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"Por vezes sentimos que aquilo

que fazemos é apenas uma gota

no oceano. Mas, o oceano seria

menor se lhe faltasse uma gota."

- Madre Teresa de Calcutá
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Este trabalho apresenta o aprimoramento e, também, o desenvolvimento de um

modelo de termodinâmica molecular para surfactantes não iônicos, com potencial

aplicação na indústria petrolífera. O estudo aborda a predição de propriedades

fundamentais, como a Concentração Micelar Crítica (CMC) e o Ponto de Turvação

(Cloud Point), por meio de modelagem e experimentação.

O modelo de termodinâmica molecular proposto baseia-se na minimização da

energia de Gibbs do sistema, incorporando as contribuições energéticas associadas

à micelização, otimizando variáveis micelares como o tamanho e o número de mi-

celas, bem como a espessura da região hidrofílica. Parâmetros como temperatura

do sistema, número de carbonos na cauda e quantidade de grupos etoxilados da

cabeça do surfactante foram utilizados na descrição da formação e estabilidade das

micelas. Além disso, um novo modelo para a predição do Cloud Point foi sugerido,

expandindo uma abordagem já consolidada na literatura, incorporando os efeitos de

aditivos, como NaCl, e a interação dos grupos etoxilados. Resultados experimentais,

realizados em triplicata e analisados estatisticamente, mostraram boa concordância

com os dados simulados.

Contribuições deste trabalho incluem a análise detalhada das energias de mi-

celização e a validação experimental de modelos computacionais, fornecendo uma

ferramenta preditiva promissora para aplicações industriais e otimização de proces-

sos.
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This work presents the enhancement and development of a molecular thermody-

namics model for nonionic surfactants, with potential applications in the petroleum

industry. The study focuses on predicting key properties such as the Critical Micelle

Concentration (CMC) and Cloud Point through modeling and experimentation.

The proposed molecular thermodynamics model is based on minimizing the

Gibbs energy of the system, incorporating energetic contributions associated with

micellization. It optimizes micellar variables, such as micelle size, number, and the

thickness of the hydrophilic region. Parameters like system temperature, the num-

ber of carbons in the surfactant tail, and the number of ethoxylated groups in the

head were utilized to describe micelle formation and stability. Furthermore, a novel

model for Cloud Point prediction was proposed, expanding an established approach

from the literature by incorporating the e�ects of additives, such as NaCl, and the

interaction of ethoxylated groups. Experimental results, conducted in triplicate and

statistically analyzed, showed good agreement with simulated data.

This work's contributions include a detailed analysis of micellization energies and

the experimental validation of computational models, o�ering a promising predictive

tool for industrial applications and process optimization.
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Figura 3.8: Fórmulas estruturais dos surfactantes: (a) Álcool etoxilado linear C12,

com o valor de "n" variando entre 7, 12 e 23, dependendo do número de etoxilação;

(b) Tween 20; (c) Tween 60; e (d) Tween 80.

Para a análise do Cloud Point dos surfactantes, foram preparadas primeira-

mente duas soluções de Tween 80, de acordo com os procedimentos estabelecidos

pela norma ASTM D2024-65 (Reaprovada em 1997). A primeira solução seguiu as

diretrizes da norma, consistindo em 1% de surfactante, ou seja, 1 g de Tween 80

dissolvido em 100 mL de água Milli-Q® à temperatura ambiente. A segunda solu-

ção foi preparada com a adição de 5 g de NaCl, conforme recomendação da empresa

fornecedora do surfactante, resultando em uma mistura contendo 1 g de surfactante

e 5 g de sal dissolvidos em 100 mL de água Milli-Q®, também à temperatura am-
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