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Determinacgao da solubilidade das misturas envolvendo acido bérico, agua e
cloridrato de piridoxina e a modelagem de dados do equilibrio sélido — liquido

Daniel Marcondes de Mello'
Ricardo Francisco Pires?
Sandra Cristina Dantas?®

Resumo: O equilibrio sdlido-liquido (ESL) é uma area crucial da termodindmica que trata da
coexisténcia de fases soélidas e liquidas em um mesmo estado. O conhecimento prévio de dados de
solubilidade de um sdlido de interesse em um tipo de solvente, € de extrema importancia para a
industria quimica no geral, e para projetos de equipamentos industriais. A avaliagdo do ESL composto
pelo sistema ternario formado por agua, acido bdrico e cloridrato de piridoxina, tem como objetivo
determinar a influéncia do cossoluto cloridrato de piridoxina na solubilidade do acido bdérico em
diferentes temperaturas e concentragcdes. Adotou-se uma abordagem experimental, na qual foram
realizados experimentos ja pré-estabelecidos pela literatura, no intuito de coletar os dados de
solubilidade do acido boérico e, em seguida, aplicar modelos de correlagdo como os de Heidman e Yaws.
Os resultados mostram que tanto a concentragcdo de cloridrato de piridoxina quanto a temperatura
tiveram um impacto significativo na solubilidade do acido bdérico. Os modelos correlacionados
mostraram excelentes ajustes, com coeficientes de determinagéo elevados (R? > 0,997). Conclui-se
que os modelos utilizados sao eficazes em correlacionar a solubilidade de sistemas complexos, o que
pode descrever as condi¢cdes desse sistema ternario.

Palavras-chave: Equilibrio sélido-liquido (ESL); Acido bérico; Cloridrato de piridoxina.

Abstract: Solid-liquid equilibrium (SLE) is a crucial area of thermodynamics that deals with the
coexistence of solid and liquid phases in the same state. Prior knowledge of the solubility data of a solid
of interest in a specific solute is of utmost importance to the chemical industry in general and for the
design of industrial equipment. The evaluation of SLE for the ternary system formed by water, boric acid,
and pyridoxine hydrochloride aims to determine the influence of the cosolute pyridoxine hydrochloride
on the solubility of boric acid at different temperatures and concentrations. An experimental approach
was adopted, in which experiments already established in the literature were conducted to collect boric
acid solubility data and subsequently apply correlation models such as those of Heidman and Yaws. The
results show that both the concentration of pyridoxine hydrochloride and temperature had a significant
impact on the solubility of boric acid. The correlated models showed excellent fits, with high determination
coefficients (R2 > 0.997). It is concluded that the models used are effective in correlating the solubility of
complex systems, which can describe the conditions of this ternary system.

Keywords: Solid-liquid equilibrium (SLE); Boric acid; Pyridoxine hydrochloride.

INTRODUCAO

O equilibrio sodlido-liquido é determinado para compreender como materiais
sélidos e liquidos interagem e se comportam sob condigbes especificas, sendo
essencial em diversas areas da ciéncia e da engenharia quimica, como na produgao
de alimentos, fabricagdo de medicamentos e produtos quimicos, purificagdo de agua
e analise de solos e rochas.
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Além disso, como descrito por Smith (2007), o estudo do equilibrio sélido-
liguido é fundamental para entender como os processos de separagcdo funcionam
(como por exemplo o processo de cristalizagdo e adsor¢do) em muitas das areas da
engenharia quimica. Ao compreender esse estado termodinamico, é possivel
determinar como diferentes materiais se dissolvem em liquidos e como as
concentracdes de certos componentes podem afetar a solubilidade dos materiais.

Seguindo a linha de trabalho publicado por Pires (2011), essa pesquisa visa 0
estudo das misturas de sais de interesse a industria quimica, neste caso, o acido
borico. Assim, decidiu-se contribuir para a obtencdo de dados experimentais desse
acido em misturas que contenham um eletrolito em concentragdes conhecidas.

De acordo com Prausnitz, Lichtenthaler e Azevedo (1999), a modelagem de
equilibrio sélido-liquido € uma ferramenta essencial na engenharia quimica, pois
fornece as bases para o desenvolvimento de processos de separacao e extragao, que
sao a espinha dorsal de muitas operagdes industriais.

A combinacéao de acido bdrico e vitamina B6 em formulacdes cosméticas pode
oferecer beneficios significativos para a saude da pele. Como descrito pelo estudo de
Kdse et al (2015), o acido borico possui propriedades antissépticas e antifungicas,
sendo assim eficaz no tratamento de infec¢des cutaneas e na prevengao de irritagdes.
Ja a vitamina B6, ou piridoxina, desempenha um papel crucial na manutencao da
saude da pele, auxiliando na produgao de colageno e elastina, o que contribui para a
firmeza e elasticidade cutanea.

Portanto, a integragao desses dois componentes em produtos cosmeéticos pode
resultar em formulagcdes que promovem a regeneracao da pele, melhoram sua textura

e oferecem protegdo contra agentes infecciosos.
OBJETIVOS

Determinar experimentalmente a solubilidade do acido bdrico em agua,
comparando os resultados obtidos com os valores reportados na literatura para avaliar
os desvios, e validar o procedimento experimental adotado. Adicionalmente, propde-
se analisar a influéncia do cloridrato de piridoxina como cossoluto no equilibrio sélido-
liquido do acido bérico em agua, no sistema ternario constituido por agua, acido borico

e cloridrato de piridoxina.
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Com os valores experimentais obtidos, pretende-se examinar o comportamento
do sistema, focando nas variagdes da solubilidade do acido bérico em fungao das
diferentes concentragdes de cloridrato de piridoxina e nas temperaturas de 298,15K,
308,15K e 318,15K. A partir desses dados experimentais, sera realizada a
determinacao dos parametros de correlagao para os modelos de Heidman e Yaws.

Por fim, sera avaliada a precisdo dos modelos em relagao aos valores obtidos
empiricamente para a solubilidade do acido bérico na presencga do eletrdlito. A analise
incluira observagdes estatisticas para avaliar a adequacdo dos modelos,
considerando as variagdes de concentragao e temperatura, a fim de estabelecer uma

correlagao consistente entre os modelos tedricos e os dados experimentais
REVISAO BIBLIOGRAFICA

ACIDO BORICO

O acido bdrico, € um acido fraco que, existe principalmente como uma pequena
molécula ndo carregada. Devido ao seu comportamento como acido de Lewis, o acido
boérico forma complexos com aminoacidos, acidos carboxilicos, carboidratos,
nucleotideos e vitaminas através de reacbes de esterificacdo. Esses complexos
podem ser monoésteres ou diésteres, sendo que a formacao de diésteres gera
estruturas mais estaveis e com carga negativa, especialmente em pH basico, como
descrito por Kdse et al.,, (2015). Além disso, esse acido desempenha um papel
importante na industria quimica, sendo amplamente utilizado devido as suas
propriedades versateis.

Segundo Cotton, Wilkinson e Gaus (1995), o acido bodrico e os boratos sao
amplamente utilizados em varias aplicagdes industriais, incluindo a producéo de vidro
e ceramica, onde melhoram a durabilidade e a resisténcia ao choque térmico. Além
disso, o acido borico serve como um retardante de chamas crucial e é utilizado na

fabricacao de fibra de vidro, antissépticos e conservantes.
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Figura 1 — Estrutura molecular do acido bdrico
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Fonte: Boric acid: a simple molecule of physiologic, therapeutic and prebiotic significance,
2015

Figura 2 — Complexo formado por acido bérico + piridoxina - bis(pyridoxine)borate

Fonte: Boric acid: a simple molecule of physiologic, therapeutic and prebiotic significance,
2015

CLORIDRATO DE PIRIDOXINA

O cloridrato de piridoxina, uma forma ativa de vitamina B6, desempenha um
papel vital em diversas fungdes metabdlicas e fisioldgicas no corpo humano. Ele atua
como uma coenzima em varias reagdes enzimaticas essenciais, incluindo o
metabolismo de aminoacidos e a sintese de neurotransmissores como a serotonina e
dopamina. Além disso, a vitamina B6 é crucial para a produg¢ao de hemoglobina, a
regulacdo do metabolismo do glicogénio, e o funcionamento adequado do sistema
imunoldgico, onde auxilia na produgao de anticorpos e citocinas, como relatado por
Mikkelsen et al., (2023).

A piridoxina (HsP) é baseada em um anel de piridina com substituintes hidroxila,
metil e hidroximetil. Devido a essa estrutura, € conhecida por ser um agente
complexante adequado com acidos de Lewis, interagindo através do oxigénio fendlico

e dos atomos de nitrogénio piridinico, e em alguns casos, através dos grupos
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hidroximetil. Um complexo de borato estavel em agua de piridoxina foi relatado pela
primeira vez por Scudi et al. em 1940, e a complexagdo com acido bdrico foi
posteriormente utilizada na purificagdo e isolamento da vitamina B6. Esse tipo de
complexacdo demonstra a versatilidade da piridoxina na formacado de complexos
estaveis, o que é relevante tanto para a quimica analitica quanto para aplicagdes
terapéuticas.

Em resumo, conforme Combs Jr. (2008) prescreve em seus estudos sobre
vitaminas, a vitamina B6 tem papel precursor em reag¢des quimicas especificas o
tornando relevante em processos industriais mais amplos, como a sintese de

polimeros e estabilizagdo de compostos organicos.

Figura 3 — Formula estrutural da molécula de Cloridrato de Piridoxina
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Fonte: NIST Standard Reference Database 69: NIST Chemistry WebBook

SOLUBILIDADE DE SOLIDOS IONICOS

Conforme os autores Solomons e Fryhle (2012) descreveram, a dissolugao de
solidos i6nicos em solventes polares, como a agua, ocorre principalmente porque o
solvente pode estabilizar os ions separados através de interagdes eletrostaticas.
Essas interagdes diminuem a energia do sistema, facilitando a dissolugao. Assim, a
solubilidade esta relacionada as forcas entre os ions no sélido e as forgas entre os
ions e as moléculas do solvente, sendo influenciada por fatores como a temperatura
e a estrutura cristalina do soluto. Portanto, é importante destacar para a compreensao

da solubilidade de sélidos idnicos, os processos de hidratacio e solvatagao.
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A hidratagao, € o processo no qual as moléculas de agua interagem com os
ions de um sdlido ibnico a medida que este se dissolve em agua. Quando um sélido
iGnico é colocado em agua, as ligagdes idnicas que mantém os ions juntos na estrutura
cristalina sdo rompidas, liberando os ions positivos (cations) e negativos (anions) na
solucdo. As moléculas de agua, devido a sua grande polaridade, desempenham um
papel fundamental nesse processo. O atomo de oxigénio, que possui uma carga
parcial negativa, € atraido pelos cations, enquanto os atomos de hidrogénio, que
possuem cargas parciais positivas, sdo atraidos pelos anions.

Como resultado, as moléculas de agua se organizam ao redor dos ions,
formando uma camada de hidratagdo que estabiliza esses ions na solugédo. Essa
interagdo diminui a tendéncia dos ions se recombinarem e retornarem a fase sélida,
promovendo a dissolugdo continua do sélido iénico. Esse processo de hidratacao é
essencial para a solubilidade dos compostos iénicos em agua, pois reduz a energia
livre do sistema e facilita a manutengdo dos ions em solugdo, aumentando a

solubilidade do sdélido.

Figura 4 — Dissolugédo de um solido idbnico em agua, descrevendo a hidratagdo dos cations e

anions pela agua.
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Fonte: llustragdo por Anatomia e Fisiologia, 2013
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EQUILIBRIO SOLIDO LiQUIDO E AS EQUACOES RACIONAIS

De acordo com Prausnitz et al. (1999), o produto de solubilidade Ks, de um eletrdlito,
pode ser calculado a partir das energias livres de Gibbs de formacao das espécies sodlidas e
dissolvidas em solugcado na temperatura de interesse. Para os ions e eletrélitos em solugao, o
estado padrdo é definido em termos de molalidade, sob condicbes fixas de pressao e
temperatura. No caso do sélido e do solvente, o estado padrédo é a fase pura, também na
temperatura e pressao de interesse. Esse método é fundamental para a determinacgao precisa
da solubilidade em sistemas complexos, permitindo previsdes baseadas em fundamentos
termodinamicos. O valor de Ky, pode ser obtido a partir de dados tabulados das energias livres

de Gibbs dessas espécies

AG(T,
InKq,(T,) = — # (1)

Sendo que InKsp, AG, R e T correspondem a: logaritmo natural da solubilidade,
variagdo da energia livre de Gibbs para a dissolugéo do soluto, constante universal
dos gases, temperatura absoluta, respectivamente.

Seguindo os estudos de Pires (2011), para se obter a equagao racional do
equilibrio sélido-liquido aplicada a eletrdlitos, a equagao que correlaciona os valores
do logaritmo natural do produto da solubilidade em funcdo da molalidade do eletrdlito

€ a seguinte:

InKe,(T) =v-Inmyx +v-Inyyy (2)

Sendo myxy a molalidade do eletrdlito e y,yx 0 coeficiente de atividade do
eletrdlito.
Partindo da definicado de Prausnitz, sobre o produto da solubilidade sendo calculado a
partir da energia livre de Gibbs, podemos correlacionar Ksp em termos de entalpia (AH)

e entropia (AS) da seguinte forma:
AG = AH — TAS (3)
Ao substituir na equacao 1 temos:

| AH(T)  TAS(T)
ansp(T) = +? E— (4)

A partir da equacéao 4, pode-se aplicar a equacao de Gibbs-Helmholtz, para poder
estabelecer uma dependéncia da solubilidade com a temperatura:
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LT Jrz ACPO(T)dT
RYTr T2

Ky (T) = InK,(T,) — 2200 (G-2)+ l dT (5)

T T
Se a dependéncia de ACp® com a temperatura ndo for conhecida, ou entéo, a
diferenca entre a T do sistema com a Tr (temperatura de referéncia = 298,15K) for
pequena, pode-se assumir que ACp® é constante. Sabendo-se disso, & possivel

rearranjar a equagao 5 de tal maneira:

_ 2aH® (1)  aHO(T) 1 | ACp°«(Ty) ACp°(Ty) ACPO(T)T;
ansp (T) - ansp (Tr) + RT, - RT ' ; + R InT — —*= lnTr + T —
ACpO(Tr)
=L (6)

Rearranjando a equagéo acima, fazendo as substituigdes necessarias e substituindo

a equacgao 2:

Inmyx = InKg, (Ty) +
ACpO(TT) . lnT

VRT (7)

A forma final, simplificada, é expressa como:

AHOWy) _ ACOOTy) AT _ Inymx | (ACp"(mTr _ AH"(T») E
VRT VRT VR v VR VR T

lanX=A+§+C-lnT (8)

AHO(T,)  ACp°(Ty) ACP°(Ty)  Inyumx
- -InT, — -
VRT VRT VR v

Chama-se A o termo: InK,(T,) +

ACP°(T)Ty AH"(Tr))

Chama-se B o termo: ( — —

ACp°(Ty)
VRT

Chama-se C o termo:

Assim, demonstra-se o processo para derivar uma equagao légica e consistente para

correlacionar dados de equilibrio sdlido-liquido em sistemas que envolvem eletrolitos.

AS CORRELACOES DE HEIDMAN E YAWS

A abordagem acima ja foi utilizado amplamente pela literatura, como o trabalho
realizado por Tsonopoulos (2001) em sua publicagdo de solubilidades de
hidrocarbonetos em agua, e o estudo de equilibrio de fases de sodlidos ibnicos por
Freire et al. (2010).
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Essas equacgbes correlacionam e ajustam os dados empiricos da solubilidade,
em funcédo da temperatura. Elas foram desenvolvidas por Heidman et al. (1985) e

Yaws et al. (1993). Essas equagdes sao apresentadas a seguir:

lnm=A+§+C-lnT (9)
— LI

logm—A+T + (10)

Sendo:

m = molalidade do eletrélito na solucéo;
T = temperatura em Kelvin, do sistema em equilibrio sélido-liquido.

Para este trabalho, sera necessario realizar ajustes nas correlagdes
previamente desenvolvidas. Ao analisar as equacgdes 9 e 10, observa-se que elas
consideram apenas a temperatura como o principal fator determinante na solubilidade
do soluto. Contudo, modificagbes foram realizadas para introduzir os efeitos das
concentracbes de eletrdlitos secundarios presentes na mistura eletrolitica dos
solventes nas equagdes de Heidman e Yaws. Essas modificacoes tém como objetivo
ndo apenas considerar o efeito da temperatura, mas também integrar as
concentracdes dos eletrolitos secundarios, como sais ou vitaminas, na modelagem da
solubilidade, proporcionando uma analise mais precisa.

Em ambas as equacgdes 9 e 10, o parametro foi alterado para:

A=A-C (11)

Sendo:
C+1 = Concentracdo massica do eletrdlito insaturado no sistema

Assim, ficaremos entdo com as seguintes equagoes:

Inm=A"-Cy+2 +C-InT (12)
logm =A"-Cy +2 + (13)

ScientiaTec: Revista de Educagéo, Ciéncia e Tecnologia do IFRS, v. 12, 2025



Pégina1 O

ScientiaTec

METODOLOGIA

Para a realizacdo do experimento e encontrar os valores experimentais de
solubilidade, do sistema cloridrato de piridoxina + acido borico + agua, foram utilizados
0s seguintes materiais:

e Erlenmeyer 50mL;

e Bal&o volumétrico 100mL,;

e Bureta;

e Célula de equilibrio 50mL;

e Banho termostatizado TECNAL TE-2005;

e Agitador magnético TECNAL,;

e Balanga de precisao;

e Acido Bérico com alto grau de pureza;

e Cloridrato de Piridoxina;

e D-Manitol;

e Hidréxido de Sdédio;

o Agua destilada;

A unidade experimental foi composta por células de equilibrio encamisadas.
Estas células tinham a funcdo de permanecer em agitagdo magnética por um
determinado tempo, separar as fases imisciveis por decantagao para analise posterior
de titulacdo do acido borico presente em cada uma das amostras. A temperatura da
célula foi cuidadosamente controlada por um banho termostatizado, que manteve a
temperatura estavel ao longo de todo o processo de agitacao e decantacao. O sistema

foi montado conforme a Figura 5.
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Figura 5 — Célula de equilibrio em banho termostatico.

Fonte: Do autor, 2024

Foi desenvolvido sistemas contendo 3%, 5% e 7% em massa do cloridrato de
piridoxina na agua, nas temperaturas de 298,15K, 308,15K e 318,15K. A cada uma
dessas misturas foi adicionado acido bérico até ocorrer a presenca de corpo de fundo
desse acido.

Baseando-se em trabalhos anteriores da literatura, nos quais foram utilizados
dos sistemas compostos por agua + acido bérico + cloridrato de tiamina, foi
direcionado um tempo de agitacao de 3 horas e de mais 3 horas de decantagéao, para
que a solugao pudesse atingir o equilibrio termodinamico solido-liquido, e que também
garantisse a entropia maxima do sistema escolhido. O tempo de estudos anteriores
foi escolhido para a reproducao dos dados da literatura em laboratério, e para a
execucgao desta pesquisa.

Apds passados os tempos de agitacdo e decantagado, foram realizadas
cuidadosas amostragens de 2mL de solugdo, garantindo que a parte solida
permanecesse intocavel na parte inferior da célula, para entdo, executar a titulagao
da amostra utilizando NaOH e manitol, e em sequéncia, determinar a quantidade de
acido borico que se solubilizou na solugdo de agua com cloridrato de piridoxina.

Para a obtencdo dos parametros mencionados, foi utilizado o software
STATISTICA. Para a resolugdo das equacdes 12 e 13, fez-se o uso do método da

minimizacdo dos quadrados dos residuos. Para isso, o método utilizado foi o de
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Levenberg-Marquardt com um grau de confianga de 98%, garantindo uma precisao

otimizada na determinacéo dos valores ajustados.
RESULTADOS E DISCUSSOES

COMPROVANDO RESULTADOS DA LITERATURA

No intuito de comprovar o tempo de agitagdo e tempo de decantagdo do
sistema, foi realizado um experimento com o sistema acido borico + agua para
levantar dados de solubilidade e comparar com a literatura. O valor de solubilidade do
acido em agua foi obtido (gramas de acido / 100 gramas de agua) na temperatura de

298,15K, e comparado com valores obtidos por Pires (2011) conforme a tabela 1.

Tabela 1 — Solubilidade do acido bérico no sistema contendo acido bérico + agua

T (K) AUTOR (2024) PIRES (2011)

C1(g HsBO3/100g H20) Cz2(g H3BO3/100g H20) Desvios Relativos (%)

298,15 4,6836 + 0,0945 4,8617 3,804

Fonte: Do autor, 2024

Observando o desvio entre os trabalhos, é possivel determinar que o método
empregado, utilizando o mesmo tempo de agitacdo e decantagcdo de estudos
anteriores, foi validado por apresentar bastante concordancia entre os resultados

obtidos com os dados de trabalhos anteriores.

SISTEMA CONTENDO AGUA + ACIDO BORICO + CLORIDRATO DE PIRIDOXINA

Seguiu-se a mesma metodologia adotada anteriormente, porém, acrescentou-
se pequenas concentragcdes conhecidas de cloridrato de piridoxina de 3%, 5% e 7%
ao sistema. Além disso, variou-se a temperatura para os valores de 298,15K, 308,15K
e 318,15K; durante todo o experimento do sistema ternario, mantiveram-se padrdes
os valores de agitagao e decantagao, idénticos ao utilizado no sistema binario.

Para o sistema estudado de agua + acido bérico + cloridrato de piridoxina, em
nenhuma das temperaturas e concentracoes avaliadas ocorreram mais de uma fase
liquida ou mais de uma fase sélida, assegurando o ESL.

A tabela 2 a seguir, retrata os dados adquiridos experimentalmente de

solubilidade do acido bdrico contendo o cossoluto na solugdo. Nesta tabela, reportam-
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se os valores experimentais obtidos para as concentragdes de cloridrato de piridoxina
(em % massica), a temperatura utilizada (Kelvin), e a massa solubilizada de acido

bdrico no sistema.

Tabela 2 - Solubilidade do acido bérico no sistema contendo acido bérico+piridoxina+agua

TR massica  (9HiBOUI00G
piridoxina (%)
3 5,9820
298,15 5 6,1249
7 6,2912
3 7,7751
308,15 5 7,9606
7 8,2697
3 9,6454
318,15 5 97691
7 9,9237

Fonte: Do autor, 2024

Analisando os resultados obtidos na tabela 2, é possivel verificar que ha um
aumento na solubilidade de acido boérico conforme se aumenta a concentracido de
cloridrato de piridoxina na solugao. Suspeita-se que isso ocorra devido a complexagao
do acido bdrico, que é realizada pela molécula de cloridrato de piridoxina, como

descrito por Kose et al. (2014).
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Figura 6 - Dados de solubilidade obtidos no experimento em fungao das concentracoes de

cloridrato de piridoxina
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Fonte: Do autor, 2024

Nota-se que a diferenga na solubilidade entre 3% e 5% € menor em
comparagao com a diferenga entre 5% e 7%, especialmente em temperaturas mais
altas. Isso pode indicar uma interacdo mais forte ou mais eficiente do cloridrato de
piridoxina com o acido bdrico em concentragdes mais elevadas.

A solubilidade do acido bérico também, sofre acréscimo com o aumento da
temperatura em todas as concentracdes de cloridrato de piridoxina. Isso € tipico de
muitos sistemas, onde a solubilidade de um soluto em um solvente aumenta conforme
a elevacao da temperatura.

Resumidamente, o grafico sugere que tanto a temperatura quanto a
concentragao de cloridrato de piridoxina, influenciam positivamente na solubilidade do

acido borico em agua.

RESULTADOS DOS AJUSTES PELOS MODELOS DE HEIDMAN E YAWS
Os valores obtidos para os parametros, seus respectivos desvios padroes e os

coeficientes de correlagdo para os ajustes de Heidman e Yaws, aplicados ao sistema
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cloridrato de piridoxina (1) + acido bérico (2) + agua (3), sao apresentados

respectivamente na tabela 3 e tabela 5.

Tabela 3 — Valores dos parametros do modelo de Heidman

Ajuste de Heidman

Parametros Valores Desvios
A 1,1710 0,3376
B -1795,5510 54,5315
Cc 1,3664 0,0310
Rz = 0,997

Fonte: Do autor, 2024

Os valores ajustados dos parametros A, B e C apresentaram desvios padrdes
significativamente menores do que os proprios valores estimados, o que, em termos
probabilisticos, indica uma alta confianga nos ajustes realizados. Pode-se afirmar
também, que o modelo explica 99,7% da variagdo observada nos dados
experimentais, demonstrando uma excelente correlacdo entre os valores dos
parametros aos valores obtidos em laboratério. Isso indica que o modelo correlaciona

bem o comportamento do sistema estudado.

Tabela 4 — Valores preditos com ajuste de Heidman x Valores reais

Valores reais Valores do modelo Residuos
5,9820 6,0393 -0,0095
6,1249 6,1824 -0,0093
6,2912 6,3289 -0,0059
7,7751 7,6814 0,0121
7,9606 7,8635 0,0122
8,2697 8,0498 0,0269
9,6454 9,6369 0,0008
9,7691 9,8652 -0,0097
9,9237 10,0990 -0,0175

Fonte: Do autor, 2024
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Figura 7 - Dados de solubilidade obtidos no experimento x Solubilidade do modelo
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O modelo de ajuste de Heidman é, de modo geral bastante preciso, com a
maioria dos residuos sendo muito pequenos e distribuidos aleatoriamente ao redor de
zero. A auséncia de um padrao claro nos residuos sugere que o modelo esta bem

ajustado aos dados, sem viés sistematico. No entanto, os residuos maiores nos
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ultimos dados sugerem que pode haver uma pequena perda de precisdo em valores
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extremos, o que pode justificar uma analise mais aprofundada ou ajustes adicionais
ao modelo nessa faixa. Nao pode se afirmar que essa variagao foi causada por conta
do ajuste do modelo.

Outra forma de garantir a validade e a confiabilidade das analises realizadas, &
verificar se os residuos do modelo seguem uma distribuicdo normal. Essa verificagao
€ importante porque muitos métodos estatisticos dependem da suposi¢cao de que os
erros do modelo sdo normalmente distribuidos, o que influencia diretamente a

precisdo das inferéncias feitas.

Figura 9 — Valor da normal esperada x residuos
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Fonte: Do autor, 2024
O grafico de probabilidade normal mostra que os residuos do modelo estdo, em

grande parte, distribuidos normalmente, o que sugere que o modelo € adequado e

que as inferéncias feitas a partir dele sao confiaveis.
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Tabela 5 — Valores dos parametros do modelo de Yaws

Ajuste de Yaws

Parametros Valores Desvios
A 0,5082 0,1017
B 1498,4119 19,5775
Cc -378817,9002 5960,0019
R%= 0,998

Fonte: Do autor, 2024

No modelo de Yaws, os valores ajustados dos parametros A, B e C também
apresentaram desvios padrdes pequenos em comparagao com os valores estimados,
indicando alta confiabilidade nos ajustes realizados. Com um R? de 0,998, o modelo
explica 99,8% da variacdo observada, confirmando uma excelente correlagado entre
os valores preditos e os dados experimentais, reforcando a robustez do modelo ao
sistema.

Tabela 6 — Valores preditos com ajuste de Yaws x Valores reais

Valores reais Valores preditos Residuos
5,9820 6,0181 -0,0361
6,1249 6,1606 -0,0357
6,2912 6,3065 -0,0153
7,7751 7,7351 0,0399
7,9606 7,9182 0,0423
8,2697 8,1058 0,1638
9,6454 9,6044 0,0409
9,7691 9,8318 -0,0627
9,9230 10,0647 -0,1410

Fonte: Do autor, 2024

Seguindo a mesma tendéncia do modelo anterior, 0 modelo de Yaws também
sugere que os residuos estado dispostos da mesma forma seguindo a distribuicéo
normal. O que infere que o modelo seja adequado, e as inferéncias a partir deles sao
confiaveis.
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Figura 10 - Dados de solubilidade obtidos no experimento x Solubilidade do modelo

—+—Modelo —m-Experimental

10,500

5,500

Fonte: Do autor, 2024

Figura 11 — Valores preditos pelo modelo de Yaws x Residuos
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Assim como o modelo de Heidman, a auséncia de uma tendéncia linear ou
curvilinea indica que o modelo captura bem a variabilidade dos dados sem introduzir
erros estruturais. Isso ja era esperado, visto que ambos os modelos se ajustam com

muita precisao aos dados.
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Figura 12 — Valor da normal esperada x residuos
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Seguindo a mesma tendéncia do modelo anterior, 0 modelo de Yaws também
sugere que os residuos estao dispostos da mesma forma seguindo a distribuicdo
normal. O que infere que o modelo seja adequado, e as inferéncias a partir deles sao

confiaveis.

CONCLUSAO

A comparagao dos dados experimentais com os valores da literatura, como os
apresentados por Pires (2011), confirmou a confiabilidade dos resultados obtidos em
laboratério, com um desvio relativo de apenas 3,804%, o que ressalta a precisao dos
procedimentos experimentais adotados.

Ao expandir o estudo para o sistema ternario contendo agua, acido bérico e
cloridrato de piridoxina, observou-se um aumento consistente na solubilidade do acido
bdérico com o aumento da temperatura, e com o aumento da concentragao do eletrdlito.
Conclui-se que o cossoluto cloridrato de piridoxina favorece a solubilizagdo do acido
borico em agua, supde-se que isso ocorra por conta da complexagao da molécula de
acido bdérico com o eletrolito, como descrito por Kose.
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Os modelos de Heidman e Yaws foram aplicados para ajustar os dados
experimentais, e ambos demonstraram uma excelente capacidade de correlagao e
adequacao dos valores, com coeficiente de determinagéo (R?) superior a 0,997 para
o modelo de Heidman, e (R?) superior a 0,998 para o modelo de Yaws. Esses modelos
explicam pelo menos 99,7% da variagdo observada, confirmando um 6timo ajuste aos
valores obtidos em laboratério.

E por fim, os parametros ajustados apresentaram desvios padrées pequenos,
indicando alta confiabilidade e precisdo nos modelos. As analises dos residuos
também confirmam a adequacdo dos modelos, com uma distribuicdo normal dos

residuos que sugere a auséncia de viés sistematico nos ajustes.
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