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Introducgao

Devido a propriedades antimicrobianas, surfactantes e anti-eletrostaticas dos
amoénios quaternizados, a utilizacdo de compostos de aménio quaternario é fundamental
em diversos setores para garantir a higiene, seguranca e eficacia de produtos e processos.
Esses compostos desempenham um papel crucial na desinfeccdo em ambientes
hospitalares, na sanitizagdo na industria alimenticia, na formulagao de produtos cosméticos
e no tratamento de aguas industriais (Arnold et al., 2023; Elena e Miri, 2018; Vereshchagin
et al., 2021). A auséncia desses agentes, portanto, podem resultar em riscos significativos,
como contaminagao microbiana causada pela formacao de biofilmes, comprometendo a
seguranca alimentar, a saude publica e a degradacao de produtos (Alvarez-Ordofiez et al.,
2019; Yuanet al., 2018; Brooks e Flint, 2008). Estudos como o realizado por Goni et al.
(2024) relacionam a utilizagdo de amdnios quaternarios a inibicdo de processos corrosivos,
mostrando que a auséncia desses compostos pode impactar negativamente a operacéo
industrial, trazendo prejuizos nas em diversas areas. Sendo assim, a utilizagao de amonios
quaternarios é indispensavel para manter altos padrbes de seguranga e qualidade em
varias industrias (Arnold et al., 2023). Este projeto de pesquisa tem como uma das vertentes
o estudo da sintese de amoénios quaternarios através de reagdes de substituicdo
nucleofilicas (SN2), de forma a entender a cinética das reagbes para que futuramente, seja

possivel otimiza-las.
Revisao da literatura

A conversao de aminas terciarias em amoénios quaternarios € amplamente obtida
através do mecanismo de reagao de substituicdo nucleofilica (SN2). Em reagdes SN2, a

utilizagéo de solventes apréticos, como dimetilsulfoxido (DMSO) e acetonitrila, aumenta a
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velocidade da reagao (Bruice, 2014). Este efeito é atribuido ao campo elétrico induzido
pelas moléculas de solvente. As moléculas de solvente aceleram a reagao gerando energia
de estabilizagédo induzida pelo campo de p x ES(u, o momento dipolar da molécula; ES, a

forga do campo) diminuindo assim a barreira reativa (Bruice, 2014, Silva, 2006).
Método

O processo de sintese proposto envolve a producdo de amoénios quaternarios
através de duas reacgdes: (i) 1,4-dibromobutano e trietanolamina; (ii) 1,12-dibromododecano
e trietanolamina. Todos com acetonitrila como solvente. As reagdes foram conduzidas em
100°C com refluxo. Para o processo reacional, foram necessarios: um baldo de duas bocas
(reator batelada), manta de agitagdo magnética e aquecimento, um termostato, um
condensador e duas mangueiras para refluxo de solvente. A modelagem matematica foi
realizada com a utilizagdo de cddigos no Scilab. Para a obtencdo da constante de
velocidade da reagdo, amostras foram coletadas ao longo do tempo. Ao serem recolhidas,
3 ml foram imediatamente diluidas em 8 ml de éter etilico e refrigeradas (a 10°C) por 30
minutos para levar a precipitagcdo do aménio quaternario e, também, a interrup¢ao da
reagao. Posteriormente, as aliquotas foram centrifugadas por 4 minutos a 3600 rpm. Em
seguida, foi removido o sobrenadante, enquanto o precipitado foi mantido a temperatura

ambiente por 30 minutos, secado e pesado.

Resultados ou Resultados Esperados
As duas reacbes estudadas (i) e (ii) apresentaram formagdo de precipitado,
correspondente ao aménio quaternario (Figura 1). As reagbes podem ser representadas
pela equacao (1):
1A+2B —1C+2D (1)

Na equagao (1), A corresponde aos compostos bromados 1,4-dibromobutano e 1,12-
dibromododecano; B a trietanolamina; C ao cation do amdnio quaternario; D ao anion de
bromo. Assim sendo, o termo reacional relacionado a cada componente da reagao pbde

ser escrito da seguinte forma:

-1, = kC,*C,"
Ig = zkc‘.-\ilcuh
e = kc.-'\u':ksh

= A b
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Através de dados experimentais, foi possivel identificar os parametros cinéticos das
reagdes, como mostrado na Tabela 1 e na Figura 1.

Tabela 1 — Parametros cinéticos das reacoes (i) e (ii)

CA0 0,000
Rota ()| cBO 0,000
K 9,609.10°
CAO 0,000
CBO 0,000
Rota (i) A
K 9.0.10°
R™ 000853188

Parametros cinéticos de cada rota reacional: CAO (concentracdo inicial de composto bromado); CBO (concentragio inicial
de amina); K (constante de velocidade da reacdo); R2 (coeficiente de correlagdo da modelagem matematica em relagdo
aos valores experimentais). Fonte: Autora.

Figura 1 - Comparagdo entre os valores experimentais ¢ as modelagens matematicas das rotas
reacionais
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Representacio da modelagem da conversio de compostos bromados em linhas tracejadas nas rotas:

(i) (linha vermelho); (ii) (linha azul) em comparacio com os dados experimentais, representados por
pontos (verdes para a Rota (i); azuis para a Rota (ii). Fonte: Autora.

Conclusodes ou Consideragoes finais

As reacdes levaram a formacdo de ambnios quaternarios e com os métodos

adotados foi possivel modelar as reagdes com bons indices de correlacdo. Porém, ainda



X[V <ICTED

CONGRESSO INTERNACIONAL DE CIENCIA,
TECNOLOGIA E DESENVOLVIMENTO

€ necessario um estudo quanto a atividade antimicrobiana desses compostos, bem como
a realizagdo de analises estruturais: infravermelho e ressonancia magnética nuclear
(RMN).
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