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Resumo

Na indistria sdo utilizados catalisadores enzimaticos ou de metais de transicdo em sintese de
compostos enantioméricos. Atualmente, a estratégia € o uso de organocatalisadores, estas moléculas
“totalmente” organicas tem atividade catalitica e seletividade das enzimas. Contrariamente aos ligantes
organicos em complexos de metais de transi¢cao, a atividade catalitica dos organocatalisadores ndo requer a
presenca de um metal de transicdo, por serem eficientes, baratos e sem toxicidade, ideal para a industria
farmacéutica. Com isso idealizamos um organocatalisador anfifilico, através de duas matérias-primas
abundantes no Brasil: cardanol e glicerol. A partir deles, foi sintetizado o composto, que atua como
nanorreatores em reacgdes organicas. Neste trabalho o composto foi caracterizado por espectroscopia de RMN
(*H e 13C), por Espalhamento de Luz Dindmico (DLS) e Fluorescéncia. Os resultados apresentaram a
determinagéo do CMC e observou se que as técnicas utilizadas séo eficientes.
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Introducéo

Para a obtencdo de altos rendimentos dos produtos desejados, € comum a utilizacdo de grandes
guantidades de reagentes. No entanto, os catalisadores sdo de grande importancia por acelerar as reacfes
organicas melhorando seus rendimentos. Muitas metologias sdo realizadas utilizando catalisadores metalicos
ou enzimaticos. Os organoscatalisadores ndo apresentam metais em sua composic¢ao, tornando se assim de
grande interesse industrial 1.2,

Para a criacdo de um organocatalisador usamos o Cardanol e o Glicerol que sé@o obtidos de biomassas
abundantes. O Cardanol € o principal componente do liquido da casca da castanha do caju (LCC), que
representa uma das maiores fontes natural de lipideos fendlicos. Dependendo do modo de extracédo, o LCC é
classificado em dois tipos: LCC extraido com solvente (LCC bruto) e LCC Técnico % 4 5. Enquanto o glicerol é
obtido como subproduto da producdo de biodiesel e é fundamental buscar alternativas para o consumo desse
volume extra de glicerol, na forma bruta ou como derivados de alto valor agregado, viabilizando
economicamente o aumento da producéo de biodiesel & 7.

Devido a abundancia das matérias-primas no pais, foram utilizados entéo o cardanol e o glicerol. Com
0 objetivo de desenhar e sintetizar um organocatalisador com propriedades surfactantes, possuindo assim
grupos hidrofébico que serd a cadeia hidrocarbdnica presente no cardanol hidrogenado e o hidrofilico
constituido do glicerol.

Metodologia

A partir da molécula 1- (2- {2- [2- (2-Hidroxietoxi) -etoxi] -etoxi} -etoxi) -3-(3-pentadecil-fenoxi) -propan-2-
ol, com nome pseudo (6B), foram realizadas solu¢cbes aquosas diluidas com variag6es das concentracdes de
3,35x10° a 4,25x10t mol.L1. E a partir dessas diluicdes foram realizadas varias analises, DLS, Fluorescencia
e RMN. A estrutura molecular é representada a seguir pela Figura 1:

Figura 1: 1- (2- {2- [2- (2-Hidroxietoxi) -etoxi] -etoxi} -etoxi) -3-(3-pentadecil-fenoxi) -propan-2-ol, com
nome pseudo (6B).
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MMM/\/@\O/Y\O/\/O\/\O/\/O\/\OH

OH
1-(2-{2-[2-(2-Hydroxy-ethoxy)-ethoxy]-ethoxy}-ethoxy)-3-(3-pentadecyl-phenoxy)-propan-2-ol

As caracterizac6es da molécula foram realizadas por Espalhamento de Luz Dinamico (DLS), que obteve
se 0 tamanho das micelas, o didmetro hidrodinamico e o CMC, ja a espectroscopia de Fluorescéncia também
determinou a concentracdo micelar critica (CMC) das micelas e 0 RMN confirmou a sintese para a obtencéo da
molécula.

Resultados e Discusséao
Foi determinada a concentracdo do composto 1- (2- {2- [2- (2-Hidroxietoxi) -etoxi] -etoxi} -etoxi) -3-(3-

pentadecil-fenoxi) -propan-2-ol, e entdo preparadas as diluicbes aquosas variando as concentracbes de
3,35x10° a 4,25x10! mol.Ll. Foi realizada medida de Espalhamento de Luz Dinamico (DLS) e entdo
determinada a concentragdo micelar critica (CMC).

As medidas de DLS mostraram a formacao das micelas e o tamanho delas, sendo possivel determinar
0 CMC da solugdo. Na Figura 2 o grafico apresenta as medidas de intensidade em funcéo da concentragéo.
Nessas medidas foram variadas a temperatura e a concentracdo, e foi observado que com a variagdo da
temperatura todas as concentragBes apresentam comportamento semelhante, sendo que em menores
concentracdes elas tém a faixa da formag¢do do CMC muito proximo e o CMC foi determinado na concentracao
8,5x10-19 mol.L, correspondendo a amostra 6B7.

Figura 2. Grafico da intensidade em funcéo da variagdo da concentracgao.
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Fluorescéncia

A técnica de fluorescéncia (luminescéncia) gera espectros de emissdo a partir da excitacdo da amostra
no comprimento de onda de absorcado, e também pode ser chamado de comprimento de onda de excitacao &.
As amostras foram diluidas em pireno para as medidas de fluorescéncia, sendo a emissao 350-470 nm e a
excitacdo 290-365 nm. Apresentando o espectro da Figura 3, pode se observar que a intensidade da
fluorescéncia exibe a diminuicdo dos picos com o0 aumento da diluicdo, portanto é visivel que quanto menor a
concentracdo menor a intensidade dos picos. Isso ocorre porque as caracteristicas do pireno mudam quando
passa de um ambiente aquoso para um microambiente hidrofébico das micelas. Principalmente as intensidades
dos picos de emisséo que estdo associados com a polaridade do microambiente em que o pireno foi dissolvido
e o0 11 /13 indica solugédo micelar °.



712 Reunido Anual da SBPC - 21 a 27 de julho de 2019 - UFMS - Campo Grande / MS

Figura 3. Espectro de fluorescéncia da solucdo aquosa com pireno.
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A Figura 4 exibe a concentracdo em que o CMC é formado, utilizando a espectroscopia de
fluorescéncia, para determinacdo do CMC foi plotado o grafico usando a razéo de I1 / I3 e entdo com a
interpolacdo da melhor reta obteve-se a concentragdo do CMC de 8,5x10-% mol.L1. Ao comparar os resultados
do CMC usando a técnica de DLS e a espectroscopia de fluorescéncia pode-se observar que ambos
apresentam o mesmo valor de CMC. Confirmando assim a concentracdo em que é formado o CMC e
mostrando que as duas técnicas podem ser utilizadas para essa propriedade.

Figura 4. Intensidade de fluorescéncia 11/I3 em fun¢ao da concentracéo.
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Conclusdes

Apébs a realizacdo das medidas, pode se observar que a técnica de DLS é tdo sensivel quanto as
espectroscopia de Fluorescéncia. E que o DLS determina simultaneamente o CMC e o Didametro hidrodindmico.
A concentragao micelar critica foi obtida na concentragcdo 8,5x101° mol.L-1, mostrando que nesta concetracao
inicia se a sua formacdao. Portanto, iremos utiliza las futuramente em nossas reacdes como organocatalisador.
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