Para a predi¢cdo do comportamento de misturas sdo necessarios célculos termodindmicos que, usualmente, sdo
executados com model os empiricos ou semi-empiricos que exigem grande quantidade de dados experimentais.
Recentemente, Klamt (1995) propds uma nova categoria de modelo termodindmico (quase) totalmente
preditivo que é baseado em mecéanica quantica (MC). A metodologia consiste na solu¢do de um problema
aproximado utilizando a técnica conhecida como COSMO. Os model os baseados em COSMO séo capazes de
predizer o comportamento de misturas utilizando apenas o perfil sigma determinado pela MC, sem a
necessidade de dados experimentais. A disponibilidade de modelos desta natureza € um grande diferencial
tecnol 6gico e abre possibilidades antes invidaveis com os modelos dependentes de experimentos. Este trabalho
consiste na continuagdo da pesquisa iniciada na UFRGS em 2008 onde foi desenvolvido o programa
computacional JCOSMO. Esta pesquisa constitui 0 primeiro estudo de modelos termodinamicos baseados em
MC no Brasil. O JCOSMO implementa o0 modelo COSMO-SAC (Lin e Sandler, 2002) para calcular os
coeficientes de atividade de misturas. Com isso é possivel predizer, por exemplo, o equilibrio liquido-liquido e
liquido-vapor. Neste trabalho especificamente, serdo apresentadas melhorias no modelo quanto a formag&o de
ponte de hidrogénio entre as moléculas. O perfil sigma foi segregado em grupos de &omos cuja interacéo é
diferente, gjustando cada um deles separadamente para obter um melhor desempenho. Com isso, foram
alcangados resultados muito satisfatérios, melhorando consideravelmente o desempenho do modelo. Esses
resultados representam o primeiro passo para que este model o passe a ser utilizado industrialmente.



