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Os parâmetros de solubilidade de Hansen (PSH) são normalmente usados para estudos de 
solubilidade in silico. Esses são baseados no produto de três forças coordenadas (ligações de 
hidrogênio, δH, dispersão, δD, e forças dipolares, δP) calculadas para qualquer substância a fim de 
prever a miscibilidade de um composto em um solvente puro, em uma mistura de solventes ou em 
compostos não solventes, economizando tempo e custos no desenvolvimento de métodos 
baseados na composição química e das interações intermoleculares de seus constituintes. Esta 
abordagem foi incorporada na extração de fitoquímicos da fração lipídica de grãos de café como 
uma alternativa às abordagens de tentativa e erro, evitando desperdício de solvente e outros 
recursos. Inicialmente, uma amostra de óleo de café foi obtida por prensagem e determinada por 
cromatografia gasosa acoplada à espectrometria de massas (CG-EM), onde foi identificado ácidos 
graxos, cafeína, diterpenos livres e esterificados, triterpenos, di e triacilgliceróis. Aos componentes 
da amostra fez-se a quantificação por normalização de área. PSH foram calculados para cada 
componente do óleo e, por fim, a fração destes no óleo a fim de se conhecer o PSH da mistura final 
(δD = 15,71, δP = 9,61 e δH = 3,49 sobre um gráfico 3D e o produto dos vetores δTotal = 15,42). Esses 
valores foram utilizados para selecionar solventes candidatos para a extração lipídica, considerando 
Ra, a distância entre os PSH do óleo de café com diferentes solventes. Dezoito solventes foram 
categorizados em ordem crescente de Ra, além de ponto de ebulição (PE), grau de toxicidade (GT), 
custo de aquisição e outros parâmetros. Dentre esses, terpenos, ésteres, éteres, hidrocarbonetos e 
álcoois. Terpenos e alguns ésteres foram eliminados devido aos altos PE (>150 °C), o que é oneroso 
para serem recuperados. Solventes voláteis como acetato de metila foram descartados por 
promover perdas durante a extração (PE = 44,0 °C). Solventes polares como água, metanol, etanol 
e 1-butanol foram excluídos devido maior valor de Ra (12,0). Por fim, quatro solventes foram 
selecionados: ciclopentil metil éter (Ra: 2,09, PE: 105,3 °C, R$ 1.151,00/L e GT 4), acetato de etila 
(Ra: 3,73, PE: 73,9 °C, R$ 523,00/L e GT 5), n-hexano (Ra: 5,5, PE: 68,5 °C, R$ 323,00/L e GT 5) e 
dimetil carbonato (Ra: 6,22, PE: 90,5 °C, R$ 419,00/L e GT 5). Ciclopentil metil éter é o mais indicado 
segundo os PSH e também um dos mais seguros, enquanto que os demais são mais acessíveis. 
Apresentaremos no evento os rendimentos de extração a serem determinados por CG-EM para as 
confirmar previsões in silico e validar a eficácia desses solventes na determinação lipídica de grãos 
de café.  
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