V Semana de Ciéncia & Tecnologia da UNESC 2014

Engenharia Quimica

133



V Semana de Ciéncia & Tecnologia da UNESC 2014

Oral - Pesquisa
Engenharias - Engenharia Quimica

1.17.106

ESTUDO DA PRODUCAO DE HIDROGENIO A PARTIR DA DRENAG EM ACIDA DE
MINA DE CARVAO

SALA, M. V. B., PETERSON, M.

maria.virginiasala@gmail.com, mpe@unesc.net

Instituicdo: UNESC - UNIVERSIDADE DO EXTREMO SUL CATARINENSE

Laboratério / Grupo de Pesquisa: Laboratério de Reat

Palavras-chave: Drenagem Acida, Pirita, Hidrogénio.

Introducéao |

A pirita em contato com o oxigénio do ar e a agua
inicia uma sequéncia de reacdes que levam a
geracao de drenagem acida de mina (DAM).
Nesse processo sdo produzidos céations H+ e
algumas substancias precipitadas como o
hidréxido férrico e ferroso.

A geracdo de DAM acarretava, em épocas
passadas, um grande impacto ambiental negativo
nos mananciais aquiferos da regido carbonifera
catarinense, pois o carvdo era beneficiado e a
DAM seguia seu curso normal sem nenhum tipo
de tratamento. Esse impacto, resultado de
décadas de produgcdo de carvdo, ainda €
observado na atualidade.

Dentro do contexto de recuperacdo de areas
degradadas com a mineracdo do carvdo e a
significativa geracdo de drenagem &cida de mina,
apresenta-se um projeto para a utilizacdo da DAM
na producdo e armazenamento de hidrogénio
como alternativa para evitar a contaminacéo de
mananciais aquiferos.

Metodologia \

A pirita empregada neste trabalho foi doacao de
uma mineradora da regido sul de Santa Catarina.
Para realizacdo dos ensaios de lixiviac&o, britou-
se 0 material até se atingir uma granulometria de
2 —-6mm.

A obtencdo da drenagem acida se deu pela
lixiviacdo da pirita: o0 material foi imerso em agua
e 0 sistema, aquecido a 120°C, foi agitado em
agitador magnético durante 20min. Na sequéncia,
filtrou-se a mistura, tendo como resultado a
drenagem acida (filtrado) e também uma pirita
com pureza mais elevada (material retido no
filtro). Secou-se o soélido em estufa a 100°C e
suas fases cristalinas foram determinadas através
de um difratdbmetro de raios-X (marca BRUKER,
modelo D8 Advance).

Para auxiliar na acidificagdo da drenagem,
colocou-se o filtrado durante dois dias em ar
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comprimido. Efetuaram-se, no Laboratério de
Aguas do i.PARQUE, ensaios para medidas de
pH, ferro total, Fe2+ e Fe3+. Para determinar o
potencial necessario das pilhas a serem utilizadas
no esquema eletrolitico, foi usado o potenciostato
(marca Microquimica. modelo MQPG - 01),
dispositivo eletrénico que controla a diferenca de
potencial elétrico entre o eletrodo de trabalho e o
eletrodo de referéncia presentes em uma célula
eletroquimica.

Um esquema eletrolitico foi montado com ajuda
de pilhas em serie e fios de cobre e zinco, para
liberar H+ presente na drenagem acida.

Resultados e Discussao |

A drenagem utilizada neste estudo apresentou
qualidade satisfatoria, mesmo sem nenhum
tratamento adjacente.

Os valores de pH foram de 2,3, demonstrando
gue a drenagem é realmente muito acida. Para o
ferro total encontrou-se 5,6 g.L-1.

Segundo a literatura, o cobre e zinco tém
potenciais de eletrodo de +0.34V e -0.76V,
respectivamente, medidos em relagdo a um
eletrodo padréo de hidrogénio. Com a montagem
do esquema eletrolitico, como esperado, o H+ é
liberado pelo cobre. A oxidagdo do cobre ocorre
produzindo ions cobre e elétrons. Essa reacao é
encorajada através de ions de hidrogénio
individuais H+ que combinam com moléculas de
agua H20 para produzir ions hidroxilas H30+.

Conclusao |

O desenvolvimento do trabalho ocorreu como
esperado e obtiveram-se bons.

O hidrogénio foi liberado na forma de H+,
conforme se objetivava. O armazenamento do H+
liberado na reagéo foi um problema, necessitando
de estudos mais detalhados, incluindo materiais
gue podem ser empregados como armazenador.
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Introducéao |

A indlstria de alimentos tem buscado novas
formas de preservar seus produtos, atendendo as
exigéncias dos consumidores. As sacolas ativas
tém papel importante na preservacdo, pois
interagem de forma benéfica com o produto. As
principais técnicas em embalagens ativas estédo
relacionadas a substancias que absorvem
oxigénio, etileno, umidade e aquelas que emitem
diéxido de carbono, agentes antimicrobianos,
antioxidantes e aromas. (VERMEIREN et al.,
1999). Porém, muitos compostos nao resistem ao
processo de fabricacdo das sacolas e com os
avancos da  nanotecnologia, surgiu a
possibilidade de nanoencapsulamento  do
principio ativo, protegendo-o para que, neste
processo, apenas as nanocapsulas sejam
destruidas, permitindo a criacdo de embalagens
ativas com substancias que até entdo nao eram
possiveis. Um composto com boas propriedades
para ser nanoencapsulado é o 6leo de andiroba.
Extraido da Carapa guianensis, é utilizado como

inseticida e  antisséptico pela indUstria
farmacéutica. Este trabalho, por sua vez,
apresenta o0s resultados da avaliagdo de

nanocapsulas de metacrilato de metila, tendo
como objetivo o nanoencapsulamento do éleo de
andiroba e sua utilizacdo em embalagens ativas
para conservacdo de diferentes tipos de
alimentos.

Metodologia |

Obtiveram-se nanocapsulas de metacrilato de
metila pelo método de miniemulsdo (obtencao de
nanocapsula em uma Unica etapa), utilizou-se 2,2
azobis isobutironitrila (AIBN) como iniciador da
reacdo; para dar estabilidade a nanocéapsula foi
utilizado lecitina de soja (surfactante). O 6leo de
andiroba é muito hidrofébico por isso, além de
servir como composto a ser nanoencapsulado,
ele atua como co-estabilizador da reacdo. A
polimerizagdo ocorreu a 90 °C apés 35 minutos
de agitacdo. Para comprovar a a¢édo bactericida e

fungicida do 6leo, aplicaram-se o0s ensaios
microbiolégicos de difusdo em agar e
concentracao inibitéria minima. Na caracterizagao
das nanocépsulas, foram utlizadas quatro
técnicas com a finalidade de analisar tanto as
caracteristicas como a estabilidade. Para
determinar a temperatura de decomposicdo das
nanocapsulas, empregou-se o método de
termogravimetria; verificou-se que as
nanocapsulas estavam em escala nano através
da distribuicdo de tamanho de particula; MET e
MEV foram utilizados para as analises
morfolégicas das nanocapsulas.

Resultados e Discussao

Com as rotas testadas até o momento ndo foi
possivel a obtencdo de nanocapsulas estaveis
gue sirvam para a fabricacdo de sacolas ativas
para aumentar a vida de prateleira dos alimentos.

Conclusao

Os dados aqui apresentados mostram que é
possivel a obtencdo de nanocapsulas de
metacrilato de metila e dleo de andiroba pelo
método de miniemulsdo. Porém, € necessario
testar outras rotas que produzam nanocapsulas
mais estaveis. O projeto esta em andamentos e
mais rotas e caracterizacdes serdo realizadas.
Todos os resultados obtidos serdo apresentados
na V Semana de Ciéncia e Tecnologia da
UNESC.
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Introducéao |

Microrganismos como Virus, Bactérias, fungos,
leveduras e protozodarios de forma geral e em
particular microrganismos (multi-R), como o
MRSA - Staphylococcus aureus resistente a
metacilina e o VRE — Enterococcus resistente a
vancomicina devido as constantes mutacdes
tornam dificil sua eliminacdo. Essas dificuldades
preocupam  diversos  setores como  0S
hospitalares, odontolégicos e de alimentos pois
pode ocorrer a contaminacéo através do ar, solo,
agua, alimentos e préteses. Contudo, o0
desenvolvimento de materiais antimicrobianos
assumiu papel importante para a saude
populacional pois objetiva eliminar
microrganismos para melhorar a qualidade de
vida. Desenvolveu-se muitos materiais e com este
objetivo iniciaram estudos avaliando o chamado
efeito  oligodindmico que alguns materiais
apresentam. Esse efeito exige a troca de ions, e
nesse sentido as zedlitas sdo materiais bastante
adequados. Com o objetivo de desenvolver
materiais antimicrobianos foi realizada a troca
ibnica dos ions sédio (Na+) presentes na zeolita
4A, por ions de Litio (Li+), Cobalto (Co++) e Cério
(Ce+++) que possuem propriedades
antimicrobianas.

Metodologia |

Como material de troca idnica utilizou-se a zedlita
4A sintetizada pelos autores. Para definir as
guantidades necessarias de cada ion a ser
testado Li+, Co ++ e Ce +++ para a troca ibnica
tomou-se como base os 24% de ions sédio que
estdo presentes na zedlita 4A. ApoOs definir as
massas necessarias dos materiais foram
definidas as temperaturas de troca id6nica dos
mesmos, e depois as misturas foram colocadas
em uma mufla por duas horas sob temperatura
controlada. Apés as trocas ibnicas 0s materiais
foram lavados com agua deionizada e filtrados
para que o0s materiais soldveis fossem
eliminados, principalmente os ions de Na+, e em

seguida foram submetidos a andlises de
caracterizacdo fisico-quimicas como Difracdo de
raio-X (DRX), Espectroscopia de infravermelho
(FTIR), Fluorescéncia de Raios-X (FRX) e
Microscopia Eletronica de Varredura (MEV). Para
evidenciar o efeito antimicrobiano foram
realizadas as analises de Difusdo em Agar e
Concentracdo Inibitéria Minima (CIM). Para a
analise de Difusdo em Agar definiu-se uma
massa de 55,5 mg, realizada em triplicata com os
microrganismos Escherichia colli, Staphilococcus
aureus, Pseudomonas aeruginosas e Candida
albicans e posteriormente foram realizadas as
analises de (CIM), onde foram utlizadas as
massas de 500,0 ;288,7; 166,7; 96,2 ;55,5 mg em
triplicata com o0s mesmos microrganismos
descritos na analise de Difusao em Agar.

Resultados e Discussao |

As andlises de caracterizacdo de DRX, FTIR,
FRX comprovaram que troca idnica foi realizada,
sendo possivel perceber que o Li+, Co ++ e Ce
+++ trocaram com o0s ions Nat Ficou
evidenciado ainda pela observacdo no MEV que a
estrutura cubica das zedlitas foi bastante alterada,
indicando um a possivel destruicdo. Nas analises
antimicrobianas de Difusdo em Agar os halos
inibitérios tiveram um didmetro representativo
comprovando que a zedlita 4A trocada tem efeito
antimicrobiano, nas andlises de concentragdo
inibitéria. minima  foi possivel determinar as
guantidades com maior eficiéncia para inibir o
crescimento antimicrobiano.

Conclusao |

Os resultados das analises de caracterizacédo e
de analises antimicrobianas determinou a
eficiéncia da troca ibnica e da atividade
antimicrobiana da zedlita 4A com o Li+, Co ++ e
Ce +++ , ndo sendo possivel uma mensuracgao
gue definisse de forma clara a influéncia do NOX

dos ions testados. Entretanto, os resultados
foram satisfatorios atingindo o0s objetivos
atingidos.
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Introducéao |

A mineracdo, de um modo geral, ocasiona
grandes danos ambientais, que persistem
impactando por tempo prolongado. Entre esses
impactos de longa duragédo pode ser destacada a
geracao de drenagem acida de mina (DAM). Ela é
resultado da oxidacdo natural de pirita (FeS2) e
de outros minerais sulfetados quando expostos a
acdo combinada de agua e oxigénio, podendo ser
acelerada por alguns microrganismos. A
concentracdo de fions férricos em solugdo
depende do pH e da acdo das bactérias
ferrooxidativas e das bactérias sulfato redutoras.
Estas aceleram a producéo de ion férrico a partir
de ion ferroso, o que acelera o processo de
geracao de drenagem acida. Considerando a
influéncia negativa da DAM deve-se buscar
estratégias de prevencado na formacéo e verificar
a possibilidade de tratamento da DAM formada.
Sabendo das propriedades antimicrobianas do
ozOnio, a proposta da pesquisa é avaliar a
viabilidade de minimizar a geracdo de DAM nas
pilhas de bota-fora por meio da eliminacdo dos
microrganismos catalisadores das reacdes que
geram acido a partir dos minerais. No entanto a
oxidacao por ozbnio na presenca de agua pode
desencadear a solubilizacdo do ferro da pirita e
sua oxidacdo, agravando ainda mais a situacao.
Portanto, o objetivo desta pesquisa € encontrar o
ponto 6timo de aplicacdo de ozbnio que resulte
na minimizacao da geracao da DAM.

Metodologia |

O experimento foi realizado em laborat6rio, com
amostra de estérii de mineracdo de carvao,
trazidas da é&rea identificada como Rio Pio no
municipio de Treviso SC. Realizou-se um
planejamento experimental onde combinou-se
trés variaveis. As amostras ficaram dispostas em
lisimetros. As amostras foram identificadas como:
branco (nada aplicado ao estéril), O3 (ozbnio
injetado), TF (Thiobacillus ferrooxidans injetado),
SR (Sulfato redutoras injetada), SR + TF, TF + O3
, SR + O3 e TF + SR + 03, e cada amostra foi

feita em triplicata. As aplicacdes do ozbnio e dos
MOs eram feitas com intervalos de 21 dias, tempo
em que as bactérias em uso levam, teoricamente,
para atingir a fase de crescimento plena. E,
juntamente com estas aplicacfes, era feita a
“chuva”, onde aproximadamente 2 L de agua
eram também aplicados. Ao final de cada ciclo,
todo liquido era retirado dos lisimetros antes da
proxima aplicacdo, para que pudessem ser
realizadas as analises. Para identificar o
comportamento das bactérias, foi feita a
identificacdo atraves da técnica do ndmero mais
provavel (NMP), que consiste em identificar e
guantizar as bactérias presentes em determinada
amostra, através de diluicdes. Assim como foram
feitas andlises de pH e metais dissolvidos.

Resultados e Discussao |

De acordo com a NMP realizada para as
condicdes iniciais de solo, a quantidade de
bactérias presente era de 1,8.102 NMP/mL de
Thiobacilus ferrooxidans e 1,6.102 NMP/mL de
Sulfato redutoras. Apés trés 3 ciclos de
aplicagbes que foram realizadas até o presente
momento, percebeu-se que ndo manteve-se
nenhum padrdo entre as retiradas para quase
todas as amostras. Para as Thiobacilus
ferrooxidans, na amostra TF + O3 houve aumento
de células da bactéria em destaque, podendo
demonstrar uma maior resisténcia dessa bactéria
indicando que estes microrganismos necessitam
de maior tempo (concentracdo) de ozonizagdo
para sua completa eliminacdo. Para as bactérias
Sulfato redutoras percebeu-se que houve também
aumento das células na amostra TF + 0O3. No
lisimetro em que apenas ozdnio foi injetado,
notou-se-se pouca alteracdo da concentracdo das
bactérias redutoras de sulfato entre os 3 ciclos.

Conclusao |

Através dessas andlises, percebe-se que €
necessario um maior nimero de ciclos para que
se obtenha uma tendéncia clara para a reducéo
na formacdo de DAM. Enfatiza-se que o projeto
ainda estd em andamento. Deve-se também
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considerar erros de contagem, levando em
consideracdo que o método NMP tem limite de
confianca de 95%.
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Introducéao |

A geracdo de Drenagem &cida de mina (DAM) é
um problema resultante da atividade de
mineracdo, e tem sido objeto de investigacdo
desde a década de 1960. A formacdo da DAM é
um processo complexo mediado pela geoquimica
e microbiologia do sistema. Fundamentalmente
trata-se da oxidacdo quimica de minerais
sulfetados, em especial a pirita, acelerado pela
presenca de microrganismos que utilizam em seu
metabolismo a oxidacdo do ion ferroso para
obtencao de energia. Estudos demonstraram que
a presenca de microrganismos oxidantes acelera
a reacao do ion ferroso para férrico em um fator
maior que 106 em relacdo as condi¢des abidticas.
A oxidacdo quimica in situ tem sido uma
ferramenta poderosa para tratamento de solos
contaminados, consistindo num sistema de
entrega de substincias oxidantes abaixo da
superficie. O ozbnio é um gas que tem como
resultado de sua auto-decomposi¢cdo o oxigénio.
Assim a eliminagdo de microrganismos do tipo
Thiobacillus ferrooxidans, por meio de injecdo de
ozbnio diretamente no solo com o intuito de
minimizar a geracdo de DAM surge como
alternativa tecnoldgica para solugédo do problema.
Por outro lado, a oxidagdo por o0zdnio na
presenca de agua pode desencadear a
solubilizagdo de metais, como o proprio ferro,
tornando o efluente ainda mais indesejavel.
Portanto, este trabalho teve como objetivo o
estudo do avanco do ozénio em colunas de solo,
com modelagem e simulagéo, para contribuigdo
na busca por um ponto étimo de aplicacdo de
ozonio.

Metodologia |

O procedimento experimental consistiu em
rechear uma coluna metdlica com solo e
determinar o coeficiente de permeabilidade pela
técnica da pressao decrescente4, que gera uma
caracteristica da dificuldade do escoamento do
ozbnio. Esta medida foi necessaria para
modelagem e simulacdo utilizando o software
COMSOL Multiphysics. A mesma coluna foi
submetida a injecdo de oz6nio e deteccdo do gas

na saida. Foi utilizado um gerador de o0zbnio
(modelo BRO3), e um sensor com faixa de
deteccdo de 0-5000ppb. A dependéncia da
concentracao com 0 tempo obtida
experimentalmente foi comparada ao modelo
construido no software. Medidas de porosidade,
necessarias ao modelo, foram realizadas pelo
método de adicdo de etanol. A velocidade da
reacdo da auto-decomposicdo do ozdnio foi
medida utilizando o detector inserido em um
reservatdrio vedado e submetido inicialmente a
uma concentracdo do gas de 2000ppb.

Resultados e Discussao |

A permeabilidade do solo ao 0z6nio mostrou clara
dependéncia com a compactacdo do solo na
coluna, sendo o coeficiente da ordem de 10-11
m2. As curvas de detecgdo da passagem do gas
oxidante através da coluna empacotada foram
compativeis com o modelo construido no software
COMSOL Multiphysics. Foi observado que existe
uma demanda de ozbnio necessdria para tornar o
estéril de mineragdo menos reativo. Isto pode ser
entendido pela aplicacdo sucessiva de o0zbénio,
fazendo com que o material que constitui o solo
seja oxidado pelo gas permeante, tornando a
transferéncia  de massa do processo
relativamente mais rapida. O trabalho ainda
estimou por simulacdo numérica uma cinética de
primeira ordem para o sistema solo-ozbnio. A
constante de velocidade para a auto-
decomposicéo deste gas foi de 1.10-3 s-1 com R2
de 0,996.

Conclusao |

A medida do coeficiente de permeabilidade
contribuiu para o desenvolvimento da técnica de
determinacédo deste par&metro de resisténcia ao
escoamento. Os resultados do avanco de ozénio
através da coluna demonstraram compatibilidade
com o modelo elaborado no software de
compilacdo multifisica. Este trabalho contribuiu
ainda para validacdo de um modelo de injecéo
gasosa para oxidagdo quimica in situ de
propor¢des reais.
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Palavras-chave: 5 - (4-oxipentenefenil)-2-octiltetrazol; estireno; células de combustivel, polimero eletrdlito.

Introducéao |

Devido a necessidade de manter a economia
mundial estavel, pesquisas de fontes alternativas
de energia estdo sendo realizados na grande
maioria dos centros de pesquisa ao redor do
mundo. No entanto, devido ao alto indice de
poluicdo causada por combustiveis fdsseis,
especialmente por causa de veiculos em geral,
fontes de energia limpa tém vindo a receber mais
ampla atencao recentemente. Em relacao a isso,
as células de combustivel aparecem como fontes
magnificas para a geracéo de energia limpa. Nas
células de combustivel, as membranas de
polimeros sdo usados como eletrolitos,
(membrana de troca de proton -PEMFC). Este
trabalho tem por objetivo elucidar a relacdo entre
a estrutura e propriedades de novos materiais
gue possam ser empregados como eletrdlito
sélido em células a combustivel. Para tanto,
foram preparados e caracterizados copolimeros
obtidos a partir dos monbmeros 5-(4-
oxipentilfenil)-2-octiltetrazol e  estireno. O
copolimero foi sintetizado na proporgdo molar de
92:8 de estireno: 5-(4-oxipentilfenil)-2-
octiltetrazol.Com o objetivo de elucidar também
as caracteristicas de copolimero e efeito da
estrutura do material e as propriedades fisicas
foram investigados.

Metodologia |

Os métodos de sintese obtidos da literatura foram
adaptados para os sistemas utilizados. Para a
preparacdo dos copolimeros foram realizadas as
seguintes sequencias de reacdes:

Preparacao do 5-(4-hidroxifenil)tetrazol
Preparacao do 5-(4-acetoxifenil)tetrazol
Preparacéo dos 5-(4-acetoxifenil)-2-octiltetrazol
Preparacéo dos 5-(4-hidroxifenil)-2-octiltetrazol
Preparacéo do 5-(4-oxipentilfenil)-2-octiltetrazol

Preparacéo do Poli
oxipentilfenil)-2-octiltetrazol

(estireno-co-5-(4-

Dopagem de nano particulas em fase polimérica

Resultados e Discussao |

O espectro de infravermelho do monémero de 5-
(4-oxipentilfenil)-2-octiltetrazol O espectro de
infravermelho  do monémero  de  5-(4-
oxipentilfenil)-2-octiltetrazol apresenta bandas de
absorcdo caracteristicas a 3.001,24 cm-1
relacionados com a axial CH deformacédo do anel
aromatico; 2920 serd entre 2,852 cm-1 CH
alifatico deformacdo axial, 1616 cm-1 C = N
ciclico deformacgédo axial, a deformacao axial da
ligacdo C = C em 1.543,05 cm-1, e de
deformacgédo axial da ligacdo OH na 3.078,39 cm-
1.

ApO6s a polimerizagcdo pode-se observar um
aumento significativo em bandas de deformacéo
axial na ligagcdo CH aromatico 3.016,67 cm-1 e
deformacdo axial de ligacdo CH alifatico em
2.927,94 cm-1, confirmando de modo que a
polimerizacéo.

Analisando os termogramas, observamos que o0
copolimero dopado com nanoparticulas de prata
apresenta estabilidade térmica até a temperatura
de aproximadamente 400°C. Este valor & superior
ao observado para o copolimero puro e também
para o] monémero 5-(4-oxipentilfenil)-2-
octiltetrazol. Observamos que a decomposicéo
térmica do copolimero dopado acontece em
etapas. A primeira etapa inicia em cerca de
120°C, caracteristico da libertacdo de solventes
utiizados para as reagdes. Em 268°C
observamos uma segunda perda de massa e,
posteriormente, em 400°C observamos a terceira
etapa de perda de massa. Nas duas primeiras
etapas, a massa perdida é de aproximadamente
9% da massa da amostra, o que pode estar
associado a liberacdo de solvente.

Foi realizado a analise de difragdo de raio x
(DRX) no copolimero dopado com nano particulas
de prata, onde analisando o espectro observou-se
que realmente ocorreu a dopagem, e a nano
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particula se mostraram-se com tamanho de
15nm.

Conclusao

Neste trabalho apresentamos a sintese de um
novo composto o poli (estireno-co- 5-(4-
oxipentilfenil)-2-octiltetrazol. Desde modo, a
unidade tetrazol foi introduzida no sistema para
alterar polarizabilidade molecular buscando maior
efeito de empacotamento. Todos os compostos
intermediarios e finais foram caracterizados
quimicamente, e quanto a estrutura e estabilidade
térmica. Portanto, os resultados obtidos
demonstram um aumento da estabilidade térmica
o qual deve estar associado ao fator
empacotamento molecular.
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Palavras-chave: Troca ibnica, Vidro biocida.

Introducéao |

O desenvolvimento e a aplicacdo de materiais
com acdo antimicrobiana tém se mostrado uma
forma eficiente para a reducdo de riscos
oferecidos a vida humana pela acao de fungos,
bactérias e outros patdogenos. Sabe-se que,
através do efeito oligodinamico — efeito téxico dos
fons metalicos sobre diversos microrganismos,
mesmo em concentracdes relativamente baixas —
alguns metais promovem a morte de
microrganismos e impedem a proliferacdo dos
mesmos. Em particular, a incorporacdo de ions
zinco concede aos materiais alta propriedade
bactericida e fungicida, com efeitos proporcionais
a concentracdo de ions. Empregando o processo
de troca idnica entre ions de sodio, presentes em
materiais vitreos, e ions de zinco, podera ser
desenvolvido um material vitreo em p6 com
propriedades bactericidas e fungicidas para uso
em inumeros produtos. O objetivo deste trabalho
€ avaliar o efeito da concentragdo de sulfato de
zinco no meio ibnico e do tempo de reacdo na
eficiéncia bactericida e fungicida de aditivos
vitreos biocidas produzidos por processo de troca
ibnica em solucao aquosa.

Metodologia |

O po6 de vidro foi submetido a troca ibnica em um
meio ibnico contendo ZnSO4 como fonte de ions
zinco e NaNO3 como auxiliar de reacédo. Neste
processo, o vidro foi imerso em uma solugéo
contendo o meio iBnico e mantido sob constante
agitacdo. ApOs a troca idnica, cada amostra foi
lavada em &gua deionizada por dois dias, para
que o saédio residual incorporado na superficie do
vidro durante a troca ibnica fosse removido.
Diferentes quantidades de ZnSO4 no meio idGnico
(4,00; 11,00; 18,00 g) e diferentes tempos de
reacdo (2,0; 5,0; 8,0 h) foram utilizados no
desenvolvimento das amostras e o efeito das
acOes bactericida e fungicida foram avaliados
empregando o método de planejamento
experimental fatorial e técnicas de caracterizagao

Simulagdo Numérica

microbiolégica — método disco-difusdo com as
espécies de bactéria Escherichia coli e
Staphylococcus aureus e a espécie de fungo
Candida albicans. O projeto experimental utilizado
foi do tipo fatorial 2k, com dois fatores.

Resultados e Discussao |

Os resultados microbiolégicos foram analisados
estatisticamente, de acordo com o planejamento
experimental. A andlise estatistica dos resultados
mostra que as variagbes da massa de ZnSO4
utilizada no meio ibnico e do tempo de reacéo,
em processos de troca ibnica efetuados em
solucdo aquosa, foram significativas para a area
do halo de inibicado obtida pelo método disco-
difusdo para as bactérias Escherichia coli e
Staphylococcus aureus e para o fungo Candida
albicans.

Conclusao |

A formacado do halo de inibicdo durante a andlise
microbiolégica comprova a propriedade biocida
de ions Zn2+ e mostra que o uso de ZnSO4 como
sal fornecedor de ions zinco é adequado. Os
resultados ainda mostram que o0 processo de
troca ibnica pode ser realizado em solucdo
aquosa, sem necessidade de tratamento térmico.
A analise estatistica dos dados mostra que a
massa de ZnSO4 utilizada no meio i6nico e o
tempo de reacdo sao significativos para o
desenvolvimento de vidros com propriedades
bactericida e fungicida.
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Palavras-chave: Baterias; Eletrodos; Litio.

Introducéao |

A tecnologia das baterias de ions litio tém
dominado o campo das fontes avancadas de
energia, substituindo diversas baterias ja
existentes no mercado, particularmente na area
da comunicacdo, computacdo e eletrdnica. O
progresso significante das baterias de ions litio se
deve principalmente as inimeras inovacfes no
desenvolvimento de materiais para baterias, no
projeto e nos aspectos de seguranca das
mesmas.

Um material adequado a utilizagdo em baterias
deve ser um condutor misto iénico/eletrénico.
Suas propriedades de transporte ibnico e
eletrbnico determinam os niveis de corrente
maximo e estacionario na bateria. Buscam-se
materiais onde a posicdo do nivel de Fermi do
material dé origem a diferencas de potencial
adequadas.

O objetivo deste trabalho é avaliar as vantagens e
desvantagens do emprego de diferentes materiais
no projeto de baterias recarregaveis de ions litio.

Metodologia \

Uma bateria de ions litio € composta pelo catodo
(6xido de metal de transicéo intercalado com ions
litio), pelo anodo (grafite intercalado com ions
litio), eletrolito (solvente ndo aquoso) e
separadores apropriados (polimero separador).
Nela, os ions litio devem ser reversivelmente
intercalados na estrutura do grafite (eletrodo
negativo) e do oxido metalico (eletrodo positivo)
durante os processos de carga e descarga,
respectivamente. O eletrélito é a fase onde as
cargas sao transportadas pelo movimento dos
jons em solucdo. Devido a problemas associados
a corrosdo, flamabilidade e demais, surgiu a
necessidade de desenvolvimento de eletrdlitos
sélidos.

O potencial de célula de uma bateria recarregéavel
de ions litio é determinado pela diferenca entre os
potenciais eletroquimicos do litio dentro de seus
eletrodos. Os eletrodos positivo e negativo devem

Simulagdo Numérica

ser compostos  capazes de intercalar
reversivelmente ions litio durante os sucessivos
ciclos de carga e descarga.

Resultados e Discussao |

A maioria das melhorias implementadas para
materiais anddicos na Ultima década envolvem
materiais carboniceos. Embora a troca do
eletrodo negativo (anodo) de litio metalico por
carbono litiado ocasione um significativo sacrificio
na densidade energética da célula (de 3860 para
372 mAh/g), oferece vantagens expressivas em
termos de seguranca e ciclo de vida da bateria.

Os materiais catddicos mais investigados sao:
LiCoO2, LiNiO2, LiMn204 e misturas de Oxidos
de metais de transicéo.

O composto lamelar LiCoO2 exibe boas
propriedades eletroquimicas e € o composto mais
usado como catodo em baterias comerciais de
jons litio. Este eletrodo proporciona uma alta
tensdo de célula de cerca de 4 V e uma
capacidade especifica reversivel de cerca de 140
mAh/g.

O LiNiO2 possui como principal vantagem
elevada capacidade especifica reversivel
(aproximadamente 170 mAh/g) e menor custo em
comparacdo ao material isoestrutural LiCoO2.
Porém, eventual sobrecarga em um catodo de
LiNiO2 pode ocasionar problemas devido a
instabilidade térmica do 6xido NiO2.

A utilizacdo do espinélio LiMn204 como catodo
resulta em uma capacidade especifica reversivel
de 120 mAh/g e uma tenséo entre 3 e 4 V.
Entretanto as baterias de LiMn204 apresentam
acentuada queda da capacidade especifica a
medida em que os ciclos de carga e descarga
ocorrem.

Conclusao |

Entre os diversos compostos catddicos de
insercdo de litio conhecidos, os oOxidos LiCoO2,
LiNiO2 e LiMn204 possuem um elevado potencial
de eletrodo (4 V versus Li+), se tornando catodos
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atrativos para células de ions litio. Embora
catodos constituidos por oOxidos mistos como
LiMnCoO4 oferecam um potencial de 5 V versus
litio, o longo periodo para estabilizar o catodo e o
eletrélito sob alta tensdo precisa ser avaliado
antes de considera-los células comerciais. Por
outro lado, grafite e coque possuem um baixo
potencial de eletrodo (< 1 V versus litio metalico)
e baixo peso, tornando-se anodos atrativos.
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Palavras-chave: Hidrogénio - Producao bioldgica - Célula a combustivel

Introducéao |

O hidrogénio tem se destacado como uma nova
fonte de energia por ser um elemento leve e
possuir o mais alto poder -calorifico quando
comparado com outros combustiveis [1]. E de
fonte renovavel e ndo poluente, sendo facil de
converter em energia elétrica através das células
a combustivel.

Metodologia |

A obtencéo do hidrogénio foi através da bactéria
Clostridium acetobutylicum ATCC 824. A partir de
uma cepa refrigerada a -20°C foi realizada uma
pré-cultura submetendo-a a um Meio Clostidial
Reforcado (RCM) para reativa-la. O meio foi
inoculado em capela de fluxo laminar esterilizada,
e entdo colocado em um jarro de anaerobiose
com um sachet do produto Anaerogen da Oxoid
por 24 horas. Logo apés, o meio RCM foi
separado em aliquotas e transportado para
garrafas que foram tampadas com rolhas de
silicone contendo dois tubos de vidro e adaptadas
com mangueiras de silicone, uma mangueira para
a saida do géas e outra para entrada do nitrogénio
e retirada das aliquotas de hora em hora para
analise e fechadas com pincas de Mohr. Em
seguida, as garrafas foram colocadas em um
agitador orbital e foi borbulhado nitrogénio para
garantir a saida de todo oxigénio. As mangueiras
de saida de ar foram ligadas a lavadores de gas
com uma solucdo de 1M de NaOH, para capturar
CO2. De uma das garrafas, o lavador de gas foi
conectado a uma proveta invertida para poder
quantificar o gas gerado. Da outra, o lavador de
gas foi conectado a uma célula a combustivel e
esta conectada a um multimetro, para quantificar
a tensdo elétrica gerada pelo hidrogénio
produzido pela bactéria. O procedimento teve
duracéo de 11 horas. A medida da concentracéo
de célula foi realizada por turbidimetria e por peso
seco, ja a concentracdo de substrato foi obtida
por refratometria. A proveta invertida permitiu
obter o volume de hidrogénio produzido, o que foi

convertido para concentracdo de produto. Os
dados obtidos foram tratados para a obtencéo
dos parametros cinéticos tendo como base a
equacdo de Monod (1) e procedimentos de
Engenharia Bioquimica [2].

u=(u_m-S)/(K_s+S) (1)

Resultados e Discussao |

Os dados cinéticos foram obtidos usando calculos
de um reator a batelada. Assim, obteve-se para a
proveta invertida o0s seguintes parametros
cinéticos e estequiométricos: = 0,2371 h-1, =
0,3058 gXx/gS e = 0,3931 gX/gP, a velocidade
especifica de crescimento maximo, o fator de
conversdo de substrato em células e a correlagéo
entre a geracdo de produto e producdo de
células, respectivamente. Para a célula a
combustivel os valores foram = 0,2187 h-1, =
0,2901 gX/gS e = 0,3119 gX/gP. Um valor de 4,5
gS/L para a constante foi 0 mesmo para as duas
variantes do experimento. Uma comparacdo de
pressdo e voltagem foi realizada com hidrogénio
puro, obtido por eletrolise da éagua, e o
experimental, onde os valores de 0,4 kgf/lcm2 e
1,40 V foram encontrados para o H2 puro e 0,075
kgflcm2 e 0,067 V para H2 experimental, o que
evidenciou a falta de eficiéncia dos lavadores de
gas na remocao do CO2. As diferencas de
pressdo e voltagem obtidas permitiram estimar
uma fragdo molar de hidrogénio no gas de 25%.

Conclusao |

Através dos dados obtidos houve comprovagéo
da geracao bioldgica de hidrogénio, tendo um
percentual de aproximadamente 25%. Porém, a
geracao de gas CO2 no experimento causou uma
baixa producao de energia elétrica. Mesmo com
limitacdes, a célula a combustivel se mostrou
promissora na determinacdo da concentracdo de
hidrogénio produzido pela bactéria.
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Palavras-chave: Nanoparticulas. Fero Zero-Valente.

Introducéao |

Devido a poluicdo do solo por meio dos rejeitos
das atividades industriais, surge a necessidade
de técnicas alternativas para a remedicéo
ambiental. Nesse sentido, a nanotecnologia tem
se mostrado eficiente devido a elevada
reatividade dos materiais utilizados e o reduzido
uso da quantidade de matéria-prima. Assim,
novas técnicas vém sendo estudadas como o uso
de ferro com valéncia zero na degradacdo dos
residuos poluentes.

Este trabalho, por sua vez, visa a sintese de
nanoparticulas de ferro zero valente (nzZVI) e
apresenta resultados do processo de degradacgéo
do corante azul de metileno.

Metodologia |

Para sintetizar as nZzZVI utilizaram-se duas
soluc¢des: uma 0,5 M de cloreto férrico e outra 0,8
M de boro hidreto de sodio.

A solucdo de cloreto férrico foi adicionada a um
baldo de trés bocas devidamente tampado e
submetido a agitacdo magnética. A solucdo de
boro hidreto de sddio foi colocada em uma bureta.

Adicionou-se a solucao de boro hidreto de sédio a
solugdo de cloreto férrico a uma vazao
aproximada de 1 gota a cada 2 segundos.

Assim que se iniciou a reacdo, observou-se a
formacao de precipitado preto de ferro. Para
separa-lo, empregou-se 0 processo de filtracdo a
vacuo. Apoés a filtragem, para proteger o material
retido no filtro da oxidacédo, este foi lavado com
acetona.

Aplicaram-se na caracteriza¢do do precipitado as
andlises de difracao de raios-X, difracdo a laser e
microscopia eletrénica de transmissao.

Para testar a adsorcdo do azul de metileno pelas
nZVl na coluna em leito fixo, prepararam-se
solugbes com concentragdo de 100 mg/L. A
coluna cotendo 280 g de areia foi conectada a um
controlador de vaz&o na entrada e contaminada

até que a concentracdo de azul de metileno na
saida se igualasse a da entrada.

Posteriormente, essas colunas contaminadas
foram submetidas a degradacdo: uma utilizando
somente agua, para comparagdo com 0 uso de
nanoparticulas de ferro zero valente, e outra
utilizando solugdo de nanoparticulas de ferro zero
valente, objetivando o estudo do efeito da
concentracdo de nZVI na degradacdo do corante.

Resultados e Discussao

As nZVl sintetizadas demonstraram
caracteristicas do material ferro em valéncia zero
(Fe0).

O uso da acetona se mostrou eficaz, pois uma
analise 20 dias ap6s o primeiro teste provou a
permanéncia do material em valéncia zero.

As nZVI apresentaram varios tamanhos de
aglomerados de particulas, porém as particulas
de ferro zero valente possuem tamanho nano
menor do que 100 nm e formato esférico em sua
maioria.

Os resultados dos testes para a degradacdo do
corante em leito fixo utilizando somente agua
apresentou concentracdes maiores de corante do
gue os testes utilizando solucdo de nZVI.

Conclusao |

A sintetizacdo de nanoparticulas de ferro zero
valente teve bons resultados e é de simples
realizacdo, resultando em particulas de formato
esférico e diametro entre 10-100 nm. Os
resultados dos testes demonstram que as
nanoparticulas agem sobre o contaminante, logo
0 uso de nZVI para a degradacéo do corante azul
de metileno na areia é eficaz.
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