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Marcelo Henrique Schwade†
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Introdução

Soluções formadas por água e álcoois são empregadas em
diversos âmbitos, como na produção de biocombustı́veis e na
de fármacos. A presença de álcoois em água, entre eles o t-
butanol (2-metil-propan-2-ol), afeta propriedades termodinâmicas
como calor especı́fico e compressibilidade isotérmica originais da
mesma [1]. Para lı́quidos, a compressibilidade isotérmica χT se
relaciona com o fator de estrutura SNN para ângulo de espalha-
mento (2θ = 0) em uma curva de espalhamento de raios X a baixo
ângulo (SAXS) [2]; isso se dá conforme a expressão (1), onde R,
T , V e N são a constante dos gases ideais, a temperatura, o
volume molecular e o número de partı́culas, respectivamente.

SNN (0) =
RTχT
V

(1)

A compressibilidade isotérmica de uma mistura depende da
concentração de seus componentes. Com o objetivo de deter-
minar χT para misturas de t-butanol e água e sua dependência
com a concentração obtivemos curvas de SAXS para diferentes
frações molares de t-butanol. A intensidade de espalhamento
I(q), para q = 0 (q = 4π sen θ

λ ), segue a mesma dependência da
fração molar que SNN (q) e χT . Assim, obtivemos curvas de
SAXS para frações molares no intervalo de 0, 10 a 0, 30.

Desenvolvimento e Resultados Parciais

Inicialmente foram obtidas curvas de SAXS para frações mo-
lares entre 0, 10 e 0, 30 no Laboratório de Cristalografia do IFUSP.
As imagens de espalhamento foram obtidas em um detector bidi-
mensional e integradas azimutalmente para obtenção das curvas
de intensidade de espalhamento em função de q com o programa
Foxtrot c©. A calibração da escala em q foi feita com behenato de
prata. As curvas foram corrigidas para o espalhamento do sol-
vente e transmissão, além de reescaladas para escala absoluta,
usando como padrão o espalhamento da água.

Traçamos um gráfico das intensidades para q = 0, obtidas por
extrapolação, em função da fração molar de t-butanol em água,
ver figura (1). O comportamento de I(0) segue o esperado [2]

para quase todas as concentrações, mas difere para 0, 10 e 0, 14.
Essas duas concentrações foram refeitas no instrumento Xenocs
Nano-inXider R© instalado no CNANO. Para o tratamento das no-
vas curvas foram desenvolvidos programas em Python.
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Figura 1 – Intensidade absoluta a q = 0 para diversas frações molares

Perspectivas

As próximas etapas consistem na finalização dos softwares
para tratamento dos dados, extrapolação das novas curvas para
q = 0, obtenção do fator de estrutura a partir da curva de intensi-
dade de espalhamento, confirmação da dependência de SNN (0)
da fração molar de t-butanol e, a partir de SNN (0), obter a com-
pressibilidade isotérmica χT e a função distribuição de distâncias,
g(r), do sistema para as concentrações medidas. Temos o obje-
tivo de comparar os resultados obtidos experimentalmente com
resultados teórico-computacionais de Dinâmica Molecular.
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