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INTRODUCAO

As métricas sao essenciais na quimica verde para a avaliacao da verdura das reaccoes e de processos de sintese, seja no
laboratorio ou na industria [1]. A produtividade atomica — incorporacao dos atomos dos reagents no produto, nao 0s
desperdicando em residuos — é postulada pelos dois primeiros dos doze principios da Quimica Verde [2] e coberta por uma
variedade de metricas, as chamadas metricas de massa. Trabalho em curso que envolveu uma analise global destas
metricas [3-5] evidenciou gue 0s seus valores dependiam da estequiometria das reaccoes de sintese e das condicoes de

realizacao destas — o que pode limitar o alcance da sua utilidade para comparar a verdura das sinteses, um facto
aparentemente ignorado na literatura.

OBJECTIVO

Discutir a variacao da metrica Eficiencia de Massa Relativa (RME) com a natureza das reac¢oes quimicas (estequiometria e

massas molares dos reagentes e produtos e com as condicoes de realizacao (excesso de reagentes, etc.) que afectam o
rendimento , apresentando-se aqui alguns resultados.

METODOLOGIA

As sinteses laboratoriais do tris(acetilacetonato)ferro(lll) e do oxalato de ferro(ll) diidratado foram repetidas em diversas
condicoes, com registo rigoroso das massas dos reagentes, produtos, solventes, etc. (como aconselhado por Winterton
[6]), para investigar a influéncia das condi¢cOes da reaccao (rendimento, excesso de um reagente estequiomeétrico, etc.) nos
valores da RME. Esta foi expressa como uma funcao bidimensional do rendimento (y) e do excesso do ligando (x). Nas

Figs. apresentam-se o0s graficos das superficies geradas por estas funcoes e o0s valores experimentais coligidos nas
experiéncias, que mostram bom acordo.

RESULTADOS

RME = k, y/(K, + K4 X)

K, = MW, (p/a)

K, = MW, + MW, (b/a)

K, = (MW,/100) (b/a)
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Fig. 1 - RME para as sinteses: tris(acetilacetonato)ferro(lll) (esq) e oxalato de ferro(ll) (dir)

CONCLUSOES

A forma das superficies é semelhante, mas com diferente Iinclinacao, devido a diferencas nos coeficientes
estequiometricos (reaccoes 1:3 e 1:1, respectivamente) e nas massas molares dos compostos envolvidos nas duas

reaccoes — facto que evidencia nao ser licita a comparacao directa de metricas para reaccoes de diferentes
estequiometrias.
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