo matematico que determine a influéncia da temperatura
sobre a constante cinética da reacao de saponificagdo do acetato de etila.

2. METODOLOGIA

A reacdo de saponificacao de acetato de etila em presenca de hidréxido de
sodio foi realizada em um reator de vidro com banho termostatizado sob agitagéo
constante, nas temperaturas de 5, 18, 25 e 33°C.

Ao reator foram adicionadas, simultaneamente, 500 mL de solucdo de
hidréxido de sédio 0,1 mol.L-'" e 500 mL de acetato de etila 0,1 mol.L-' —
alimentagdo equimolar, na qual a concentragdo inicial de NaOH é de 0,05 mol.L"
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por efeito da diluicho — com suas temperaturas previamente estabilizadas na
temperatura em estudo para a reacao.

A cada minuto, durante 12 minutos, foram retiradas aliquotas de 5 mL da
solucdo do reator e adicionadas em erlenmeyers contendo a solugcédo de
interrupgéo da reagéo, a qual consiste em 25 mL de H2SO4 0,01 mol.L-' e 3 gotas
de fenoftaleina 1%. O excesso de acido neutraliza todo o NaOH, sendo o acido
restante titulado com NaOH 0,025 mol.L" (titulagcdo de retorno, a qual determina
indiretamente a quantidade de NaOH consumida pela subtragdo da concentragao
inicial), acompanhando-se assim a concentragdo de NaOH ao longo da reagao.

Para uma reagcdo de segunda ordem irreversivel com alimentagao
estequiométrica e estequiometria 1:1, a taxa de reagao é fornecida pela equagéo:

dc,

- —2 = (Eq. 3)

Resolvendo a equacao diferencial, encontramos a relagdo da concentragao
de reagente (C4) pelo tempo(z):

_T-A =

1

— I{t _|_ N
) Con (Eq. 4)

Para modelar como uma reagao de segunda ordem, usamos a Equacéo 4,
criando um grafico do inverso da concentragao (7/ C4) x tempo (¢), a qual deve
possuir comportamento linear. Nesse caso, o coeficiente angular da reta
corresponde a constante da taxa de reacao para uma determinada temperatura.
Assim, foram determinados os valores de k para as temperaturas estudadas.

Para a determinagdo da Energia de Ativacao (Ea) da reagdo — energia
minima que as moléculas reagentes devem possuir para que a reacao possa
ocorrer (FOGLER, 2002) — utilizou-se a equagao de Arrhenius linearizada (Eq. 5),
a qual relaciona a temperatura e a constante k por meio de um grafico In k X 1/T.

nk=—22111na4 (Eq. 5)
n = BT n q

Sendo a constante angular da reta igual ao termo — E,/ R, determinou-se a
energia de ativagado para a reacao de saponificacdo do acetato de etila em meio
alcalino, assim como o valor do fator pré-exponencial (A), permitindo a
modelagem da taxa de reagdo com a temperatura.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A hipétese do comportamento elementar de segunda ordem foi confirmada
pelo ajuste dos dados a equagao 4, conforme Figura 1. Na Tabela 1 observa-se
as regressoes lineares e seu respectivos coeficientes de determinacéo (R?).

Uma vez que para todas as temperaturas estudadas o R? obtido foi proximo
de 1, podemos dizer que o modelo cinético de segunda ordem se ajusta a reagao
de hidrdlise do acetato de etila com NaOH nas condigdes analisadas.

Das regressoes lineares, no formato y = ax + b, obtém-se o valor de k para
cada temperatura como sendo o termo “a@” da equagdo, ou seja: para as
temperaturas de 5, 18, 25 e 33 °C estudadas obteve-se para k os respectivos
valores de 2,278; 5,575; 9,095 e 16,659; na unidade de L.mol-*.min-".

Estes valores, quando aplicados na equacgao de Arrhenius linearizada (Eq. 5)
forneceu o grafico apresentado na Figura 2, tendo como coeficiente linear o valor
de — 5985,7. Calcula-se assim o valor da Ea como sendo 49765,11 J.mol".

Pela regressao linear da Figura 2, observamos que In A = 22,339. Logo, o
termo pré-exponencial A para a reagao estudada possui o valor de 5,0316 x 10°.



R

42 SEMANA y XXVIl CONGRESSO DE
o [ iy C’D C I C INICIACAQ CIENTIFICA

300

Teste para 22 Ordem a Diferentes Temperaturas

- (1/Ccaxt) L
0 T=33°C

200 | A T=25°C |
0 T=18°C 0

150 ‘
® T=5°C

100

50

Figura 1 — Modelagem Como Reacéo de 22 Ordem

Tabela 1 — Dados das Regressdes Lineares da Figura 1

Temp. Regressao Linear R?

33°C | y=16,659 x +20,80 | 0,9581
25°C |y= 9,095x+23,08 | 0,9772
18°C |y= 5575x+23,68 | 0,9899
05°C |y= 2278x+24,61 | 0,9227

Energia de Ativacao

2,5

15

05 y=-5985,7x+ 22,339

R?=0,9948
0
0,00320 0,00325 0,00330 0,00335 0,00340 0,00345 0,00350 0,00355 0,00360 0,00365

Figura 2 — Estimativa da Energia de Ativacao e Fator Pré-exponencial
4. CONCLUSOES

Concluimos que a modelagem da reagao entre o hidroxido de sodio e o
acetato de etila, para as concentracbes utilizadas e nas condigdes
estequiométricas de alimentacdo, podem ser modeladas como uma reacgio
elementar de segunda ordem com um 6timo nivel de precisdo e reprodutibilidade,
bem como a determinacéo dos parametros de Arrhenius, permitindo a predicdo da
taxa de reacao para quaisquer temperaturas de operacao.
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