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Resumo/Abstract

RESUMO - Este trabalho aborda a valorizagdo do didxido de carbono (CO,) por meio de sua conversdo em produtos de alto
valor agregado, utilizando sistemas cataliticos baseados em bases zwitterionicas (ZWB). A investigacdo concentra-se na
cicloadi¢ao de CO; ao 6xido de etileno (EO), formando o carbonato de etileno (EC), seguido por sua hidrélise a etilenoglicol
(EG). O objetivo ¢ desenvolver catalisadores bifuncionais mais eficientes e reciclaveis, capazes de integrar as etapas de
carbonata¢do e hidrélise sob condi¢Oes reacionais mais brandas. A base zwitteridnica testada demonstrou-se ativa na reac¢do de
hidrélise. Com 5,0 mol% de catalisador e razdo EC:H»O de 1:4, foi obtida conversdo superior a 99% em 3 horas. Mesmo com a
razdo reduzida para 1:2, a conversdo permaneceu elevada, atingindo 98% no mesmo tempo. Por outro lado, ao diminuir a carga
catalitica para 1,7 mol%, observou-se queda na eficiéncia, com conversdo de 79% apds 7 horas. Diante do desempenho promissor
na etapa de hidroélise, a proxima fase do estudo incluira a aplica¢do do catalisador na cicloadi¢ao de CO» ao EO, além da avaliacdo
de um escopo ampliado de bases zwitterionicas.
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ABSTRACT - This study explores the valorization of carbon dioxide (CO;) through its conversion into value-added products
using catalytic systems based on zwitterionic bases (ZWB). The focus lies on the cycloaddition of CO; to ethylene oxide (EO),
forming ethylene carbonate (EC), followed by its hydrolysis to ethylene glycol (EG). The goal is to develop more efficient and
recyclable bifunctional catalysts capable of integrating the carbonation and hydrolysis steps under milder reaction conditions.
The tested zwitterionic base proved to be active in the hydrolysis reaction. Using 5.0 mol% of catalyst and an EC:HO ratio of
1:4, a conversion above 99% was achieved in 3 hours. Even with a reduced ratio of 1:2, the conversion remained high, reaching
98% in the same time. On the other hand, decreasing the catalyst loading to 1.7 mol% led to reduced efficiency, with 79%
conversion after 7 hours. Given the promising performance in the hydrolysis step, the next phase of the study will involve
applying the catalyst in the CO; cycloaddition to EO, as well as evaluating a broader range of zwitterionic bases.
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Essa rota em duas etapas fundamenta o processo
industrial OMEGA®, caracterizado por alta seletividade e
eficiéncia, com formagdo minima de subprodutos
indesejados como di- e trietilenoglicois. No entanto, o

Introdugao
A conversdo sustentavel do CO, em produtos de alto
valor agregado representa um dos principais desafios da
Quimica Verde. (1) Entre as estratégias mais promissoras

destaca-se a cicloadigdo de CO, a epdxidos, que leva a
formagéo de carbonatos ciclicos - compostos amplamente
utilizados como solventes e intermediarios na industria
quimica. (2)

Um exemplo relevante ¢ a reagdo do 6xido de etileno com
CO,, formando o carbonato de etileno, o qual pode ser
subsequentemente hidrolisado a etilenoglicol (Figura 1), um
insumo de grande importancia industrial. (2)
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Figura 1. Reacdo estudada.

processo ainda apresenta limitagdes significativas, como
alto consumo energético, uso de catalisadores pouco
sustentaveis e necessidade de separagdo entre as etapas
reacionais. (3)

Nesse contexto, este trabalho propde o desenvolvimento
de um sistema catalitico baseado em bases zwitterionicas,
com foco em catalisadores bifuncionais termoestaveis,
reciclaveis e capazes de promover, de forma integrada, as
etapas de carbonatacdo e hidrolise sob condigdes mais
brandas e sustentaveis.
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Experimental

O catalisador zwitterionico utilizado foi o 1,3-dimetil-2-
(3-oxifenil)imidazélio (ZWBm) (Figura 2), cuja sintese
seguiu protocolo descrito na literatura. (4)
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Figura 2. Base zwitterionica empregada.

Inicialmente, otimizou-se a ectapa de hidrolise do
carbonato de etileno. As reagdes foram conduzidas em tubos
selados contendo o EC (5,0 mmol), o catalisador ZWBm
(5,0 mol% ou 1,7 mol% em relacdo ao EC) e a agua, na
razdo molar EC:H,O de 1:4. As misturas reacionais foram
mantidas sob agita¢do constante a 90 °C. A conversdo foi
monitorada em intervalos de 0,5 a 6 horas, por
cromatografia gasosa.

Resultados e Discussao

O desempenho do sistema catalitico proposto foi avaliado
na etapa de hidrélise do carbonato de etileno. O catalisador
zwitterionico ZWBm demonstrou alta eficiéncia sob
condigdes brandas. Em experimentos com 5,0 mol% de
catalisador e razdo molar EC:H,O de 1:4, obteve-se
conversdo superior a 99% ap6s 3 horas de reagdo (Entrada
1, Tabela 1).

Tabela 1. Comparativo de Conversdes da Hidrolise do EC com
ZWBm sob Diferentes Condigdes.?

. ZWBm Tempo Conversao
Entrada | EC:H20 (mol%) (h) (%)
1 1:4 5 3 >99
2 1:2 5 3 98
3 1:4 1,7 7 79

2Condicoes Reacionais: EC (5 mmol); T =90 °C.

Quando a quantidade de agua foi reduzida (razéo EC:H,O
de 1:2, Entrada 2, Tabela 1), a conversao ainda permaneceu
elevada (98%), indicando que o sistema tolera variagdes na
propor¢ao de reagentes sem comprometer
significativamente a eficiéncia. Por outro lado, ao diminuir
a carga catalitica para 1,7 mol% (Entrada 3, Tabela 1),
observou-se uma queda na conversao, atingindo 79% apos
7 horas de reagdo. A evolugdo da conversdo nessa condigdao
encontra-se na Figura 3, revelando uma cinética mais lenta,
mas ainda promissora considerando a baixa quantidade de
catalisador empregada.
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Figura 3. Conversdo da rea¢do em fungdo do tempo (condi¢do com
1,7 mol% de ZWBm). Condi¢des: 5 mmol de EC; razdo molar
EC:H:0 1:4; 90 °C. Média de trés replicatas.

Tempo (h)

A performance observada sugere que 0 ZWBm atua como
catalisador bifuncional, favorecendo a ativagao simultdnea
do EC e da 4agua, o que pode estar relacionado a presenca de
centros bdasicos e grupos capazes de estabilizar
intermediarios reacionais. A eficiéncia em condigdes
brandas e com baixa carga catalitica reforga o potencial do
sistema para aplicagdes em processos sustentdveis de
conversdo de CO,.

Conclusobes

O sistema catalitico baseado no ZWBm apresentou
excelente desempenho na hidrolise do carbonato de etileno,
atingindo altas conversdes em tempos reduzidos e sob
condi¢des reacionais brandas. Esses resultados reforgam o
potencial da estratégia proposta e fornecem uma base sélida
para a continuidade do estudo, com énfase na otimizagdo da
etapa de cicloadi¢do e na avaliagdo da reciclabilidade do
catalisador. Além disso, esta previsto o estudo de um escopo
ampliado de bases zwitterionicas, visando aprimorar a
eficiéncia e a versatilidade do sistema catalitico.
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