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INTRODUCAO

O tetranitrato de pentaeritritol (PETN) € um composto de estrutura cristalina, considerado um alto-explosivo que tem sido amplamente estudado por suas propriedades
guimicas e mecanicas. Possui alta resisténcia quimica, sendo o mais estavel dos esteres de nitrato, e baixa sensibilidade a forcas mecanicas. A alta temperatura de
detonacdo provem da grande quantidade de oxigénio, baixa pressao de vapor e, consequentemente, baixa dispersao no ambiente. A estabilidade térmica do PETN pode ser
afetada por fatores como o tamanho de particula e instabilidades na rede cristalina. A reducao de tamanho do cristal para escala micro, permite correcoes de problemas de
instabilidade. [1,2] Por ser um explosivo de alta performance, o PETN é amplamente utilizado para fins militares, como explosivo secundario de detonadores. Na area de
saude, esteres de nitrato sao utilizados como vasodilatadores em farmacos. Os depositos acumulados nas paredes internas das artérias do coracao leva a sua constricao de
modo gue os musculos do coracao sao sobrecarregados com sangue, Esta enfermidade, chamada de doenca arterial coronariana-DAC, até agora nao tem cura e leva a
atagues cardiacos fatais. No entanto, existem varios medicamentos, como nitro preparacoes (Nitroglicerina ou PETN) que servem para reduzir seus sintomas.[3]

— OBJETIVOS

Este trabalho visa sintetizar o PETN pela rota de nitracdo do pentaeritritol,
caracterizar o produto da nitracao e determinacao do rendimento de reacao afim de
aplicar na area da saude como vasodilatador.

— MATERIAIS

« Acido nitrico 99,5 % - Quimica Moderna
Monopentaeritritol — Triaac Sul Industrias
Carbonato de sodio P.A.- Synth

Acetona P.M. 58,08 — Exodo Cientifica
NaCl
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— METODOS

A rota de sintese do PETN adotada neste trabalho foi via acido nitrico
fumegante 99,5% P.A., de forma descontinua em duas etapas principais: nitracao
do pentaeritritol e precipitacao do PETN. A primeira etapa da sintese do PETN é
feita pela reacdo de esterificacdo do alcool monopentaeritritol (PE) com o acido
nitrico (HNO,), esta, preparada sob baixas temperaturas em um banho gelado
(agua, gelo e sal), devido a reacdo ser altamente exotérmica. Sendo que a
temperatura de seguranca € de, no maximo, 30°C. Durante a reacao, Sob
constante agitacao manual e controle de temperatura, quatro grupos hidroxila sao
transformados em quatro grupos éster nitrato. O excesso de acido é necessario
para garantir a dissolucao total do explosivo e a nitracado completa do PE. Caso
contrario, aparecem 0s compostos dinitrato e trinitrato de pentaeritritol,

ocasionando a reducéao do ponto de fusao. A etapa de precipitacédo é realizada em
agua deionizada gelada, seguido de decantacao para a deposicao dos cristais de
modo a facilitar a filtracdo do produto. A desacidificacdo do explosivo é realizada
com uma solucdo de carbonato de céalcio (Na,CO;), e por ultimo é feita a
solubilizacao do composto, para eliminar impurezas, em solucao de acetona a
50°C, com posterior filtragem e secagem do produto em estufa. [4]
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RENDIMENTO PRATICO

10 g de Pentaeritritol resultam:

22,5 g de PETN (bruta) — Rendimento (22,5/23,25) x 100 = 96,8 %
21,7 g de PETN (purificada) — Rendimento (21,7/23,25) x 100 = 93,4 %

Foi realizado analise de Espectroscopia no Infravermelho com Transformada
de Fourier. Esta técnica de caracterizacdo nos fornece informacoes importantes,
como frequéncias precisas dos espectros vibracionais, composicado quimica,
estrutural e a presenca dos grupos funcionais do PETN. O metodo de ensaio e
procedimentos para obter os espectros das amostras de PETN foi por meio de
pastilha de brometo de potassio (KBr), que sao aplicadas geralmente em amostras
solidas na forma de po.
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. . Figura 1: Espectro de FTIR do PETN (4000-500 cm1).
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As vibracoes de alongamentos, simétrica e assimétrica, do grupo nitro (NO,)
dao origem a duas bandas de absorcao distintas. Essas vibracoes de estiramento
de -NO, em ésteres de nitrato aparecem em 1285-1270 cm* e 1660-1640 cm™, que
sao caracteristicas do grupo funcional que pode ser visto no infravermelho do
PETN. A transicio que ocorre entre esses dois niveis de energia é pela absorcao de
radiacdo de radiofrequéncia (IR), chamada de ressonancia. Os picos observados
foram consistentes pelo espectro de infravermelho, com algumas pequenas
variacdes nas taxas de picos. As posicOoes dos picos foram encontradas guando
comparados com estudos anteriores da metodologia.

RESULTADOS

CONCLUSOES

O explosivo sintetizado se provou ser efetivo, com rendimentos acima do
mencionado na literatura, que em meédia € de 95%, obtendo quantidades de 96,8 %
(bruta) e 93,4% (purificada). De forma geral, a sintese elaborada demonstrou ser
um sucesso. Pretendemos com os resultados obtidos da sintese, obter PETN
purificado sob maiores quantidades. O PETN, uma preparacao nitro, é aplicado
como vasodilatador em casos de doenca arterial coronariana (DAC) para aliviar os
seus sintomas. A DAC é causada por depositos acumulados nas paredes internas
das artérias do coracdo. Sabendo que, os efeitos colaterais de uma terapia com
nitratos classicos sao dores de cabeca significativas, tambéem a tolerancia do corpo
humano em evoluir contra as nitro-preparacoes. As preparacoes de PETN induzem
menos dores de cabeca e nao causam tolerancias do gue os medicamentos nitros
classicos.

RENDIMENTO TEORICO
A reacdo de nitracao do PETN através da acédo direta do &cido nitrico
concentrado sobre o pentaeritritol, segundo a literatura, gera um rendimento de
aproximadamente 95 %, por meio da seguinte reacao:

CH;CHO + 4 CH,O + 4 HNO,; — C(CH,ONO,), + 4 H,0

Pentaeritritol + 4 HNO,; | PETN + 4 H,0

136 4x63 316 4x18
Pela estequiometria, 100 kg de PE produzirao 232,5 kg de PETN: 316/136 X 100 =
232,5 Kg
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