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Resumo

Apesar de sua simplicidade, misturas bindrias de liquidos podem apresentar propriedades
bastante diferenciadas das propriedades originais das substancias que as compdem (FUR-
LAN, 2017), em especial no que se refere as propriedades termodindmicas. Em particular,
solucdes formadas por dgua e vdrios dlcoois apresentam comportamento andmalo com
relacdo a algumas de suas propriedades termodindmicas, como calor especifico e compres-
sibilidade isotérmica. Entre os dlcoois para os quais sdo observadas essas anomalias esta
0 2-metil-propan-2-ol, mais conhecido como t-butanol (FURLAN, 2017). Para liquidos, a
compressibilidade isotérmica se relaciona com o fator de estrutura para ¢ (vetor transferéncia
de momento) igual a zero, mensuravel através de técnicas de espalhamento de raios X a
baixo angulo (SAXS) (KOGA, 1984; NISHIKAWA, 1987). A compressibilidade isotérmica,
assim como o fator de estrutura da mistura, depende da fracdo molar do dlcool em dgua.
Com o objetivo de determinar a compressibilidade isotérmica da mistura t-butanol/dgua,
por extrapolagdo a ¢ = 0, obtivemos as curvas de espalhamento de SAXS para diferentes
fracGes molares de dgua/t-butanol. A intensidade de espalhamento, para ¢ = 0, segue a
mesma dependéncia da concentracdo molar que o fator de estrutura e a compressibilidade
isotérmica. Inicialmente, obtivemos essa dependéncia para fragdes molares no intervalo de
0,10 a 0, 30. Paralelamente, estamos trabalhando na realizacdo de simula¢des de dindmica
molecular de misturas bindrias andlogas a mistura dgua/t-butanol com o intuito de investigar
esse sistema por outra via, visando a constru¢do de um modelo fisico para descrever as
anomalias nas propriedades dessa mistura.



