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RESUMO

A crescente preocupag¢do com os impactos ambientais decorrentes do uso de combustiveis
fosseis tem impulsionado a busca por alternativas sustentdveis e menos poluentes. Nesse
contexto, dlcoois como o propanol e o butanol emergem como candidatos promissores a
combustiveis ambientalmente amigadveis. Este trabalho busca investigar a relagdo entre as
propriedades termodindmicas e os efeitos das estruturas isoméricas das moléculas de propanol
e butanol na producdo de combustiveis alternativos. Para isso, sdo utilizados métodos
semiempiricos que permitem avaliar a eficiéncia e a viabilidade desses dlcoois como fontes de
energia. A andlise foi realizada a partir dos valores e das moléculas energéticas comuns de
propanol e butanol encontradas na literatura, que foram adequadamente comparados. A partir
disso, a construgdo visual foi realizada por meio de grdficos de caixa (boxplot). O estudo busca
compreender como as diferencgas estruturais impactam as propriedades termodindmicas desses
compostos, contribuindo para o desenvolvimento de combustiveis mais sustentdveis e
eficientes.

Palavras-chave: Quimica Computacional, Termodindamica, Biocombustivel.

ABSTRACT

Growing concern about the environmental impacts of using fossil fuels has driven the search
for sustainable and less polluting alternatives. In this context, alcohols such as propanol and
butanol have emerged as promising candidates for environmentally friendly fuels. This work
aims to investigate the relationship between the thermodynamic properties and the effects of
the isomeric structures of propanol and butanol molecules in the production of alternative fuels.
Semi-empirical methods are used to assess the efficiency and viability of these alcohols as
energy sources. The analysis was carried out on the basis of the values and common energy
molecules of propane and butane found in the literature, which were appropriately compared.
From this, the visual construction was carried out using boxplots. The study aims to understand
how structural differences impact the thermodynamic properties of these compounds,
contributing to the development of more sustainable and efficient fuels.

Keywords: Computational Chemistry, Thermodynamics, Biofuel.
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INTRODUCAO

As fontes de energia renovavel tém ganhado destaque diante da crescente urgéncia
global por iniciativas que contribuam para a redugdo dos impactos ambientais. A geracao de
energia, especialmente quando realizada por meio de usinas termelétricas, ¢ reconhecida como
uma atividade altamente poluente, devido ao processo de combustdo envolvido — seja este
baseado em combustiveis de origem renovavel ou nao renovavel. Esse cenario refor¢a a
necessidade de repensar as matrizes energéticas atuais em favor de alternativas mais limpas e
sustentaveis [1]. Nesse contexto, alcoois como o propanol e o butanol emergem como
candidatos promissores a combustiveis ambientalmente amigaveis. A avaliagdo do desempenho
desses combustiveis alternativos requer uma compreensao aprofundada de suas propriedades
termodinamicas, tais como entalpia, entropia e energia livre de Gibbs, visto que estas estdo
diretamente relacionadas ao comportamento dos alcoois em questdo, sob diferentes condigdes.
Desta forma, a utilizagdo de métodos estatisticos tem se tornado cada vez mais comum,
principalmente para guiar a interpretacdo de dados termodindmicos. A coleta de dados
estatisticos tem se expandido significativamente em diversas areas de pesquisa, impulsionada
pelo avango dos computadores e pelo desenvolvimento de softwares cada vez mais sofisticados.
No entanto, analisar longas listas de dados brutos, especialmente quando se trata de grandes
volumes com multiplas variaveis, ndo permite extrair conclusoes de forma eficiente. A analise
descritiva representa a etapa inicial do estudo dos dados coletados. Por meio da Estatistica
Descritiva, aplicamos métodos para organizar, resumir e destacar os principais aspectos de um
conjunto de informagdes, além de possibilitar comparagdes entre diferentes conjuntos de dados
[2]. Logo, o presente trabalho visa analisar a relagdo entre as propriedades termodinamicas e os
efeitos das estruturas isoméricas das moléculas de propanol e butanol na producdo de

combustiveis alternativos, a partir da utilizagao de métodos estatisticos para a interpretacao dos
dados.

MATERIAIS E METODOS

A metodologia utilizada para a o estudo das propriedades termodinamicas das
moléculas envolveu, primeiramente, a coleta dos valores da literatura cientifica, utilizando as
bases de calculo PBEO, B3LYP e PM6. Os valores de referéncia foram igualmente organizados
para a comparacao. Os dados coletados foram estruturados em tabelas especificas para cada
molécula, contendo os resultados obtidos para cada base de calculo utilizada e os valores de
referéncia correspondentes. A analise dos dados incluiu o célculo da média dos valores para
cada propriedade termodinamica, considerando as diferentes bases de calculo. Essa medida
central permitiu uma comparacdo direta com os valores de referéncia. O desvio padrdo foi
determinado para quantificar a variabilidade dos resultados em torno da média e a concordancia
entre as bases de célculo. Para avaliar a precisdao de cada base de calculo, a Raiz do Erro
Quadratico Médio (RMSE) foi calculado para cada molécula, com base na diferenca entre os
valores teodricos e os valores de referéncia. O RMSE serviu como indicador da precisao dos
métodos computacionais. Por fim, a distribuicdo dos dados e a comparagdo entre as bases de
calculo e os valores de referéncia foram visualizadas por meio de graficos de box plot, gerados
com o software Statistica 08. Esses graficos foram cruciais para identificar tendéncias, outliers
e a dispersao das propriedades termodinamicas sob diferentes abordagens.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A fim de visualizar a distribuicdo dos dados e avaliar a concordancia com a
literatura, foram construidos graficos estatisticos de Boxplot, tendo a média como ponto central
de referéncia. Com o objetivo de visualizar a distribui¢ao dos dados e avaliar a concordancia
com a literatura, foram construidos gréaficos estatisticos de Boxplot, tendo a média como ponto
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central de referéncia. A disposi¢ao dos valores em torno da média e sua proximidade aos valores
de referéncia sdo claramente representadas nesses graficos. Um alinhamento horizontal das
caixas dos quartis sugere uma similaridade entre os resultados calculados e os valores
conhecidos, refor¢ando a coeréncia dos resultados com a realidade. Os graficos contemplam
todas as moléculas estudadas — 1-propanol (1P), 2-propanol (2P), 1-butanol (1B), 2-butanol
(2B) e ter-butanol (3B) — e foram elaborados utilizando o software Statistica 08. Foram gerados
quatro graficos distintos, cada um dedicado a uma das propriedades termodinamicas
investigadas: capacidade de calor, entalpia, entropia e energia livre de Gibbs.
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Fig. 1 - Diferenga dos resultados das propriedades termodinamicas utilizadas para cada base de célculo.
(a) Capacidade térmica; (b) Entropia de formacao; (¢) Entalpia de formagao;

A andlise dos boxplots revelou que, para a capacidade térmica (figura a), a base
B3LYP apresentou a melhor concordancia com os valores de referéncia, enquanto a PM6
tendeu a superestimar esses valores. No grafico de entropia (figura b), os valores do propanol e
seu isdbmero foram similares, especialmente considerando suas estruturas. A base PM6 se
mostrou mais proxima dos valores de referéncia para essa propriedade, enquanto a PBEO exibiu
uma discrepancia entre o 1-propanol (1P) e o 2-propanol (2P), com o primeiro apresentando
valores inferiores. Essa diferenga, possivelmente relacionada a simplicidade da base PBEO,
reflete pequenas variagdes na atividade de entropia entre as estruturas. Para a entalpia (figura
¢), as diferentes bases de calculo e os valores de referéncia mostraram boa concordancia, com
médias proximas. A excecdo foi a base PM6, que apresentou a maior dispersao. O grafico
sugere que os valores calculados para a entalpia sdo consistentes com os dados da literatura,
sendo util para identificar potenciais problemas metodoldgicos. J& a energia livre de Gibbs
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(figura c), exibiu a maior variabilidade entre os resultados, com a base PM6 apresentando a
melhor aproximacdo dos valores de referéncia. As demais bases tenderam a subestimar essa
propriedade. Entre as moléculas, os butandis (1B e 2B) mostraram valores mais elevados,
indicando uma maior espontaneidade em comparagdo com os propandis (1P e 2P). A andlise
global sugere um melhor desempenho do butanol em relagdo ao propanol para a energia livre
de Gibbs. Como foi citado anteriormente, o a Raiz do Erro Quadratico Médio (RMSE) também
foi calculado para cada uma das moléculas, conforme mostra a tabela 1. Considerou-se a
diferenga de cada base com os valores de referéncia (obtido através da literatura).

Tabela 1 — Valores computados para o Erro Quadratico Médio das moléculas utilizadas

RMSE - CAPACIDADE DE CALOR
1-propanol 2-propanol | 1-butanol | 2-butanol | 3-butanol
PBEO 1,8080 2,3458 1,8302 2,1107 2,0142
B3LYP 1,1740 1,8992 1,2901 1,5484 1,3740
PMo6 2,9810 3,6011 3,3411 2,1494 3,6189
RMSE - ENTROPIA
1-propanol | 2-propanol | 1-butanol | 2-butanol | 3-butanol
PBEO 6,3352 1,4468 5,0534 5,3728 1,7435
B3LYP 4,5347 2,1793 6,2693 6,5820 0,4470
PM6 1,8368 2,1179 1,5621 1,9445 6,0109
RMSE - ENTALPIA
1-propanol 2-propanol | 1-butanol | 2-butanol | 3-butanol
PBEO 0,8429 1,1839 0,9651 1,0054 1,2216
B3LYP 0,6602 0,6958 0,3797 0,4881 0,5497
PMo6 2,1510 2,0670 2,0953 2,1332 2,4240
RMSE - ENERGIA LIVRE DE GIBBS
1-propanol 2-propanol | 1-butanol | 2-butanol | 3-butanol
PBEO 6,1727 1,7991 5,6202 5,5780 1,7940
B3LYP 4,5267 2,2418 6,2237 7,4799 1,7426
PMé6 1,1732 0,7395 2,0580 2,5241 4,3092

Fonte — Autoral, 2025.

O RMSE E uma métrica utilizada para medir a média das diferengas entre os valores
previstos e os valores reais, atribuindo penalidades maiores a erros mais significativos. Dessa
forma, quanto maior for a discrepancia entre o valor estimado e o valor observado, maior sera
o impacto dessa diferenga no resultado final da métrica [3]. Com base na analise da tabela
apresentada, observou-se que a capacidade termodindmica com menor valor de erro foi a
Entalpia, sugerindo que os resultados gerados pelas bases de calculo utilizadas estdo mais
préoximos dos valores reais, o que evidencia um bom ajuste do modelo.



CONCLUSOES

Na investigagao de propriedades termodinamicas moleculares, os graficos de
boxplot se destacam como ferramentas analiticas essenciais. Eles oferecem uma visao detalhada
da distribuicao dos dados, da sua variabilidade e da ocorréncia de potenciais outliers, revelando
informacdes importantes sobre o impacto de variaveis como a temperatura. Gragas aos
boxplots, torna-se possivel identificar tendéncias de forma eficiente, comparar a performance
de diferentes abordagens computacionais e detectar valores atipicos, conferindo maior solidez
e clareza a andlise dos dados. Portanto, o emprego de boxplots em estudos cientificos nao so6
simplifica a visualizagdo e a interpretacao dos resultados, mas também fortalece a precisao e a
confiabilidade das conclusoes alcancadas.
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