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Introdução  

Há um interesse crescente na produção de estudos e pesquisas voltadas a área da 

Química Computacional nos dias atuais devido vários fatores. Esse campo cientifico busca unir 

métodos matemáticas e computacionais para estudar e simular o comportamento de sistemas 

químicos (IUPAC, 1988). Ao longo dos anos, foram desenvolvidos diversas metodologias, 

sistemas e aplicações para investigação desses diferentes sistemas, o que têm contribuído para 

o avanço do campo cientifico e da química como um todo (Ferreira et al., 2019). Dentro desses 

vários métodos investigativos há a realização de simulações, conhecida como reações 

isodésmicas, que de forma geral se trata de reações hipotéticas, idealizadas para simular o 

comportamento e propriedades termodinâmicas que uma substância química ou composto pode 

apresentar ao ser colocada em determinada condição (Ponomarev e Takhistov, 1997). Essas 

simulações trazem consigo dados ou insights valiosos sobre processos químicos que seriam 

difíceis de observar experimentalmente dentro do laboratório, seja por sua periculosidade ou 

inviabilidade.  

O presente trabalho busca aplicar conhecimentos da química computacional para 

realizar reações hipotéticas e avaliar a partir dos dados obtidos a potência térmica e cinética do 

butanal (C4H8O), também conhecido como aldeído butílico. Em estudos voltados a 

combustíveis alternativos, esse composto é apontado como promissor, mas ainda se faz 

necessário a realização de mais estudos e pesquisas para efetivar sua posição como viável e 

subsidiar assim o desenvolvimento de novas tecnologias sustentáveis. 
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Material e Métodos 

 A partir da metodologia aplicada por Ochterski (2000), este estudo foi dividido em três 

etapas principais: (1) Modelagem Molecular, (2) Cálculos através do método DFT (Teoria 

Funcional da Densidade e (3) Análise dos Dados. Na etapa (1) foi realizado a modelagem das 

moléculas do Butanal no formato 3D através do software GaussView (GaussView, 2016), após 

isso, entrando na etapa (2), os cálculos foram efetuados no software Gaussian 9W (Frisch et al., 

2016) através da Teoria Funcional de Densidade (DFT), utilizando o funcional da densidade 

(B3LYP) com sua função de base Dunnigns (cc-pVDZ). Ademais, as temperaturas usadas nos 

cálculos foram de 5K, 298K, 500K, 1000K e 1500 K. A escolha de trabalhar com esses valores 

para a temperatura advém do estudo de Serra et al. (2023), onde foi utilizado esses valores. 

Além disso, a escolha desses valores permitiu identificar o comportamento do Butanal em altas 

temperaturas, analisando sua possível viabilidade em ser usado como combustível alternativo. 

Na última etapa (3) os dados coletados foram analisados, tratados com auxílio do software 

Statistica 07 (StatSoft., 2004) e tabulados no software Microsoft Excel 2016. Foram obtidos 

resultados significativos das reações isodésmicas baseados na variação de Entalpia (ΔH), 

variação da Energia Livre de Gibbs (ΔG) e variação de Entropia (ΔS). Além disso, foi possível 

obter dados importantes sobre a constante de equilíbrio das moléculas trabalhadas. 

 

Resultados e Discussão 

Os resultados obtidos através dessa metodologia são de grande importância, pois 

fornecem informações detalhadas e previsões sobre propriedades moleculares, estruturas e 

reatividades dos compostos, muitas vezes inacessíveis por métodos experimentais. A 

modelagem e a decomposição térmica do butanal são processos importantes para entender a 

estabilidade e o comportamento deste composto sob altas temperaturas. Veja na figura -1. 

Figura 1: Decomposição térmica da molécula de Butanal. 

 
Fonte: Autor (2024). 
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Tendo como foco o estudo das propriedades termodinâmicas, empregou-se as reações 

isodésmicas. A realização dessas reações serve para garantir resultados mais precisos e 

confiáveis ao comparar energias e propriedades termodinâmicas de diferentes compostos. Na 

tabela - 1, encontram-se as reações isodésmicas formuladas, denominadas de ButanI, ButanII e 

ButanIII.  

Tabela 1: Reações hipotéticas da molécula de Butanal 

ButanI C4H8O→C3H6 +CH2O 

ButanII C4H8O  C3H6O + C2H2 

ButanIII C4H8O  C4H6 + H2O 

Fonte: Autor (2024). 

Essas reações apresentam a decomposição térmica da molécula de Butanal em formato 

de um craqueamento simples em relação da composição térmica da molécula mantendo a 

quantidade de átomos da estrutura química na formação do produto, diferenciando nas ligações 

químicas e formando outras moléculas mediante as variações de temperatura impostas. Na 

figura - 2 é possível observar os resultados das reações hipotéticas do ButanI, ButanII e 

ButanIII.  

 Figura 2: Valores para a variação de Entalpia e variação de Energia Livre de Gibbs em Kj/mol das 

reações hipotéticas. 

 
Fonte: Autor (2024). 

É notório que os valores para as variações de Entalpia aumentam de forma gradativa 

conforme o aumento da temperatura, levando a interpretação que as moléculas, radicais e 

intermediários do Butanal são favoráveis à alta liberação de energia. Além disso, nota-se que a 

Energia Livre de Gibbs em todas as reações, com o aumento da temperatura os valores decaírem 

de forma significante, sendo em alguns casos, por conta da sua inércia. Na reação ButanI, a 

partir de 298 K, que está próximo da temperatura de motores a combustão, percebe-se uma 

mudança no seu comportamento, fazendo com que o processo seja espontâneo. As reações do 

ButanII e ButanIII, apresentam comportamento semelhante, conforme o aumento da 

temperatura, os valores decaem, caracterizando assim para que sejam um processo espontâneo 

nessas duas reações, as temperaturas devem ser bem elevadas. Essas informações são 

importantes para entender o comportamento energético do Butanal em elevadas temperaturas, 

contribuindo para a análise da sua utilização como combustível alternativo. 
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A figura – 3 ilustra que conforme o aumento da temperatura a Entropia aumenta de 

forma significativa. Isso ocorre porque temperaturas altas resultam em maior movimento 

molecular, aumentando a desordem e o número de estados acessíveis para as partículas.  

Figura 3: Valores para a variação de Entropia em Kj/mol das reações hipotéticas. 

 
Fonte: Autor (2024). 

Na figura – 5 estão os resultados obtidos da constante de equilíbrio (k) para as reações 

hipotéticas. A constante foi calculada a partir das temperaturas de interesse do estudo. Em uma 

reação em equilíbrio químico, pode-se concluir que o rendimento aumenta à medida que a 

concentração dos produtos se eleva, o que, por sua vez, eleva a constante de equilíbrio. 

Figura 5: Valores da constante de equilíbrio (k) em (s-1) 

 

Fonte: Autor (2024). 
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Conforme o aumento da temperatura, é possível visualizar que a reação do ButanII tem 

o aumento da sua constante de equilíbrio em comparação com as demais. Esse aumento 

acontece devido a formação dos produtos 1-propeno C3H6 e 1,3-butadieno C4H6 (Trogolo et al., 

2016). 

 

Conclusões 

O Butanal tem um papel significativo para a química como um todo. Sua versatilidade, 

importância nas sínteses químicas e na produção de diversos produtos o tornam um composto 

de grande interesse tanto para pesquisadores quanto para a indústria. Além disso, o Butanal é 

apresentado como uma opção promissora para o cenário industrial de combustíveis alternativos.  

A pesquisa apresentou resultados precisos e abrangentes sobre as moléculas estudadas, 

onde por sua maioria apresentaram maior liberação de calor, desordem e espontaneidade nas 

temperaturas analisadas. Em conclusão, todas essas variáveis trazem consigo dados ou insights 

importantes que podem ser usados como subsidio para o desenvolvimento de futuras pesquisas, 

melhorias em processos industriais e no desenvolvimento de novas tecnologias mais 

sustentáveis.  
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