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Resumo
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atingir)

A 4gua subcritica é definida como agua liquida a temperaturas
acima da temperatura de ebulicdo e pressdes acima da sua
pressao de vapor. Nestas condicbes a dgua permanece liquida
e pode ser utilizada como solvente na extracgao de compostos
organicos apolares e polares com baixa solubilidade a
temperatura ambiente. Este processo constitui assim uma
alternativa “verde” a outros

processos de extraccdo

envolvendo o uso de solventes organicos, normalmente
téxicos. Embora este fendémeno seja associado a diminuicao da
constante dieléctrica da dgua com a temperatura, a relacao
entre a constante dieléctrica da &gua, a hidratacdo e a
solubilidade destes compostos, é ainda mal compreendida.
Neste projecto propomos o estudo da hidratacao e da
solubilidade de compostos polares e apolares em agua
subcritica através de métodos de quimica computacional, em
particular dindmica molecular (DM). O método de DM permite
estudar a hidratacao e a solubilidade e ao mesmo tempo obter
informacao estrutural e dinamica a um nivel molecular. Os
objectivos deste estudo incluem: (a) estudo da termodinamica
de hidratacdo e a solubilidade de compostos polares (e.g. acido
galico) e apolares (e.g., naftaleno) modelo; (b) estudo da
relacdo entre a constante dieléctrica da dgua em condicdes
subcriticas e a solubilidade; (c) definicdo das propriedades de
interesse da agua e soluto no desenvolvimento de um modelo

para a previsao da solubilidade.
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