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RESUMO

O acido ascoérbico, geralmente conhecido como vitamina C, € um &cido fraco e antioxidante natural que
exerce funcdes bioldgicas importantes na participacao da formacdo do colageno e na absor¢do de ferro pelo
organismo. O objetivo desse trabalho foi verificar, através da modelagem molecular, cargas parciais e
avaliacdo de paradmetros de reatividade PRM que o mesmo apresenta densidades eletrbnicas favoraveis em
posi¢cBes estereoquimicamente localizadas para a formacao de sais metalicos associados a pretensos sistemas
complexos. Suas propriedades eletroliticas mostraram um comportamento do tipo 1:1 em solugdo aquosa
milimolar recém-preparada. Isto é concordante com os valores de pH, Kai e Kaz respectivamente, avaliados
para uma situacéo de equilibrio através do programa RAIZES 1.0, desenvolvido pelos autores. A decomposic&o
térmica se inicia em torno de 180 - 190 °C, e segue até atingir a temperatura de 570,3 °C, na qual um pequeno
percentual experimental de residuo foi associado a presenca de carbono reduzido. O espectro de absorcdo na
regido do infravermelho identificou as principais transi¢des atribuidas a C=0, C-O, C=C, OH presentes em seus
grupos funcionais. O espectro de absor¢do UV-Vis mostrou uma banda intensa que ocorre entre 207 — 312 nm,
com pico de absor¢cdo maxima, Amax = 3,6123 em 249 e 250 nm. Esta banda se apresenta na regido onde
ocorrem as transicdes n —» n*, n —» ¢* e 1 — n* associada aos grupos croméforos. A for¢a do oscilador f &
comparavel aquelas apresentadas por grupos cromoforos que tém transicdes moleculares intensas, em que
alguns tipos de moléculas sdo usadas como corantes e outras analogas utilizadas como sensibilizadoras em
fotocélulas solares ou dispositivos emissores de radiacao eletromagnética.

Palavras-chave: Acido ascorbico, parametros de reatividade, forca do oscilador, programa RAIZES.
ABSTRACT

Ascorbic acid, commonly known as vitamin C, is a weak acid and natural antioxidant that plays essential
biological roles in the participation of collagen formation and the absorption of iron by the body. The objective of
this work was to verify, through molecular modeling, partial loads and evaluation of PRM reactivity parameters,
that it presents favorable electronic densities in stereochemically located positions, for the formation of metallic
salts, associated with supposed complex systems. Its electrolytic properties showed a type 1: 1 behavior in
freshly prepared aqueous millimolar solution. This is in agreement with the values of pH, Kal and Ka2
respectively, evaluated for an equilibrium situation through the program RAIZES 1.0, developed by the authors.
Thermal decomposition starts around 180-190°C and continues until reaching a temperature of 570.3 °C, in
which a small experimental percentage of waste has been associated with the presence of reduced carbon. The
absorption spectrum in the infrared region identified the main transitions attributed to C = O, C = C, OH, present
in their functional groups. The UV-Vis absorption spectrum showed an intense band that occurs between 207 -
312 nm, with maximum absorption peak, Amax = 3,6123 at 249, and 250 nm. This band presents itself in the
region where the n —» n*, n - o* e 1 —» «* transitions occur associated with the chromophore groups. The
strength of the oscillator is comparable to those presented by chromophore groups that have intense molecular
transitions, in which some types of molecules are used as dyes and other analogs used as sensitizers in solar
photocells or devices emitting electromagnetic radiation.

Keywords: Ascorbic acid, reactivity parameters, oscillator strength, RAIZES program.
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1. INTRODUCAO:

O &cido ascorbico (CeHsOs), denominado
comumente de vitamina C, é um acido fraco e
antioxidante natural que exerce funcdes
biolégicas importantes na participacdo da
formacdo do coldgeno e na absorcdo de ferro
pelo organismo (ARRIGONI and TULLIO, 2002;
LYKKESFELDT and TVEDEN-NYBORG 2019).
Além disso, sua acdo antioxidante atribui
capacidade de aumentar o tempo de
conservagédo dos alimentos (BAUERNFEIND and
PINKERT, 1970). Foi observado neste trabalho
gue o mesmo apresenta densidades eletrénicas
favoraveis para a formacdo de sais metalicos,
precursores de pretensos sistemas complexos,
atribuindo a esta substancia outras aplicagdes
também relevantes na ciéncia. Em sua estrutura
ha 4 grupos -OH, um oxigénio ligado
internamente a um grupo de cinco atomos de
carbono, e outro oxigénio periférico mais externo
com uma dupla ligacéo, apresentando assim boa
solubilidade em &gua, devido a formacdo de
ligagbes de H. Possui ponto de fusdo em torno
de 190-192 °C, donde a partir dai se decompde
por aguecimento. Na presenca da luz, oxigénio,
em solugdo aquosa e sensibilizadores, sofre
oxidacdo aos acidos desidroascorbico e
dicetogulbénico, onde este Ultimo ndo apresenta
mais nenhuma atividade do composto
(TAVARES et al.., 2003; ZENG, 2005). Possui
dois hidrogénios ionizaveis com pKa:; = 4,17 e
pKa = 11,2 (BOBBIO and BOBBIO, 1995),
porém tem-se observado na literatura,
compostos de ascorbato monovalentes de sddio,
litio, magnésio e calcio (KOZIOL et al.,1992).

O 4cido ascorbico forma também
complexos com ions metéalicos do tipo MA e MHA
(M = metal, A = ascorbato, HA &cido ascorbico),
dependendo do pH do meio, mas esses
complexos sao relativamente instaveis
(FORNARO and COICHEV, 1997). Dados da
literatura tém sugerido que para complexos
formados com uma variedade de cations
divalentes como Ca?*, VO*" Mn?*, Zn** e Cd?*, o
acido ascorbico atua como ligante monodentado.
Estudos de RMN de C*3 levaram a concluséo de
gue para os ions metdlicos Co?*, Fe?* e Mn?*, em
pH 8,5, os complexos ascorbato-ion metalico sdo
formados por quelacédo através dos atomos O5 e
06 na modelagem molecular realizada para este
trabalho mostrada na Figura 1A para o acido
ascorbico e pelos atomos O-2 e 0O-3 na
perspectiva proposta por KOZIOL e
colaboradores (KOZIOL et al..,1992), para o
anion ascorbato mostrado na Figura 1B. Estudos
similares com Ni?* em presenca de &cido

ascorbico mostraram que o ascorbato também
esta ligado ao ion metdlico pelos oxigénios, e a
exemplo destes tem-se o0 Ferro(lll)-acido
ascorbico e o0 cis-1,2-diaminociclohexano-
platina(ll)/acido ascorbico, sendo que para este
tltimo, a Pt se coordena pelo O2 e C5 na
modelagem molecular (Figura 1A) e pelos
atomos O-5 e pelo C-2 na estrutura do ion
(Figura 1B), segundo a literatura (FORNARO and
COICHEV, 1997). Outros complexos envolvendo
a Pt também corroboram a complexacéo através
da Pt-C e Pt-O (YUGE et al., 2002). A Figura 02
A, mostra a modelagem molecular para o acido
ascorbico, nuvem de potencial couldmbico,
distancia de ligagédo, angulos de ligagédo e cargas
parciais e a Figura 02 B, ilustra a comparagéo de
algumas propriedades da modelagem do acido
ascorbico e do ion ascorbato segundo o
programa WebLab (WEBLAB, 1998).

Poucos trabalhos foram encontrados na
literatura sobre a determinacgdo das estruturas de
complexos estaveis em solugdo entre o
ascorbato e ions metalicos. No entanto, muitos
estudos comprovam a formacdo de complexos
como espécies intermediarias durante as
reacOes de oxidacdo do &cido ascorbico por ions
metalicos (FORNARO and COICHEV, 1997).

O objetivo desse trabalho foi contribuir
com informagbes adicionais desta espécie na
formagdo de sistemas complexos, abordando
propriedades  estruturais, parametros de
reatividade, estabilidade térmica, eletronicas e
espectrais do acido ascérbico e o ion ascorbato
livre e em solugéo.

2. DESENVOLVIMENTO:

A modelagem molecular foi realizada
através do programa WebLab ViewerPro para os
estudos preliminares de parametros de
reatividade moleculares PRM’s, seguindo
metodologia proposta pela literatura (GEORGE,
1971; CHANDRA, 1981; WEBLAB, 1998; LIMA et
al., 2007, 2019; COSTA et al., 2015). Os valores
de cargas parciais foram obtidos através do
programa WeblLab-Viewer Pro© (WEBLAB,
1998) e os parametros de reatividade PRM
calculados através da equacao 01.

e [aidz

Zqudr‘

A Figura 2A e Tabela 1 mostram a
modelagem, alguns parametros estruturais,
angulos e distancias de ligagéo, cargas parciais e

(Eq.01)
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0s parametros de reatividades moleculares
PRM’s, calculados para o &cido ascorbico. A
Figura 2B mostra a comparacdo de algumas
propriedades da modelagem entre o &cido
ascérbico e o ion ascorbato, pelo uso do
programa WebLab (WEBLAB, 1998).

Nas praticas experimentais, foi utilizado o
acido ascoérbico PA comercial de marca CRQ
pureza 99,0 % para obter as medidas de pH e
estudos do equilibrio, medidas das
condutividades  molares, analise térmica,
caracterizacdo dos espectros infravermelhos e
estudos dos espectros uv-vis do estado solido e
das solu¢des respectivamente.

Medidas de pH foram realizadas em
diferentes concentragbes em um pHmetro
TECNOPON mPA-210 de precisédo + 0,005, em
temperatura ambiente de 25 = 1 °C. Também foi
usado o programa RAIZES 1.0 em linguagem
QBASIC, elaborado com o propésito de avaliar o
equilibrio, e calcular as concentragbes de H* e
valores de pH, para verificar a concordancia
tedrico-experimental dos resultados deste
trabalho (LIMA et al., 2017, 2019; PERRIN, 1974;
PRICHARD, 2003; VALCARCEL, 2000;
VOGEL'S 1996). A Tabela 02 mostram os
célculos para [H'] e pH teodricos em solugéo
aquosa obtidos pelo programa RAIZES 1.0 e as
medidas de pH experimentais.

A condutividade foi medida através de um
condutivimetro MS-TECNPON mCa-150, com
precisdo +0,001 puS cm?®. O propésito de uso
desta técnica é avaliar a condutancia das
amostras preparadas e observar o tipo de
eletrélito da espécie molecular, com a
expectativa de correlacionar com a condutividade
repassada aos seus produtos derivados e a sua
capacidade como ion livre coordenante
(ANDJELKOVIA et al.., 2001;
CHANDRAMOHAN and CHANDRALEKA, 2014;
COSTA, et al.., 2013; GEARY, 1971; MELO et
al.., 2009; SCHOLZ, 2010; SOUSA et al.., 2018;
WANG, 2000). Os valores de condutividade
molar foram calculados a partir da equacéo 02

AM = (ksol - ksolv).lOS/M (Eq 02),

conforme suportado pela literatura pesquisada
(COSTA, et al. 2013; GEARY, 1971;
GUTTMAN, 1976; LIMA, et al.., 2016).

A Tabela 3 mostra os dados e condi¢des
das solucbes avaliadas, a condutividade k e a
condutividade molar Aw.

A andlise térmica foi realizada através de
um equipamento TA Instruments, modelo
SDTQ600. Os ensaios foram realizados em

cadinho de platina sob atmosfera de ar sintético
com vazéo do gas de purga 100 mL/min e raz&o
de aquecimento de 10 °C/min iniciando em
temperatura ambiente de 24 °C até 900 °C, com
massa de amostra de 10,3 mg. A Figura 3 ilustra
as curvas TG e DTG do acido ascorbico e a
Tabela 4 ilustra uma proposta para a
decomposicdo térmica (ANDJELKOVIAE et al..,
2001; CHANDRAMOHAN and CHANDRALEKA,
2014; OLIVEIRA et al.., 2011; SEIF et al.., 2020).

O espectro de absorcdo na regido do
infravermelho foi registrado em um
espectrofotbmetro com transformada de Fourier,
modelo IR Affinity-1 da Shimadzu, utilizando
amostras sélidas em pastilhas de KBr e as
transicbes foram atribuidas para os grupos
funcionais mais importantes (BUENO, 1980;
HUHEY, 1983; COTTON, F. A. and WILKINSON,
1988; NAKAMOTO, 1978; SILVEIRA, 2018;
SOCRATES, 1980; THOMPSON, 1979). A
Figura 4 mostra o espectro obtido e a Tabela 5
contém as atribuicbes experimentais.

Espectros uv-vis foram registrados em
solugcdo aquosa pelo uso de um equipamento
UV-VIS SHIMADZU 1650 PC no intervalo de 190
— 900 nm, com precisdo de absorbancia de *
0,002 e comprimento de onda + 0,1 nm. As
medidas foram obtidas em temperatura ambiente
de 25 + 1 °C. A Figura 05 ilustra transi¢coes
generalizadas entre  estados  eletrbnicos
moleculares, atribuicbes de transicdes, e o
espectro uv-vis do HAsc 5,00x10* mol/L em
solucdo aquosa completo 190 — 1000 nm e da
area de interesse 190 — 350 nm. Na Tabela 06
estdo 0s parametros espectrais uv-vis para o
espectro obtido do HAsc.

A Tabela 6 contém os calculos obtidos a
partir dos dados espectrais. Foram utilizados os
métodos citados na literatura para o célculo da
area sob a curva do espectro de absorcédo e a
forca do oscilador f (DRAGO, 1965; FIGGIS,
1966; LIMA et al., 2014, 2018),

Drago: f = 4,6x10°.[¢do (Eq.03)
Figgs: f = 4,32x10°.[¢do (Eq 04)

Na qual a integral Je)do corresponde a
area sob a curva de absorcédo, e neste trabalho
foi obtida pela aproximacao da gaussiana através
da avaliacdo da meia-banda,

sméx.(llkl -1/7\,2)
3. RESULTADOS E DISCUSSOES:

(Eq.05)

Através da modelagem molecular foi
possivel avaliar que o ascorbato possui
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parametros de reatividade compativeis e
densidades eletronicas favoraveis, localizadas
em grupos de &atomos doadores de elétrons,
imprescindiveis para a formacdo de sistemas
complexos, podendo se comportar como um
versatii  agente quelante na quimica de
coordenacdo, como ja observado em alguns
compostos (KOZIOL, et al.., 1992; YUGE, et al..,
2002). As cargas parciais situadas nos atomos
de maiores relevancias se encontram no O1 (-
0,3935), 02 (-0,3875) e 06 (-0,3597), (Figuras
1A, 2A, 2B e Tabela 01) podendo, inclusive
ocorrer situagcbes em que &tomos de carbono
formam ligacdes com algum centro metalico de
natureza &cido mole, a exemplo da Pt no
complexo cis-1,2-diaminociclohexano-
platina(ll)/acido ascérbico, que se coordena pelo
O(5) e pelo C(2) na estrutura do ion ascorbato da
Figura 01 Il e na modelagem molecular na Figura
01 1, pelo O2 (-0,3875) e C5 (+0,1738) segundo a
literatura (FORNARO and COICHEV, 1997;
YUGE, et al, 2002). Acredita-se que a ligacdo
entre O-Pt-C neste complexo, que ocorre através
de densidades negativas e positivas, se da por
um mecanismo de transferéncia de elétrons (de
densidade eletrénica), na qual a Pt recebe em
alguma magnitude densidade eletrdnica pelo
atomo de oxigénio e doa, também parcialmente,
densidade eletrbnica para o atomo de carbono,
em um tipo de retrodoagéo envolvendo orbitais o
e .

As medidas de condutancia realizadas
indicam que o comportamento eletrolitico
empirico da amostra é do tipo 1:1 em solucéo
aquosa milimolar recém-preparada, o que €
totalmente concordante com os valores de pH,
Ka: e Ka; respectivamente, mesmo possuindo 4
grupos -OH e dois hidrogénios ionizaveis
conforme mostrado na Figura 1 e Tabelas 2 e 3.

Observou-se que na analise térmica do
acido ascorbico, a decomposi¢do se inicia em
torno de 180 - 190 °C, sendo concordante com a
literatura (REDA, 2011) e segue até atingir a
temperatura de 570,3 °C, na qual o percentual
experimental do residuo, que foi associado a
presenca de carbono reduzido, atingiu 1,3615 %
da amostra inicial. Em comparacdo com o
calculado teoricamente de 1,364 %, verifica-se
gue estd em boa concordancia com o que foi
proposto estequiometricamente para a
decomposicdo completa da amostra, conforme a
reacao:

CeHsOs(s) + 48/10 Oyg) — 2/10 Cs) + 58/10 COyq)
+ 4 H2O),

mostrado na Figura 3 e Tabela 4.

O espectro de
infravermelho mostra

absorcdo na regido do
as bandas principais
proporcionadas pelos grupos funcionais da
molécula, tais como: estiramentos C=0O da
lactona (1760 cm'), C-O (1109, 1110, 1134,
1195 cm?), C=C (1668 cm?), e bandas OH
(3217, 3309, 3404, 3533 cm?) segundo a
literatura (SILVEIRA, 2018; SOUZA et al., 2015;
UNARELOGLU, et al.,, 2002). A Figura 04 e
Tabela 5 mostram as atribuicbes especificadas.
Estas transicbes serdo de grande valia na
constatagdo de evidéncias de formacdo de
ligacbes quimicas em sistemas complexos
(BUENO, 1980; COTTON, F. A. and
WILKINSON, 1988; HUHEY, 1983; NAKAMOTO,
1978; SILVEIRA, 2018; SOCRATES, 1980;
SOUZA et al., 2015; THOMPSON, 1979;
UNARELOGLU, et al., 2002).

O espectro de absor¢do UV-Vis do HAsc
em solucdo aquosa 5x10% mol/lL recém-
preparada, mostrou uma banda intensa que
ocorre entre 207 — 312 nm, com pico de
absorcdo méxima, Amax = 3,6123, em 249 e 250
nm. Esta banda se apresenta na regido onde
ocorrem as transicbes n —» n*, n > c* e 1 —» n*
(ASSIS, 2013; ATKINS, 1991; PAVIA, 2010;
SKOOG, 2002), associada aos cromoforos C=C-
C=0 (220-315 nm), C=0 (150-250 nm) e C=C
(200-700 nm), também presentes em moléculas
similares. A Figura 05 ilustra o mecanismo de
absorcao de fotons, atribuicdes de transi¢des e o
espectro UV-Vis para a solugdo aquosa do acido
ascorbico. A Tabela 06 contém os parametros
espectrais calculados, conforme a literatura
(LIMA et al.., 2014).

4. CONCLUSOES:

Através da modelagem molecular foi
possivel avaliar que o ion ascorbato possui
pardmetros de reatividade compativeis e
densidades eletrbnicas favoraveis, localizadas
em grupos de atomos doadores de elétrons, para
a formacédo de sistemas complexos, podendo se
comportar como um versatil agente quelante na
guimica de coordenacgdo. As cargas parciais de
densidade negativa de maiores relevancias estéo
situadas nos atomos O1 (-0,3935), O2 (-0,3875)
e 06 (-0,3597), (ver modelagem na Figura 1 | e
Tabela 1). Ainda assim, a possibilidade de
interacbes com moléculas de agua, através de
ligagbes de hidrogénio, favorece a uma grande
solubilidade em agua e podem inviabilizar
algumas dessas possibilidades de ligagbes com
cations metalicos, dependendo do meio
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reacional, além de ser possivel, dependendo da
reatividade do cation metdlico, reacbes que
formem outros derivados como subprodutos
oriundos de sucessivas etapas de oxidag¢édo do
acido ascorbico e do ascorbato.

O comportamento eletrolitico empirico do
acido ascorbico é do tipo 1:1 em solucdo aquosa

milimolar (CHANDRAMOHAN and
CHANDRALEKA, 2014; GEARY, 1971;
GUTTMAN, 1976), o que ¢é totalmente

concordante com os valores de pH, Ka; e Kaz
calculados e experimentalmente confirmados,
mesmo possuindo 4 grupos -OH e dois
hidrogénios ionizaveis.

Observou-se que na analise térmica do
acido ascorbico, ao atingir a temperatura de
570,3 °C o percentual de carbono residual
experimental chegou a 1,3615 %, que em
comparagdo ao teorico, esta de acordo com o
estabelecido estequiometricamente.

O espectro na regidao do IV do acido
ascorbico mostra as bandas principais
proporcionadas pelos grupos funcionais da
molécula, tais como o0s estiramentos C=0
lactona (1760 cm™), C=C (1668 cm™), C-O (1109,
1110, 1134, 1195 cm™), O-H (3217, 3309, 3404,
3533 cm?), segundo a literatura (SILVEIRA,
2018; SOUZA et al.., 2015; UNARELOGLU, et
al., 2002), caracteristicos para atribuicdes de
formacdo de ligacbes envolvendo estes grupos
em particular (BUENO, 1980; NAKAMOTO,
1978; SOCRATES, 1980).

Os espectros UV-Vis revelaram uma
banda de absorgcéo entre 207-312 nm, com um
pico em 249 nm de emax = 7,225x10° L mol* cm?,
atribuida as transicdes moleculares n — c*; 1 —
™ e n — n* referente a presenca dos
croméforos C=0, C=C e O=C-C=C presentes na
molécula. A for¢a do oscilador f é comparavel,
aquelas apresentadas por grupos croméforos em
transicbes moleculares, em que alguns tipos de
moléculas usadas como corantes e outras
analogas usadas como sensibilizadoras de
fotocélulas solares, apresentam valores da
ordem de 101 - 1, o que reforca a potencialidade
de aplicacdo destes sistemas em dispositivos
bombeadores de elétrons em sistemas quimicos
complexos (COTTON and WILKINSON, 1988;
HUHEY, 1983; SHRIVER et al, 1994;
THOMPSON, 1979), e emissores de radiacdo
e/ou de elétrons.
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(A) (B)

Figura 1. (A) Modelagem molecular do acido ascérbico deste trabalho e (B) perspectiva do anion
ascorbato segundo a literatura (KOZIOL et al..,1992).

Figura 2. (A) Modelagem molecular para o acido ascoérbico, nuvem de potencial couldmbico,
distancia de ligacdo, angulos de ligacdo e cargas parciais.
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Figura 2. (B) Comparagédo de algumas propriedades da modelagem do &cido ascérbico e do ion
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Tabela 1. Cargas parciais e PRM para o acido ascérbico

Cargas Parciais PRM
Acido Anion A* Acido Anion A*
Ascorbico® | Ascorbato? Ascorbico! | Ascorbato?

Atomos & 5 82 - 81 Atomos R R Ry - Ry
o1 -0,3935 -0,3935 0 o1 -0,1920 -0,2126 -0,0206
H1 0,2101 0,2102 0,0001 H1 0,1025 0,1135 0,0110
c1 0,0721 0,0722 0,0001 c1 0,0352 0,0390 0,0038
H2 0,0592 0,0592 0 H2 0,0289 0,0320 0,0031
H3 0,0592 0,0592 0 H3 0,0289 0,0320 0,0031
C2 0,1101 0,1114 0,0013 C2 0,0537 0,0602 0,0065
H4 0,0657 0,0658 0,0001 H4 0,0321 0,0356 0,0035
02 -0,3875 -0,3875 0 02 -0,1890 -0,2094 -0,0204
H5 0,2107 0,2107 0 H5 0,1028 0,1139 0,0111
C3 0,1444 0,1595 0,0151 C3 0,0704 0,0862 0,0158
H6 0,0713 0,0727 0,0014 H6 0,0348 0,0393 0,0045
C4 0,1174 0,2220 0,1046 C4 0,0573 0,1200 0,0627
06 -0,3597 -0,2886 0,0711 06 -0,1755 -0,1560 0,0195
H7 0,2180 0 -0,2180 H7 0,1064 0 -0,1064
C5 0,1738 0,1734 -0,0004 C5 0,0848 0,0937 0,0089
05 -0,3537 -0,3538 | -0,0001 05 -0,1726 -0,1912 -0,0186
H8 0,2185 0,2186 0,0001 H8 0,1066 0,1181 0,0115
C6 0,3191 0,2158 -0,1033 C6 0,1557 0,1166 -0,0391
04 -0,2581 -0,1185 0,1396 04 -0,1259 -0,0640 0,0619
03 -0,2972 -0,3087 | -0,0115 03 -0,1441 -0,1668 -0,0227

(*) Valores de A interpretados para cada &tomo como:
82 - 81; A < 0 aumento relativo de densidade de carga negativa e A > 0 aumento relativo de densidade
de carga positiva.
R2 - R1; A < 0 aumento relativo de parametro de carga negativa e A > 0 aumento relativo de
parametro de carga positiva.
Obs. Os valores de A ndo devem ser interpretados como valores absolutos, mas como valores
relativos para comparacao superficial de resultados.
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Tabela 2. Calculos para [H'] e pH em solugéo aquosa (pHasgua = 6,80), usando o programa “RAIZES”,
para o acido ascorbico de Ka; = 6,76x10° em temperatura ambiente de 25 +1 °C.

Mo (Mol L) | [H'wor (MOl L) | pHiesr | pHexp / (A)
H,0 55,5 1,00x107 7,00 | 6,80/ (0,20)
0,1 2,57x10° 2,59 | 2,53/(0,06)
HAsc 0,01 7,89x10* 3,10 | 3,05/ (0,05)
0,001 2,28x10"* 3,64 | 3,51/(0,13)

Tabela 3. Valores de concentracdo, condutividades e conduténcia molar para as solucdes de 4cido

ascorbico.
Composto | Temperatura (°C) | Concentracdo M | Condutividade | Condutividade Molar
(Mol L) kx10®% S cm? AvS cm? mol?
H.0 251 55,5 2,21 3,98x10°
HAsc 25,0 1,00x103 119,1 116,89
HAsc 25,0 1,00x107? 562,0 55,98
HAsc 25,3 1,00x10* 1582 15,80

Tabela 4. Proposta de decomposic¢ao térmica do acido ascoérbico, a qual foi verificada uma pequena
guantidade de carbono residual.

A(,:idc_) Oxigénio Carbono Gas Agua
as(g;)nztéllt):o (g/mol) résllrgggl c?;l:/);rgllc):o (g/mol)
CeHgOg(s) + | 48/10 Oy | — 2/10 Cs) + | 58/10 COyq | + 4 H.0y)
176,1 153,6 2,402 255,3 72,08
Carbono residual teérico (%) 1,364
Carbono residual experimental (%) 1,3615
Temperatura final da TG (°C) 570,3
Massa do reagente (g/mol) Massa do produto (g/mol)
329,7 329,7
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Tabela 5. Atribuicdo de transi¢cfes para os grupos funcionais presentes no espectro infravermelho do

acido ascorbico.

Regido de absorcdao Regido de absorcéao Regido de absorcdo | Modos
(SIVERSTEIN, 2007) (SOUZA et al.., 2015) Atribuicbes deste
trabalho
O-H 2700 — 3800 3533, 3404, 3309, 3217 | 3524, 3404, 3311 3213 | vO-H
C=0 1600 — 1850 1760 1751
ac carbox 1680 - 1690 - 1670 ombro vC=0
Cc=C 1500 - 1900 1668 1651 vC=C
C-O0 1250-1300 - 1315
ac carbox 800 — 1300 1024 1109, 1110, 1134, 1195 | vC-O
1022, 1024

Tabela 6. Parametros espectrais uv-vis para a solucdo aquosa 5x10* M do HAsc

Transigéo Emax [AGd Jewdo f=4,6x10%g qdo | f = 4,32x10%gdo
nm L moltcm™? c L molt cm=
mecanismo x10° cm™? x10’ forago friggs
207 - 312
n — c* 7,225 26116 5,223 0,2403 0,2256
T — ¥
n— g*
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