Otimizacdo da verdura de solventes em processos de sintese
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Os solventes sdo um tema de grande importancia em Quimica Verde
(QV), que apela a necessidade de minimizar a sua utilizacdo e incrementar a
sua benignidade.! Muitos dos solventes de uso frequente apresentam perigos
diversos e tém um forte impacto ambiental, sendo recomendada a sua
substituicdo por solventes mais verdes.?* Particularmente criticos quanto a isto,
sdo 0s processos de sintese quimica, onde os solventes sdo omnipresentes. A
otimizacdo da verdura em sinteses por alteracdo de solventes envolve vérias
componentes que tém de ser consideradas simultaneamente. Nesta
comunicacdo pretende-se: 1) apresentar um modelo para avaliar a verdura de
solventes num contexto de sintese; e 2) reportar o desafio da otimizacdo de
solventes na sintese de um liquido iénico (LI).

O modelo proposto para avaliacdo dos solventes baseia-se em duas
componentes que aferem: 1) a verdura intrinseca do solvente; 2) o seu impacto
na eficiéncia do processo, avaliados por métricas de verdura. Este modelo foi
utilizado para otimizar a sintese do LI cloreto de 1-hexil-3-metilimidaz6lio

(Fig. 1).
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Fig. 1. Otimizacéo da sintese do cloreto de 1-hexil-3-metilimidazélio por mudanca de solventes.

O protocolo da literatura educacional (A)* propde a utilizacdo de dois
solventes na fase de workup (Fig. 1). A otimizagdo implicou a eliminagdo de
agua (B) que, sendo indcuo, relevou-se pouco eficiente (provocou baixa pureza
do produto obtido e impacto negativo nas métricas de energia e de tempo). O
éter dietilico foi substituido por acetato de etilo (C), com maior verdura
intrinseca, mas as métricas de energia e tempo foram penalizadas.

Os resultados mostram que a otimizacao por escolha de solventes exige
ponderacdo multivariada, ja que a utilizacdo de solventes intrinsecamente mais
verdes/benignos pode ter um impacto negativo nas métricas da QV e na pureza
do produto obtido. Esta situacdo evidencia a natureza holistica da QV, que
implica a andlise das situa¢des em estudo simultaneamente a varias dimensoes,
para se chegar a solugbes de compromisso quando emergem aspetos
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antagonicos, 0 que € problemético quando as dimensfes sdo consideradas
isoladamente.
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