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RESUMO

Liquidos idnicos (LIs) tém ganhado grande atengéo nas ultimas décadas por conta do seu baixo
impacto ambiental quando comparado aos solventes convencionais que sao utilizados em pro-
cessos quimicos. Neste trabalho, a determinacdo de propriedades volumeétricas (densidade) em
alta pressdo e alta temperatura (HPHT) para o0s seguintes liquidos idnicos
trietilsulfonio bis(trifluorometilsulfonil) imida [(C2)sS][NTf.], 2,3-dimetil-1-propilimidazdlio
bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1C1Im][NTf2], 1-metil-1-propilpirrolidinio bis(trifluoro-
metilsulfonil) imida [C3C1Pyr][NTf2], 3-butil-1,2-dimetilimidazélio bis(trifluorometilsulfonil)
imida [C4C1C1Im][NTf2], 1-butil-3-metilimidazolio iodeto [C4C1Im][I], 3-hexil-1-metilimida-
zo6lio iodeto [CeC1Im][1], 3-metill-1-propilimidazolio iodeto [C3C1Im][l], 1-metil-3-octilimida-
z0lio trifluorometanossulfonato [CgC1Im][OTF], 1-butil-1-metilpirrolidinio dicianamida
[C4C1Pyr][DCA] e 1-etil-3-metilimidazolio acetato [C2C1Im][C1COO0O] foi efetuada em ampla
faixa de P e T utilizando um densimetro de tubo vibrante. Observou-se que a densidade aumenta
na seguinte ordem: [C4C1Pyr][DCA] < [C2C1Im][C1CO0] < [CeC1Im][OTF] < [CeC1Im][I] <
[C4C1C1IM][NTF;] < [C3C1Pyr][NTF,] < [C3C1CaIm][NTF2] < [(C2)sS][NTF2] < [CaCilm][I] <
[C3C1Im][I], em concordancia com suas interagdes intermoleculares e eficiéncia de empacota-
mento estrutural. Utilizando a equacdo de Tammann-Tait, os dados experimentais de densidade
foram correlacionados com um desvio médio relativo absoluto (%DMRA) menor que 0,025 %
para todos os liquidos i6nicos estudados. A partir desses dados, as seguintes propriedades deri-
vativas foram calculadas: compressibilidade isotérmica (xr), expansividade isobarica (a,), co-
eficiente de pressdo térmico (y,,) e pressao interna (P;). Além disso, comparando o desvio médio
relativo absoluto entre a densidade experimental e a estimada pelos modelos de contribuicao de
grupos (CG) avaliados neste trabalho, observou-se que o modelo proposto por Paduszynski e

Domanska apresentou os melhores resultados, com %DMRA médio de 0,87 %.

Palavras-chave: liquidos idnicos; densidade; modelagem termodindmica; forcas intermolecu-

lares.



ABSTRACT

Ionic liquids (ILs) have gained special attention in the last decades because of their low envi-
ronmental impact when compared to organic solvents used in chemical processes. In this work,
high pressure and high temperature (HPHT) volumetric properties (density) determination for
the following ionic liquids triethylsulfonium bis(trifluoromethylsulfonyl) imide [(C2)3S][NTf:],
2,3-dimethyl-1-propylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl) imide [C3CiCiIm][NTf:], 1-
methyl-1-propylpyrrolidinium bis(trifluoromethylsulfonyl) imide [C3CPyr][NTf:], 3-butyl-
1,2-dimethylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl) imide [C4CiCiIm][NTfz], 1-butyl-3-
methylimidazolium iodide [C4CiIm][I], 3-hexyl-1-methylimidazolium iodide [CsCiIm][I], 3-
methyl-1-propylimidazolium iodide [C3CiIm][I], 1-methyl-3-octylimidazolium trifluoro-
methanesulfonate [CeC1Im][OTF], 1-butyl-1-methylpyrrolidinium dicyanamide
[C4C1Pyr][DCA], and 1-ethyl-3-methylimidazolium acetate [C2C1Im][C:COQ] were deter-
mined in a wide P and T range by using a vibrating tube densimeter. It was observed density
increase in the following order: [C4CiPyr][DCA] < [C2CiIm][C1COO] < [CsCiIm][OTF] <
[C6C1Im][I] < [C4C1C1Im][NT£2] < [C3CiPyr][NTf] < [C3CiCiIm][NT£] < [(C2):S][NTH] <
[C4C1Im][I] < [C3CiIm][I], according with their intermolecular interactions and structural pack-
ing efficiency. By using a Tammann-Tait equation, these experimental density data were cor-
related with an average absolute relative deviation (%AARD) less than 0.025 % for all ionic
liquids studied. From this data, the following derivative properties were calculated: isothermal
compressibility (x7), isobaric expansivity (a,), thermal pressure coefficient (y,), and internal
pressure (P;). Furthermore, when comparing the average absolute relative deviation between
experimental density and estimated by the group contribution models, it was observed that

Paduszynski and Domanska model presented the best results, with average %AARD of 0.87%.

Keywords: ionic liquids; density; thermodynamic modeling; intermolecular forces.
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1  INTRODUCAO

Com o desenvolvimento da tecnologia e maior acesso a informacéo, estudos rela-
cionados a processos que causem menos danos ao meio ambiente ganham mais espago, fazendo
com que seu impacto seja um importante fator na anélise da viabilidade técnico-econdmica dos
projetos de processos. Dessa forma, alguns materiais sao reavaliados, em decorréncia do im-
pacto negativo que causam ao processo, enquanto outros materiais, buscando minimizar o uso
de componentes mais danosos, sdo desenvolvidos. Dentro das substancias desenvolvidas para
reducdo do uso de componentes prejudiciais ao meio ambiente entram os liquidos i6nicos (LIs).

Liquidos idnicos (LIs) podem ser definidos como substancias compostas principal-
mente por ions e sdo formadas por cations organicos e anions que podem ser tanto organicos
como inorganicos (WELTON, 2004). Apesar de alguns estudos apontarem a toxicidade de al-
gumas classes de liquidos ibnicos frente a organismos como bactérias, algas e peixes
(VENTURA et al., 2013), quando confronta-se LIs e solventes organicos convencionais, 0
baixo impacto ambiental causado pelos liquidos iénicos os torna candidatos para substituicao
dos solventes organicos utilizados na indUstria (KLOMFAR; SOUCKOVA; PATEK, 2015).
Isso € possivel devido as suas propriedades Unicas, tais como: baixa temperatura de fusao, pres-
sdo de vapor negligenciavel, estabilidade térmica e quimica, baixa inflamabilidade e solubili-
dade em compostos organicos e inorganicos (CURRAS et al., 2011; DAKKACH et al., 2018;
DE PABLO et al., 2018; KHAN et al., 2017; KLOMFAR; SOUCKOVA; PATEK, 2015;
KODAMA et al., 2018; MARCINKOWSKI et al., 2019; MASTER; MALEK, 2021; RABARI
etal., 2014; XU et al., 2017).

Outra caracteristica importante desses solventes esta relacionada ao grande namero
de arranjos estruturais possiveis entre cations e anions (WELTON, 2018). Essa particularidade
dos LIs tem papel fundamental sobre a sintese dos solventes, possibilitando a configuracéo de
liquidos idnicos para aplicacGes industriais especificas (MUSIAL et al., 2020; OKUNIEWSKI;
PADUSZYNSKI; DOMANSKA, 2016). Dentre estas aplicacdes, citam-se: processos de sepa-
racao de gas, sinteses organicas, solventes para reacOes cataliticas, solventes para biopolimeros,
e eletrolitos para baterias (DOMANSKA; ZOLEK-TRYZNOWSKA; POBUDKOWSKA,
2009; GONCALVES et al., 2011; ICHIKAWA; KATO; OHNO, 2019; LETHESH; SHAH,;
MUTALIB, 2014; SANTOS et al., 2016; SAS et al., 2018; VIEIRA et al., 2020; WATANABE
etal., 2016; YANG et al., 2014).
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O conhecimento das propriedades fisico-quimicas dos LIs é fundamental na melhor
aplicacdo em processos industriais. Dentre essas propriedades, a densidade (p) é imprescindivel
para o entendimento dos efeitos estruturais que ocorrem em decorréncia da configuracao qui-
mica dos LIs. Além disso, a determinacgdo desta propriedade tem valor tanto académico como
industrial, especialmente em condigdes operacionais de alta presséo e alta temperatura (HPHT),
podendo ser utilizada na determinacgéo da capacidade de equipamentos, determinacéo de vazdes
do processo e sistemas de transferéncia de calor, por exemplo (FOX; MCDONALD;
PRITCHARD, 2004). Quando a determinacao experimental da densidade ndo € possivel, a uti-
lizacdo de métodos de contribuicdo de grupos (CG), que sdo reconhecidamente utilizados na
literatura, torna-se uma forma viavel na analise desta propriedade e seus efeitos em diversas
condicdes operacionais de pressdo e temperatura (EVANGELISTA et al., 2014; GARDAS;
COUTINHO, 2008; LAZZUS, 2010; PADUSZYNSKI; DOMANSKA, 2012; QIAO et al.,
2010; TAHERIFARD; RAEISSI, 2016).

A combinacdo entre cation e anion afeta diretamente o comportamento dos liquidos
ibnicos devido a acdo das forcas intermoleculares entre as estruturas que constituem o solvente.
Com isso, analisar diferentes combinacdes de liquidos ibnicos é essencial para compreender a
acdo causada nas propriedades fisico-quimicas por conta da mudanca do cation, do anion ou a
variacdo do tamanho da cadeia lateral na estrutura do solvente.

Visando analisar os efeitos decorrentes das alteracdes estruturais na composicao
dos liquidos idnicos trietilsulfonio bis(trifluorometilsulfonil) imida [(C2)3S][NTf2], 2,3-dimetil-
1-propilimidazolio bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1C1Im][NTf2], 1-metil-1-propilpirro-
lidinio bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1Pyr][NTf.], 3-butil-1,2-dimetilimidazdlio bis(tri-
fluorometilsulfonil) imida [C4C1C1Im][NTf.], 1-butil-3-metilimidazdlio iodeto [C4C1Im][I], 3-
hexil-1-metilimidazolio iodeto [CsC1Im][1], 3-metill-1-propilimidazoélio iodeto [C3C1Im][I], 1-
metil-3-octilimidazolio trifluorometanossulfonato [CsC1Im][OTF], 1-butil-1-metilpirrolidinio
dicianamida [C4C1Pyr][DCA] e 1-etil-3-metilimidazolio acetato [C.C1Im][C1COQ] quando
submetidos a condi¢des operacionais de altas pressoes e altas temperaturas P = (0,2 até 100,0)
MPae T = (298,15 até 398,15) K, respectivamente. Com esses dados, foi possivel identificar o
comportamento das forgas atrativas e repulsivas nos liquidos idnicos, como também a influén-
cia do efeito de empacotamento entre o cation e o anion. Os dados de densidade obtidos foram
ajustados com a equacdo de Tammann-Tait. A partir deles, as seguintes propriedades derivadas
foram determinadas: compressibilidade isotérmica (xr), expansividade isobarica (a,), coefici-
ente de pressao térmico (y,) e pressao interna (P;). Por fim, para a avaliagcdo de cenarios onde

a determinacgdo experimental da densidade ndo é possivel, foram utilizados sete modelos de



31

contribuicdo de grupos j& consolidados na literatura, a saber: Evangelista et al. (2014), Gardas
e Coutinho (2008), Jacquemin et al. (2008b, 2008a), Qiao et al. (2010), Lazzus (2010),
Paduszynski ¢ Domanska (2012) e Taherifard e Racissi (2016). Os modelos foram selecionados
visando avaliar a metodologia mais adequada para determinacdo da densidade dos liquidos i6-

nicos na auséncia de dados experimentais.
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1.1 Objetivo geral

O objetivo geral foi determinar experimentalmente a densidade dos seguintes liqui-
dos idnicos: Trietilsulfénio bis(trifluorometilsulfonil) imida [(C2)3S][NTf2], 2,3-dimetil-1-pro-
pilimidazolio bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1C1Im][NTf.], 1-metil-1-propilpirrolidinio
bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1Pyr][NTf2], 3-butil-1,2-dimetilimidazdlio bis(trifluoro-
metilsulfonil) imida [C4C1C1Im][NTf2], 1-butil-3-metilimidazdlio iodeto [C4C1Im][1], 3-hexil-
1-metilimidazdlio iodeto [CeC1Im][I], 3-metill-1-propilimidazdlio iodeto [C3CiIm][1], 1-metil-
3-octilimidazolio trifluorometanossulfonato [CsC1Im][OTF], 1-butil-1-metilpirrolidinio dicia-
namida [C4C1Pyr][DCA] e 1-etil-3-metilimidazdlio acetato [C2C1Im][C1COQ]. A partir dessa
propriedade, discutir o comportamento estrutural e a influéncia das forcas intermoleculares em
um amplo dominio de pressao (0,2 até 100,0 MPa) e temperatura (298,15 até 398,15 K).

1.1.1 Objetivos especificos

e Ajustar os dados de densidade obtidos experimentalmente utilizando uma equacéo
do tipo Tammann-Tait;

e Determinar as seguintes propriedades derivadas a partir dos dados de densidade:
compressibilidade isotérmica (xr), expansividade isobarica (a,), coeficiente de
pressao térmico (y,), e pressao interna (P;);

e Verificar os efeitos decorrente da variagdo estrutural dos liquidos idnicos nas pro-
priedades derivadas;

e Avaliar sete diferentes modelos de contribuicdo de grupos reportados na literatura

para estimar a densidade dos liquidos iénicos avaliados.
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2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

Liquidos ibnicos (LIs) podem ser definidos como sais orgénicos com baixo ponto
de fuséo, geralmente menores que 373,15 K (KAUR; KUMAR; SINGLA, 2022). Devido apre-
sentarem baixo impacto ambiental, os LIs sdo cotados como possiveis substituintes para 0s
solventes organicos, convencionalmente utilizados na industria (KLOMFAR; SOUCKOVA;
PATEK, 2015). Por serem estruturalmente formados através da interagéo entre cations e anions,
ha diversas possibilidades de formulacdo desses compostos, tornando-se possiveis diversas con-
figuracOes estruturais para os LIs. Por essa razdo, a literatura utiliza o termo “designer solvents”’
(solventes de desing) para estas substancias. Esta € uma caracteristica marcante dessa classe de
materiais, ja que o ajuste das propriedades fisico-quimicas podem ser alteradas de acordo com
o cétion e o &nion que formam a estrutura do composto (WILKES, 2002). A Figura 1 apresenta

0s cations mais comuns utilizados na sintese de liquidos i6nicos.

Figura 1 - Estruturas dos cations utilizados na sintese de LlIs.
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Fonte: Wang et al. (2016, com adaptaces).

Outra caracteristica das estruturas dos liquidos idnicos é possuirem cations volu-
mosos, sendo responsaveis por assimetrias estruturais na sua interacdo com diferentes anions.
O reflexo dessa interacdo pode ser observado nas propriedades fisico-quimicas dos LIs, como

por exemplo, em seu baixo ponto de fusdo. Por este motivo, os LIs apresentam propriedades
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bastante especificas em decorréncia da acgdo das forcas intermoleculares reinantes, tais como:
pressao de vapor negligenciével, serem liquidos em ampla faixa de temperatura, baixa inflama-
bilidade e solubilidade em compostos organicos e inorganicos (CURRAS et al., 2011;
DAKKACH et al., 2018; DE PABLO et al.,, 2018; KHAN et al., 2017; KLOMFAR;
SOUCKOVA; PATEK, 2015; KODAMA et al., 2018; MARCINKOWSKI et al., 2019;
MASTER; MALEK, 2021; RABARI et al., 2014; XU et al., 2017).

2.1 Classificacdes dos liquidos idnicos

Como mencionado, por conta das inUmeras formas de estruturacéo entre cations e
anions, ha diversas possibilidades de desenvolvimento liquidos i6nicos com propriedades dis-
tintas e especificas para cada aplicacdo, logo, tornou-se necessario a classificacdo de cada ma-
terial em grupos de liquidos i6nicos com caracteristicas semelhantes. A Figura 2 apresenta as

principais categorias.

Figura 2 - Aplicaces dos liquidos idnicos
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Fonte: Singh e Savoy (2020, com adaptacdes).
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2.1.1 Liquidos i6nicos de tarefa

Os liquidos ibnicos presentes nessa subclasse sdo formados por compostos que
apresentam, além da estrutura basica dos LIs (cétion e &nion), também possuem um grupo fun-
cional ligado a um desses dois ions. Esses materiais podem atuar com meio reacional e exercer
a funcdo de catalisador para a reacdo (REZAEE NEZHAD et al., 2019). A Figura 3 mostra um
exemplo de liquido i6nico de tarefa a base de imidazdlio.

O liquido iénico mostrado na Figura 3 foi utilizado por Xu et al. (2019) para o
processo de recuperacdo de metais do grupo da platina. O material apresentou alta eficiéncia na

extracdo dos metais propostos em diversas condi¢fes experimentais.

Figura 3 - Liquido i6nico de tarefa especifica
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Fonte: Xu et al. (2019, com adaptagdes).

2.1.2 Liquidos idnicos proticos

Os liquidos ibnicos proticos sdo derivados da reacdo de neutralizagdo entre um
acido e uma base de Brgnsted. Esta neutralizagdo resulta em fortes ligagcdes de hidrogénio
(PALUMBO et al., 2020), simplificam o processo de sintese de LIs pertencentes a esta classe,
como também proporcionam menores custos de sintese e menores toxicidades, quando compa-
rados com outras subclasses de liquidos idnicos (ALVAREZ et al., 2010). A Figura 4 apresenta

um exemplo da esquematizagdo da sintese de um liquido idnico protico.
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Figura 4 - Esquema de sintese de LI prético
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Fonte: Khan et al. (2017, com adaptagdes).

Uma das aplicagdes recentes dessa subclasse de liquidos i6nicos é como eletrélitos
em baterias, ja que os eletrdlitos comumente utilizados apresentam problemas como alto custo
de producéo, problemas de seguranca e impacto ambiental acentuado (GARCIA-GARABAL
etal., 2021).

2.1.3 Liquidos idnicos aproticos

Os liquidos idnicos aproticos sdo formados por cations organicos e fortes ligacdes
de hidrogénio. Diferente dos liquidos iénicos proticos, os LlIs apréticos formam-se a partir de
uma reacgdo de quaternizagdo, com troca anionica, além de possuirem maior estabilidade estru-
tural (JIN et al., 2021). A estrutura dessa subclasse de LI apresenta cations como: imidazolio,
pirrolidinio, amdnio, sulfénio e fosfonio (MARZOUKI; ZARROUGUI; GHODBANE, 2021),

como mostrado na Figura 5.

Figura 5 - Exemplo de liquido idnico aproético
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Fonte: Marzouki, Zarrougui, e Ghodbane (2021).
2.1.4 Liquidos poli-iénicos

Esses liquidos i6nicos sdo formados quando a unidade principal da estrutura é re-

petida em varios meros, formando o polimero. Isso permitir combinar as propriedades
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mecanicas dos liquidos ibnicos com o controle de dimensdo dos polimeros (HAJIPOUR;
RAFIEE, 2015). A Figura 6 apresenta um exemplo de um liquido poli-idnico baseado em fos-
fonio.

Figura 6 - Exemplo de liquido poli-idnico
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Fonte: Nulwala, Mirjafari e Zhou (2018, com adaptacoes).

As principais aplicacGes para essa subclasse de LIs estdo em membranas de sepa-
racdo de CO> por conta da grande afinidade e alta seletividade relativa ao momento quadrupolo
(KAMMAKAKAM et al., 2020). Outras aplicagcdes estdo em supercapacitores, materiais me-
Soporosos, e em materiais termorresponsivos (BISWAS; BANERJEE; MANDAL, 2019).

2.1.5 Liquidos bio-i6nicos

Por conta da limitacdo de uso de alguns liquidos idnicos em virtude de sua toxici-
dade, como aqueles compostos por longas cadeias de alquilimidalzélio, essa classe foi desen-
volvida inteiramente por biomateriais (FUKAYA et al., 2007). Como séo baseados em biocom-
postos, esses materiais apresentam baixa toxicidade e biodegradabilidade (SINGH; SAVOY,

2020). A Figura 7 apresenta um bio-LI genérico.



38

Figura 7 - Exemplo de um bio-LI genérico
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Fonte: Sharma et al. (2021, com adaptacdes).

2.2 Densidade

Como jéa citado, as propriedades dos liquidos i6nicos sdo reflexos das interacdes
entre o cétion e o anion que o formam, possibilitando diferentes configuracdes para cada mu-
danca na formulacédo do liquido i6nico. Por meio de medidas experimentais de densidade, em
uma ampla faixa de P e T, é possivel conhecer a inter-relacdo entre a estrutura dos LIs e as

condicdes operacionais.

2.2.1 Densidade dos liquidos iénicos

Para os liquidos i6nicos a densidade segue 0 comportamento liquidos regulares, ou
seja, diminuindo com a temperatura e aumentando com a pressdo. No entanto, destaca-se 0s
efeitos estruturais decorrentes da formulagédo do liquido idnico. O primeiro efeito esta relacio-
nado ao empacotamento estrutural entre cation e anion. A Figura 8 destaca dois liquidos ibnicos

que possuem diferentes tamanhos de cétion.

Figura 8 - Liquidos idnicos com diferentes tamanhos de cations
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O efeito de simetria entre cations e anion faz com que a densidade dos componentes
seja diferente. A titulo de exemplo, pode-se ilustrar a diferenca de densidade entre os LIs mos-
trados na Figura 8 em virtude do diferente empacotamento que esta diretamente relacionado ao
impedimento estérico. Dessa forma, o liquido idnico da esquerda estara mais condensado, apre-
sentando maiores valores de densidade para as mesmas condigdes experimentais (DZIDA et
al., 2019), por exemplo, para a pressao de 50,00 MPa e temperatura de 348,15 K, a densidade
para o LI da esquerda sera 1448,50 kg/m?®, enquanto para o LI da direita sera 1442,21 kg/m?.
Outro ponto de comparacao esta relacionado ao aumento do nimero de carbonos ligados ao
cation. A Figura 9 apresenta o efeito da variacdo da cadeia alquil em diferentes liquidos idnicos

baseados em quatro &nions distintos.

Figura 9 - Variacdo do numero de carbonos ligados ao cation
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Fonte: Montalbéan et al. (2015, com adaptagdes).
Legenda: Nc, nimero de carbonos. Anions: a) [NTf,7]; b) [PFe]; ¢) [OTf]; e d) [BF4]

Como se nota na Figura 9, em todos os casos a densidade diminuiu com o aumento
da cadeia alquil ligada ao cation. Salinas et al. (2015) atribuem a diminuicéo da densidade com
0 aumento da cadeia alquil ao acréscimo de regides ndo polares, que irdo ocupar maior area do

que as regides polares, afetando as forgas de interacdo, assim diminuindo a densidade.
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2.2.1.1 Determinacéo experimental da densidade

Por ser uma propriedade de facil determinacdo, diversas técnicas podem ser empre-

gadas para a determinacdo experimental da densidade. A Tabela 1 sumariza alguns métodos

experimentais mais utilizados para sua determinacao.

Tabela 1 - Método de determinacdo experimental da densidade

Método Principio Vantagens Desvantagens
Um aparato com volume fixo e de - Metodologia - Quantidade elevada
massa conhecida, é preenchido com simplificada; de amostra;

a amostra a ser analisada. Por meio - Baixo custo de - Faixa de operacdo
Picno- da variacdo da massa do aparato operacao. limitada;
metria com a amostra e sem a amostra, uti- - Imprecisdo de me-
liza-se a relacdo basica de massa so- didas.
bre o volume e determina-se a den-
sidade.
Baseia-se no principio de Arquime- - Facilidade de - Imprecisdo de me-
Balanca  des, onde o peso da amostra serd utilizagdo; didas.
hidrostd- equivalente a quantidade de &gua, - Baixo custo ope-
tica ou gas, deslocado, com essa varia- racional.
¢ao, a densidade é determinada.
Determina a densidade da amostra -  Determinacdo - Custo do equipa-
através do periodo de vibracdo do répida da densi- mento;
tubo em U dentro do sistema. O dade; - Calibragdo utili-
equipamento reconhece a variagdo - Alta repetibili- zando fluidos de re-
Densi- no periodo de vibracdo do tubo seco dade nas medidas; feréncia;
metro de e compara com o tubo totalmente - Altaprecisdonas - Viscosidade pode
tubo preenchido pela amostra. De posse medidas; afetar a medida.
vibrante  deste resultado e conhecendo-se - Ampla faixa de

uma relagdo matematica pré-estabe-
lecida entre o periodo e a densidade
de um fluido padréo, a densidade da

amostra é determinada.

pressdo e tempe-

ratura.

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
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2.2.1.2 Modelos de contribuigdo de grupos

Os modelos de contribuicdo de grupos (CG) séo caracterizados por estimar diversas
propriedades fisico-quimicas, entre elas a densidade, de compostos através da divisdo estrutural
em segmentos moleculares menores. Diversos modelos de CG sdo reportados na literatura para
estimar a densidade de liquidos i6bnicos em diferentes condic¢des de pressdo e temperatura. Estes
modelos diferem, em grande parte dos casos, pela metodologia aplicada para o célculo, bem
como pela configuracdo dos grupos estruturais.

A Figura 10 apresenta um exemplo dessa divisao para o liquido idnico 3-butil-1,2-
dimetilimidazolio bis(trifluorometilsulfonil) ([C4C1C1][NTf2]) imida pelo modelo de CG pro-
posto por Evangelista et al. (2014), aplicavel para pressdes de até 300,0 MPa e para faixa de
temperatura de T = (252,62 até 473,15) K com desvio médio relativo absoluto (DMRA) de
0,83%.

Figura 10 - Exemplo de divisdo estrutural
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Fonte: Evangelista et al. (2015, com adaptacdes).
A Figura 11 apresenta a divisao estrutural para o [C4C1C1][NTf] através do modelo

de CG proposto por Gardas e Coutinho (2008), aplicavel para pressdes de até 100,0 MPa e faixa
de temperatura de T = (272,15 até 393,15) K com DMRA de 1,49% para os LIs avaliados neste

modelo.
Figura 11 - Diviséo estrutural proposta por Gardas e Coutinho (2008)
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Fonte: Gardas e Coutinho (2008, com adaptacdes).
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A Figura 12 apresenta a divisao estrutural para o modelo proposto por Jacquemin
et al. (2008b, 2008a), que consideram a estrutura completa para a divisdo dos grupos. Este
modelo é aplicavel para pressfes de até 207,0 MPa e faixa de temperatura de T = (273,0 até
423,0) K, com DMRA de 0,36%.

Figura 12 - Diviséo estrutural proposta por Jacquemin et al. (2008b, 2008a)
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Fonte: Jacquemin et al. (2008°, 2008?, com adaptagdes).

A estruturacao proposta por Qiao et al. (2010) é mostrada na Figura 13, onde além
do cétion, o anion também apresenta subdivisdes estruturais. Este modelo avaliou diferentes
faixas de pressédo e temperatura a depender do LI. Para a validagdo do modelo, os autores utili-

zaram dados experimentais de apenas trés liquidos idnicos, obtendo um erro relativo de 0,27%.

Figura 13 - Divisdo estrutural proposta por Qiao et al. (2010)
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Fonte: Qiao et al. (2010, com adaptacdes).

A exemplificacdo do modelo proposto por Lazzus (2010) é mostrado na Figura 14
para o [C4C1C1][NTT,]. Este modelo é aplicavel para pressdes de até 207,0 MPa e para faixa de
temperatura de T = (258,0 até 393,15) K, com DMRA de 0,73%.
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Figura 14 - Divisdo estrutural proposta por Lazzus (2010)
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Fonte: Lazzus (2010, com adaptagdes).

Ja 0 modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012), ha diferenciagéo entre
as contribuicdes dos compostos que estdo ligados diretamente ao cation/anion central. A cons-
trucéo das estruturas em blocos possibilita a aplicacdo para uma grande quantidade de estruturas
em pressdes de até 300,0 MPa e faixa de temperatura de T = (251,0 até 473,0) K com desvio
médio relativo absoluto de 0,45%. A divisao estrutural para o LI [C4C1C1][NTf2] é mostrada na
Figura 15.

Figura 15 - Diviséo estrutural proposta por Paduszynski e Domanska (2012)
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Fonte: Paduszynski e Domanska (2012, com adaptagdes).

Outra forma de estruturar uma molécula para determinacao por contribuicao de gru-
pos € utilizando os &tomos que formam as estruturas, como apresentado por Taherifard e Raeissi

(2016). A Figura 16 exibe um exemplo de estruturacao utilizando o modelo dos autores.
Figura 16 - Estruturacdo pelo modelo proposto por Taherifard e Raeissi (2016)
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Fonte: Taherifard e Raeissi (2016, com adaptacdes).
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Como observado na Figura 16, os autores propdem a contagem unitaria de cada
atomo presente na estrutura, sendo uma vantagem por possibilitar a construcdo de diversas mo-
Iéculas, como também facilitando a aplicacdo em problemas de projeto molecular auxiliado por
computador (do inglés Computer-Aided molecular design - CAMD). Para este liquido i6nico a
estrutura bésica seria: 9 carbonos, 17 hidrogénios, e 2 nitrogénios, formando o cation. 4 oxigé-
nios, 6 fluores, 2 enxofres, 2 carbonos e 1 nitrogénio formando o anion. Taherifard e Raeissi
(2016) ainda consideram uma estrutura bésica referente a cadeia alquil acima de 2 carbonos e
a quantidade de anéis presentes na estrutura do liquido i6nico. Este modelo é aplicavel para
pressdes de até 300,0 MPa e faixa de temperatura de T = (217,58 até 473,15 K, com desvio
meédio relativo absoluto de 0,95%.

Com isso, quando ndo ha possibilidades da determinacdo experimental da densi-
dade, os modelos citados fornecem uma rota para contornar este problema. Baseando-se nos
desvios relativos reportados pelos autores dos modelos de CG, pela consolidacao e confiabili-
dade reportada na literatura, 0 modelo de contribuicdo de grupo proposto por Paduszynski e

Domanska (2012) é indicado na auséncia de dados experimentais.

2.2.2 Literatura reportada para os liquidos idnicos estudados

A Figura 17 apresenta o numero de publicagdes reportadas na plataforma “web of

Science” para os Ultimos cinco anos contendo a palavra “Ionic liquid” no titulo do artigo.

Figura 17 - Publicacdes nos ultimos cinco anos
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Fonte: Web of Science (consultado em 21 de janeiro de 2022).

Observa-se que mais de 16 mil artigos foram publicados relacionados ao topico

geral de liquidos i6nicos no Gltimo quinquénio, evidenciando o interesse por esses solventes na
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atualidade. Ja para os liquidos idnicos avaliados, a Figura 18 mostra o nimero de publicacbes
relacionados a densidade para todas as condi¢des de pressdo dos componentes, 0s dados estdo

disponiveis na plataforma NIST-ILThermo, com Ultima atualizacdo em julho de 2021.

Figura 18 - Publicacdes reportadas no ILThermo
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Fonte: ILThermo (consultado em 21 de janeiro de 2022).
A partir da Figura 18, observa-se que ha poucas publicac@es, principalmente rela-
cionado aos LIs com anion [I]. Isto se deve a viscosidade destes LIs que dificultam sobrema-

neira a determinacdo experimental da densidade. A Figura 19 apresenta as publica¢bes que

avaliaram o comportamento da densidade em pressdes superiores a 0,10 MPa.

Figura 19 - Publicaces sobre densidade em alta presséo
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Fonte: ILThermo (consultado em 21 de janeiro de 2022).
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Observa-se que poucos trabalhos foram realizados para pressées maiores que 0,10
MPa, evidenciando a relevancia dos dados que serdo apresentados posteriormente.
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3 MATERIAIS E METODOS

Esta secdo apresenta informacdes sobre os liquidos idnicos utilizados, bem como o
detalhamento operacional da metodologia realizada para a determinagdo experimental da den-

sidade.
3.1 Liquidos idnicos

A Tabela 2 sumariza algumas informacdes relativas aos LIs utilizados neste traba-
Iho (nimero CAS, teor de agua, e a pureza dos compostos). A Tabela 3 reporta as estruturas
dos liquidos i6nicos estudados nesta dissertacdo. Todos os liquidos idnicos foram adquiridos
da loLiTec® e foram utilizados conforme recebidos do fornecedor. A quantidade de agua nas
amostras foi determinada utilizando o método Karl Fischer (Metrohnm 870 KF Titrino plus)

utilizando como solucéo diluente cloroférmio/metanol na proporc¢éo 3:1 (vol/vol).

3.2 Determinacao experimental da densidade

A secdo descreve o procedimento de determinacdo da densidade abordada para os
liquidos ibnicos avaliados neste trabalho, bem como a metodologia aplicada para o calculo das
propriedades derivativas e densidade determinada por meio dos modelos de contribuicdo de

grupos.
3.2.1 Descricao operacional e calibracéo do equipamento

A determinacgdo experimental da densidade (p) foi realizada utilizando um densi-
metro de tubo vibrante (Anton Paar DMA HPM), com incerteza de + 0,01 kg - m™3, na faixa de
pressdo e temperatura de P = (0,2 até 100,0) MPae T = (298,15 ate 398,15) K, respectivamente.
A Figura 20 apresenta um desenho esquematico do aparato experimental utilizado neste traba-
Iho. O controle da pressdo do equipamento foi assegurado por meio de uma bomba seringa
Teledyne ISCO 65D que utiliza &gua como fluido hidraulico, com incerteza padrdo de + 0,70
MPa e com pressao de operacdo na faixa 0,07 até 139,00 MPa. Para a manutenc¢éo da tempera-
tura do sistema utilizou-se um banho termostatico (Julabo FP50/Germany), que apresenta in-

certeza padrdo de 0,10 K, e temperatura de operacdo na faixa 223,15 até 473,15 K.
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Figura 20 - Esquematizacdo do aparato experimental
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Fonte: Alves et al. (2022)
Legenda: 1: Bomba seringa; 2: Banho termostatico; 3: Célula de alta pressdo; 4: Densimetro de tubo vibrante; 5:
Transdutor de pressdo; 6: DMA HPM e 7: Interface mPDS.

O procedimento de calibracdo seguiu 0 modelo proposto por Comufias et al. (2008),
em que dois fluidos de referéncia foram necessarios para cobrir uma faixa ampla de densidades.
Para tal, foram escolhidos fluidos com amplo banco de dados na literatura, a saber: dgua deio-
nizada (com resistividade 18,20 + 0,20 MQ - cm em 298,15 K) e nitrogénio (White Martins/Bra-
zil, pureza nominal 99,996%). Para a validacdo da calibragéo utilizou-se tolueno (Sigma Al-
drich/USA, com pureza nominal 99,50%). Quando comparado com o banco de dados do Nati-
onal Institute of Standards and Technology (NIST) para a faixa de temperatura T = (303,15 até
468,15) K e pressdes até 100,0 MPa, o desvio padrdo obtido foi de 0,58 kg - m* (com desvio
médio de 0,07%) (CHACON; FEITOSA; DE SANT’ANA, 2020).
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o Teor de Pureza
Componente Acronimo CAS sgua (%) (%)
Trietilsulfénio bis(trifluo-
) o [(C2)3S][NTHS2] 321746-49-0 0,06+0,02® >0,99°
rometilsulfonil) imida
2,3-dimetil-1-propilimidazolio bis(tri-
_ o [C3sC1C1IM][NTF,] 169051-76-7 0,01+0,006% >0,99"
fluorometilsulfonil) imida
1-Metil-1-propilpirrolidinio
o ) o [CsCiPyr][NTf;]  223437-05-6 0,01+0,006% >0,99"
bis(trifluorometilsulfonil) imida
3-butil-1,2-dimetilimidazélio
o ) o [C4C1C1IM][NTF,] 350493-08-2 0,24+0,04% >0,99"
bis(trifluorometilsulfonil) imida
1-metil-3-octilimidazolio
) [CeC1IM][OTF] 403842-84-2 0,17+0,04® >0,99"
trifluorometanossulfonato
1-butil-1-metilpirrolidinio
o _ [C4CiPYr][DCA]  370865-80-8 0,14+0,04% >0,98°
dicianamida
1-etil-3-metilimidazoélio acetato [C2C1Im][C1CO0] 143314-17-4 0,48+0,028 >0,95°
1-butil-3-metilimidazélio iodeto [CaCaIm][1] 65039-05-6  0,31+0,028 >0,98"
3-hexil-1-metilimidazolio iodeto [CeCaIm][1] 178631-05-5 0,32+0,02¢ >0,98°
3-metill-1-propilimidazolio iodeto [CsCalm][1] 119171-18-5 0,38+0,02° >0,98"

2 Método Karl Fischer
b Informagéo do fornecedor

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).



Tabela 3 - Estrutura dos liquidos idnicos

Acrdnimo Cétion Anion
[(C2)sS][NTT] \js\/
\
<j( \ PN //
[C3C1C1IM][NTT,] NN

[C3C1Pyr][NTHf,]

[C4C1CiIm][NTT,]

[CsC1IM][OTF]

[C4C1Pyr][DCA]

[C2C1Im][C1CO0]

[C4Calm][1]

[CeCalm][1]

[C3Cilm][1]

EaRAS

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
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3.3.1 Injecdo das amostras e determinagdo da densidade

Inicialmente, cada amostra foi inserida no cilindro de alta pressdo de forma cuida-
dosa, visando evitar o contato dos liquidos iénicos com a umidade presente no ar. Antes do
inicio da determinagdo experimental de cada liquido idnico, todo o sistema do densimetro e
conexdes foi limpo com acetona, visando a remocao de possiveis contaminantes e residuos que
possam interferir na medida da densidade. Apos isso, ocorreu a secagem de todo 0 equipamento
com a injecdo de um solvente volétil (n-hexano). Por fim, o densimetro e suas conexdes foram
submetidos a vacuo com o auxilio de uma bomba a vacuo V-710 Bunchi/Switzerland. Ap6s
essa etapa, o cilindro contendo a amostra foi conectado a bomba e ao densimetro para que
ocorresse a transferéncia dos LIs para o tubo em U. A pressdo do aparato contendo a amostra
foi elevada através de uma rampa de pressdo aplicada lentamente pela bomba provocando a
transferéncia da amostra para o interior do densimetro. Para assegurar que todo o sistema esti-
vesse preenchido com a amostra, observou-se dois fatores: a elevacdo da densidade exibida na
interface do densimetro (exemplificado pelo mPDS na Figura 16) e a purga realizada na saida
do tubo vibrante. Tais observacfes garantiram que o sistema esteja completamente carregado
de amostra e livre da presenca do ar.

A proxima etapa consistiu em adequar as condi¢6es operacionais definidas para o
trabalho. O banho termostatico foi ajustado para a temperatura de trabalho (iniciando em 298,15
até 398,15 K) e aguardou-se tempo suficiente para que a variacdo da temperatura do tubo vi-
brante fosse + 0,02 K do valor desejado. Com o equilibrio térmico alcancado, utilizou-se a
bomba seringa para ajustar as pressoes de trabalho (iniciando em 0,2 até 100,0 MPa). De forma
semelhante, aguardou-se tempo suficiente para que a variacdo da pressdo do sistema atingisse
a margem admitida no trabalho (£ 0,07 MPa). O procedimento de determinacéo foi feito vari-
ando-se todo o intervalo de pressdes para uma temperatura fixada. A posteriori, definiu-se uma

nova temperatura e o procedimento foi repetido.

Com a amostra no sistema e as condic¢des de trabalho alcancadas, a determinacéo
da densidade foi realizada através da vibracdo de um tubo em U preenchido com a amostra
submetida para andlise. O equipamento reconhece a varia¢do do periodo de oscilagdo natural
do tubo vibrante sem a amostra e compara com o valor obtido quando o aparato contém a amos-
tra a ser determinada. O equipamento foi calibrado por meio da determinacao de um polindmio
obtido no processo de calibragdo do equipamento que descreve 0 comportamento da densidade
da amostra a partir dos periodos de oscilacdo detectados pelo equipamento, dessa forma, deter-

minando a densidade do material.
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E importante mencionar que caracteristicas fisico-quimicas das amostras podem
afetar a determinacdo da densidade, por exemplo, o efeito de amortecimento causado pela alta
viscosidade de algumas amostras. Devido isso, quantificou-se os efeitos causados por essa ca-
racteristica seguindo o procedimento descrito por Gacifio et al. (2015) para correcao dos valores
de densidade. Dessa forma, verificou-se que o fator de correcdo para a densidade era menor que
1,0 kg/m3. Como a correcdo era inferior a incerteza experimental, determinada como 1,9 kg/m?
para todo o conjunto de dados experimentais, os efeitos causados pela viscosidade foram negli-

genciados.

3.3 Propriedades termodinamicas derivativas

Uma forma de avaliar o efeito da estrutura dos liquidos idnicos é por meio da analise
das propriedades derivadas da densidade. Uma das formas de determinar estas propriedades é
a partir de uma funcéo da densidade, como exemplo, cita-se equacdes do tipo Tammann-Tait.
A partir da derivada dessa funcdo mantendo pressdo ou temperatura constantes, pode-se obter
propriedades, tais como: compressibilidade isotérmica (xr), expansividade isobarica (a,), co-
eficiente de pressédo térmico (y,,) e pressao interna (P;). A Equacédo (1) apresenta uma das formas

da funcéo tipo Tammann-Tait.

p(T, PRef)

1—c-ln<BB+Pfef>] (1)

p(T,P) =
|

onde: p(T, PRef) é a densidade na presséao de referéncia, determinada pela Equacédo (2); ¢ de-
nota o termo independente da temperatura, B define o efeito da compressibilidade com relagéo
a temperatura, determinada pela Equacdo (3); P € a pressdo do sistema e; Py..r € a pressdo de

referéncia adotada, geralmente a menor pressdo avaliada.

p(T,Pres) = ap+ay-T+a, T? ()

onde: a,, a, € a, sdo parametros ajustados para a densidade de referéncia; T é a temperatura

do sistema.

B(T) = b, +% 3)
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onde: b, e b; sdo coeficientes ajustaveis.

Os parémetros iniciais utilizados na equacdo de Tammann-Tait foram obtidos uti-
lizando o algoritmo de Levenberg-Marquardt disponivel no software MatLab. Com os parame-
tros iniciais, a regressao dos coeficientes finais foi feita utilizando o método GRG néo linear
disponivel no MS-Excel, minimizando como fungéo objetivo o desvio médio relativo absoluto,

mostrado na Equacéo (4). desvio padréo (o) foi determinado pela Equacdo (5).

Np Pcaic — Pexp
Yim | —F— i

i=1
%DMRA = Pexp -100 )
Np
o= Z?’:pl(pcalc - pexp)zi (5)
B Np — k

onde: Ny representa o nimero de pontos experimentais e; k 0 niUmero de parametros ajustaveis.

3.3.1 Compressibilidade isotérmica (kr)

Essa propriedade derivativa auxilia na compreensdo do efeito da pressdo na densi-
dade. A compressibilidade isotérmica define a relacdo entre a mudanca volumeétrica decorrente
da variacdo de pressdao. Podendo ser determinada utilizando a Equacédo (6) (GMEHLING et al.,
2019).

_1 9\ _ ¢
Ky =~ (ap)T (P+B(T))-(1—c-ln(BP(;f)i(g?z)) (6)

3.3.2 Expansividade isobarica (a,)

A expansividade isobérica (ap) determina a influéncia da temperatura, a pressdo
constante, nas mudancas no volume do liquido, podendo ser determinada pela Equacdo (7)
(GMEHLING et al., 2019).

(( b (B +P) \ b _
L (o) __2uTra ¢ <<<B(T)+o,2)2-T2> (B(T)+B,2)-T2> OO o
a, =——- =

P N T T (T Prey) (1-cIn(gyo)) B +P)
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3.3.3 Coeficiente de pressao térmico (y,,)

O coeficiente de pressdo térmico (y,) caracteriza como a densidade sera afetada por
variacdes de pressdo e de temperatura. Essa propriedade é determinada pela razdo entre a ex-

pansividade isobarica e a compressibilidade isotérmica, visto na Equacéo (8).

P + B(T
_ % _ _2a,T+a; (p+5@) (1-c (5t o)
" Kr p(T, Pres) ¢

(8)

b, - (B(T) +P) b, - ,
- ((B(T)+0,2)2-T2)_(B(T)+0,2).T2 “(B(T) +0,2)

3.3.4 Pressao interna (P;)

A pressdo interna (P;) pode ser calculada utilizando a combinacéao de resultados de
expansividade isobarica e de compressibilidade isotérmica. A presséo interna € capaz de des-
crever uma estimativa do comportamento das forcas coesivas presentes no sistema
(ABDULAGATOV et al., 2017). A Equacdo (9) pode ser utilizada para a determinacéo dessa
propriedade.

P, = —P 9)

3.4 Comparativo entre modelos de contribuic¢éo de grupo

A determinacdo da densidade utilizando os modelos de contribuigéo de grupos pro-
postos por Evangelista et al. (2014), Gardas e Coutinho (2008), Jacquemin et al. (2008b,
2008a), Qiao et al. (2010), Lazzis (2010), Paduszynski e Domanska (2012) e Taherifard e
Raeissi (2016) foram calculados utilizando o software de acesso livre OCTOPUS (EVANGE-
LISTA, 2018), com link* de direcionamento para a pagina principal no Anexo A e estruturacio
dos liquidos idnicos em grupos no Anexo B.

Com a determinacdo da densidade dos liquidos i6nicos aqui estudados, 0s modelos

de contribuicdo de grupos avaliados foram comparados com base no desvio médio relativo
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absoluto, mostrado na Equacéo (4), em fungéo da densidade determinada experimentalmente.
O desvio relativo da densidade calculada em fungéo da densidade experimental foi calculado

utilizando a Equacdo (10).

%DR = P Peale 4500, (10)

Pexp

L Link de direcionamento para o software OCTOPUS: https://github.com/thegibbsproject/octopus



56

4  RESULTADOS E DISCUSSAO

Esta secdo apresenta os resultados experimentais de densidade, em condicdes de
altas pressoes e altas temperaturas, P = (0,2 até 100,0) MPa e T = (298,15 até 398,15) K, para
os seguintes liquidos idnicos: Trietilsulfonio bis(trifluorometilsulfonil) imida [(C2)sS][NTf],
2,3-dimetil-1-propilimidazolio bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1C1Im][NTf2], 1-metil-1-
propilpirrolidinio bis(trifluorometilsulfonil) imida [C3C1Pyr][NTf.], 3-butil-1,2-dimetilimida-
zolio bis(trifluorometilsulfonil) imida [C4C1C1Im][NTf2], 1-metil-3-octilimidazolio trifluoro-
metanossulfonato [CgC1Im][OTF], 1-butil-1-metilpirrolidinio dicianamida [C4C1Pyr][DCA],
1-etil-3-metilimidazdlio acetato [C2C1Im][C:COOQO], 1-butil-3-metilimidazolio iodeto
[C4C1Im][1], 3-hexil-1-metilimidazodlio iodeto [CsC1Im][I] e 3-metill-1-propilimidazdlio iodeto
[C3CaIm][I]. Para tal, as discussdes foram divididas em relacdo ao carater geral da propriedade
avaliada e pontos especificos foram divididos em trés blocos definidos com base na similari-

dade entre os liquidos i6nicos.

4.1 Densidade dos liquidos idnicos

As Figuras 21-23 reportam o comportamento da densidade em altas pressdes e altas
temperaturas para os liquidos i6nicos que possuem semelhanca estrutural referente ao anion
bis(trifluorometilsulfonil) imida, ao anion iodeto e para os LI sem similaridade estrutural, res-
pectivamente.

Até onde se estende este trabalho, ndo ha dados experimentais de densidade em alta
pressdo para os liquidos idnicos [(C2)sS][NTf2] e [C3C1CiIm][NTf.]. Dados de densidade para
o liquido i6nico [C4C1C1Im][NTf2] ja foram reportados na literatura por Gacifio et al. (2015).
Uma andlise comparativa entre este conjunto de dados e aqueles determinados aqui, obteve-se
um desvio relativo em relagcdo aos dados aqui determinados de 0,35%. Ja para o liquido idnico
[C3C1Pyr][NTf2], h&d uma faixa bastante restrita de dados experimentais reportados por Gardas
et al. (2008), cujo desvio relativo, com relacdo aos dados obtidos neste trabalho, foi de 0,45%.
A Figura 24 apresenta a comparacéo dos resultados obtidos com os dados da literatura.

Até a dltima atualiza¢do do banco de dados reportado no ILThermo (julho/2021),
ndo ha dados para condi¢des de alta pressdo para os LIs com iodeto como &nion base avaliados
neste trabalho, reportam-se apenas dados em pressdo atmosférica para amplas faixas de tempe-
raturas. A Figura 25 representa a comparacao entre a densidade determinada na menor presséo

desse estudo (P = 0,2 MPa) e os dados reportados na literatura para pressao atmosférica.
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Para os liquidos idnicos [CsC1Im][OTF] e [C4C1Pyr][DCA] nao foram reportados
dados de densidade para pressdes maiores que 0,1 MPa. A Figura 26 representa a comparagéo
entre os dados de densidade reportados para o0s liquidos i6nicos [CeCiIm][OTF],
[C4C1Pyr][DCA] e [CoC1Im][C1COQ] na literatura em presséo atmosférica e os dados obtidos
experimentalmente na menor presséo deste estudo (0,2 MPa). Comparando todo o intervalo de
temperaturas reportados, o desvio médio relativo absoluto méaximo foi de 1,72 %. Parao liquido
i6nico [C2C1Im][C:COQ] foram reportados dados de densidade por Stevanovic et al. (2012)
para pressoes de até 25,0 MPa. Em condicdes operacionais semelhantes, foi obtido um desvio
médio relativo absoluto maximo de 0,21 %, quando comparados aos dados aqui determinados.

Com base na analise dos resultados mostrados nas Figuras 21-23 e Figuras 24-26,
os liquidos idnicos aqui reportados apresentaram boa concordancia com os dados reportados na
literatura, e em toda a faixa de pressdo e temperatura avaliados apresentaram comportamento
de liquido regular, ou seja, a densidade aumenta com 0 aumento da pressao e diminui com o
aumento da temperatura.

Para os liquidos i6nicos com similaridade no anion [NTf.], nota-se que a densidade
aumenta na seguinte ordem: [C4C1CiIm][NTf2] < [C3C1iPyr][NTf2] < [C3CiCilm][NTf2] <
[(C2)sS][NTH2]. Este comportamento pode estar associado a dificuldade de empacotamento en-
tre as estruturas dos cations e do anion, decorrente do volume das estruturas. Tariq et al. (2009,
2011) e Dzida et al. (2019) declaram que a falta de simetria entre o cétion e o &nion causa a
perda na eficiéncia do empacotamento, resultando no decréscimo de densidade.

Em relacdo aos liquidos idnicos com similaridade no anion [I], a ordem de cresci-
mento para a densidade nas condigOes de presséo e temperatura avaliados foi: [CeC1Im][I] <
[C4CeIm][I] < [CaCalm][I]. A partir da Figura 22, observa-se que a densidade aumenta de
acordo com a diminui¢do do comprimento da cadeia alquil do cation, de forma semelhante ao
reportado por Montalban et al. (2015) e Salinas et al. (2015). Podendo ser justificado pela ge-
ometria estrutural que o cation pode formar com o &nion, possibilitando interagcdes, quanto me-
nor a cadeia, com maiores eficiéncias de empacotamento, resultando em uma massa estrutural
mais condensada por unidade de volume.

Por fim, os liquidos ibnicos sem similaridade direta seguiram a seguinte ordem para
a densidade: [C4CiPyr][DCA] < [C2CiIm][C1COO0] < [CgCilm][OTF]. Apesar do LI
[CsC1IM][OTF] apresentar a maior cadeia alquil, este liquido idnico apresentou a maior densi-
dade. Esperava-se que 0 aumento da cadeia lateral do cation dificultasse 0 empacotamento es-
trutural com o anion, resultando em densidades menores, mas o comportamento inverso foi

observado. Uma possivel explicacdo pode estar relacionada a presenca do fldor na estrutura do
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anion. Neste caso, o anel imidazolico mostra preferéncia para se relacionar com a estrutura do

anion por conta da forte interag&o entre o hidrogénio do anel e o fltior, como citado por Zhao et

al. (2009). Logo, a ligacao de hidrogénio seria responsavel pela maior densidade. O comporta-

mento regular foi observado para os liquidos idnicos [C4C:Pyr][DCA] e [C2C1Im][C:CO0],

como o volume molar de [C4C1Pyr][DCA] é maior que [C2C1Im][C1CO0Q], a eficiéncia do em-

pacotamento entre cation e anion é prejudicada, resultando em densidades menores.

Figura 21 - Comportamento da densidade com a presséo
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Figura 22 - Densidade experimental para os liquidos iénicos com semelhanca entre cation e &nion
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Figura 23 - Densidade experimental para os LIs sem relagéo estrutural direta
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Figura 24 - Comparagéo da densidade com dados reportados na literatura
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Legenda: Densidade experimental e reportada na literatura para: [CsC1Pyr][NTf.] em T = 323,15 K: O Gardas
etal. (2008); @ Este trabalho; [C4C1C1Im][NTF] em T = 298,15 K: O Gacifio et al. (2015); O Este trabalho;
em T = 348,15 K: > Gacifio et al. (2015); P> Este trabalho; em T = 398,15 K: V Gacifio et al. (2015); V Este

trabalho.
Figura 25 - Comparativo da densidade na menor presséo avaliada com os

dados reportados na literatura
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Legenda: [C4C1Im][I]: O, Souckova, Klomfar, e Patek (2015); O, Kim (2009); &, Kim, Shin, e Lee (2004); V,
Teodorescu (2014); €, Sastry, Vaghela, e Macwan (2013); <1, Huddleston et al. (2001). [CsCiIm][I]: O,
Souckova, Klomfar, e Patek (2015); >, Ghatee et al. (2010); <, Sastry, Vaghela, e Macwan (2013); O, Deetlefs,
Seddon, e Shara (2006). [CsC1Im][l]: O, Souckova, Klomfar, e Patek (2015). ===, Desvio padrdo médio
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Figura 26 - Comparacdo dos dados experimentais com a literatura
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Legenda: Simbolos com bordas verdes: [CsC1Im][OTF]. Simbolos com bordas pretas: [C.C1Pyr][DCA]. Sim-
bolos com borda azul: [C,C1Im][C,CO0]. O, SANTOS et al. (2016); ©, Nebig e Gmehling (2010); &, Musial
etal. (2019); V, Zec et al. (2015); < e <I, Gonzalez, Gonzalez e Macedo (2013); >, Krélikowska, Zawadzki
e Krolikowski (2014); O, Shiflett e Yokozeki (2009); %, Yokozeki et al. (2008); O, Yang et al. (2019); O,

Rosenboome, Afzal e Prausnitz (2012); +, Zhang et al. (2017). --- Representa o ponto zero; --- Desvio padréo.

4.2 Propriedades derivativas

O conjunto de dados sumarizados no Apéndice A foram correlacionados com o
auxilio da equacdo de Tammann-Tait. As Tabelas 4-6 mostram os coeficientes ajustaveis obti-
dos para as Equaces (1) e (2) para cada conjunto de liquidos idnicos. As Tabelas 7-9 mostram
0s parametros utilizados na Equacéo (3), o desvio padréo, e o desvio meédio relativo absoluto
(%DMRA) para cada liquido ionico avaliado. Esses coeficientes foram utilizados para a deter-

minacédo da densidade calculada (Apéndice B) e suas propriedades derivadas.



63

Tabela 4 - Coeficientes utilizados para determinagéo da densidade de referéncia ([NTf2])

L a, a, a, -10%
(kg'm) (kg'm-K™) (kg'm-K?)
[(C2)sSIINTF] 1786,91 1,04 2,63
[CsC1C1Im][NTE] 1781,28 1,24 4,72
[CsC1Pyr][NT] 1726,71 1,12 3,58
[C4C1CaIm][NTF] 1728,68 1,17 3,94

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).

Tabela 5 - Coeficientes utilizados para determinacdo da densidade de referéncia ([1])

N a, a, a, 10
(kg'm) (kg-m-K™) (kg'm-K?)
[CaCaim][1] 1768,31 1,10 5,02
[CoCaIm][1] 1658,07 1,09 5,39
[CsCaim][1] 1787,90 0,89 1,38

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).

Tabela 6 - Coeficientes utilizados para a densidade de referéncia (sem similaridade)

N a, a, a, 10
(kg'm) (kg'm-K™) (kg'm*-K?)
[CsCLIM][OTF] 1442,14 20,99 3,70
[C4C1Pyr[DCA] 1214,25 0,72 2,56
[C2C1Im][C:COO] 1296,16 0,73 1,93

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
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Tabela 7 - Coeficientes ajustaveis utilizados na Equac&o (3), parametro independente da tem-
peratura utilizado na Equacdo (1), e desvio padrdo e desvio médio relativo absoluto ([NTf2])

b, b, -10* c o %DMRA
- (MPa) (MPa-K) (kg/m3) (%)
[(C2)sS][NTF] -47,69 6,35 0,084 0,163 0,0085
[C3C1C1IM][NTH,] -52,60 6,98 0,087 0,133 0,0065
[C3C1Pyr][NTf] -35,41 6,43 0,089 0,277 0,0131
[C4C1CaIm][NTH,] -57,42 7,19 0,090 0,099 0,0053

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).

Tabela 8 - Coeficientes ajustaveis utilizados na Equacéo (3), parametro independente da tem-

peratura utilizado na Equacéo (1), e desvio padrdo e desvio médio relativo absoluto ([1])

b, b, 10 c o %DMRA

- (MPa) (MPa-K) (kg/m?3) (%)
[C4Calm][1] 0,63 8,85 0,11 0,13 0,0065 %
[CeCalm][1] -9,31 8,15 0,10 0,14 0,0080 %
[CsCalm][1] 60,49 8,10 0,11 0,58 0,0248 %

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).

Tabela 9 - Coeficientes ajustaveis utilizados na Equacéo (3), parametro independente da tem-

peratura utilizado na Equacéo (1), e desvio padrdo e desvio médio relativo absoluto (sem si-

milaridade)
b, b, -10* c o %DMRA
- (MPa) (MPa-K) (kg/m?) (%)
[CsC1Im][OTF] -51,16 6,43 0,08 0,13 0,0076
[C4C1Pyr][DCA] -0,88 12,51 0,14 0,35 0,0219
[C2C1Im][C1COQ] -19,17 8,31 0,09 0,01 0,0081

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
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A partir da utilizacdo da Equagdo (6), tornou-se possivel a compreensdo do com-
portamento da compressibilidade isotérmica (x;) frente a variagdes de pressdo em diferentes
temperaturas. O Apéndice C relne os valores obtidos para esta propriedade. As Figuras 27-29
exibem a influéncia da presséo sobre a compressibilidade isotérmica. A partir da analise dessas
figuras, observa-se liquidos idnicos avaliados neste trabalho apresentaram 0 mesmo padrdo em
funcdo da variacéo de pressdo e temperatura. A compressibilidade isotérmica decresce com o
aumento da pressdo e aumenta com o aumento da temperatura, como esperado. Vale salientar
que gracas a composicdo dos LlIs, estes apresentam menores valores de compressibilidade
guando comparados com solventes convencionais. Este resultado pode estar associado a menor
flexibilidade estrutural causada pelas interacdes de Coulomb entre os ions (GU; BRENNECKE,
2002; NIETO DE CASTRO et al., 2021).

Resultados similares aos aqui apresentados para 0os LIs com similaridade do anion
[NTf,] foram reportados por Gardas et al. (2008) para [C3C1Pyr][NTf.] e Gacifio et al. (2015)
para [C4C1C1Im][NTf,] com desvio médio relativo absoluto em relagdo aos dados aqui deter-
minados de 0,05 e 0,81 %, respectivamente. Sumarizando, nota-se que a compressibilidade iso-
térmica decresce em concordancia com o efeito de empacotamento estrutural na seguinte se-
quéncia: [C3C1C1Im][NTf;] < [C3C1Pyr][NTf2] < [C4C1C1Im][NTF2] < [(C2)3S][NTT2].

A Figura 28 apresenta o comportamento da compressibilidade isotérmica (x) para
os LI com similaridade do anion [I]. A compressibilidade isotérmica apresentou comporta-
mento inverso ao da densidade. Em linhas gerais, a compressibilidade cresceu na seguinte or-
dem: [C3Cailm][I] < [C4C1Im][I] < [CeC1Im][1]. Assume-Se esse comportamento pode ser rela-
cionado a menor flexibilidade estrutural desses componentes decorrentes das interacdes inter-

moleculares gue ocorrem na estrutura.

A Figura 29 apresenta a compressibilidade isotérmica para os liquidos idnicos sem
similaridade estrutural direta. A compressibilidade isotérmica apresentou dois comportamentos
distintos dependentes da pressdo analisada: 1) até 50,0 MPa, [CiCiPyr][DCA] <
[C2C1Im][C1CO0] < [CeCilm][OTF]; €, 2) de 60,0 até 100,0 MPa, [C2C1Im][C:CO0] <
[C4C1Pyr][DCA] < [CsC1Im][OTF]. Essa diferenca pode ser atribuida ao tamanho da cadeia
alquil do cétion, causado devido os espacos livres nas estruturas dos liquidos idnicos, como
reportado por Sas et al. (2018). A compressibilidade isotérmica foi aproximadamente igual para

0s LIs [C2C1Im][C1COQ] e [C4C1Pyr][DCA], fazendo com que a inversao seja negligenciavel.
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Figura 27 - Comportamento da compressibilidade isotérmica com a pressao
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Figura 28 - Compressibilidade isotérmica para os LIs com anion [I]
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Figura 29 - Densidade experimental para os LIs sem relacdo estrutural direta
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A expansividade isobarica (ap) foi determinada utilizando a Equacéo (7), cujo va-

lores calculados sdo apresentados no Apéndice D. As Figuras 30-32 exibem o efeito da pressdo

sobre a expansividade. Constatou-se a diminui¢do da expansividade isobarica & medida que a

pressdo e a temperatura do sistema aumenta para todos os liquidos idnicos avaliados com ex-

cecédo do [C3Cz1Im][I], que aumentou com 0 aumento da temperatura.
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A partir da Figura 30 exibe o comportamento da expansividade isobarica para 0s
liquidos idnicos com similaridade do anion [NTf2]. Nota-se que os LIs [(C2)sS][NTf,] e
[C3C1C1Im][NTT] sdo mais sensiveis a mudancas de temperatura que 0s LIs [C4C1C1Im][NTf2]
e [CaC1Pyr][NTf2]. A baixa variagdo da expansividade em diferentes condi¢des experimentais
pode indicar que para os liquidos idnicos [C4C1C1Im][NTT,] e [C3C1Pyr][NTf2] a variacéo do
cation tem pouca influéncia na expansividade isobarica. Da mesma forma que foi observado
para a densidade, a expansividade isobarica cresce na seguinte sequéncia: [C4C1C1Im][NTf.] <
[C3CaPyr][NTF;] < [C3CiCilm][NTTF2] < [(C2)sS][NTF2]. Um ponto a acrescentar sobre o LI
[C4C1C1IM][NTT,] é referente aos dados de expansividade isobarica reportados por Gacifio et
al. (2015), os autores mencionam inversdes no comportamento da propriedade para pressoes
superiores a 45,0 MPa. Neste trabalho ndo se verificou esse comportamento, isso pode ser jus-
tificado pela sensibilidade do ajuste utilizado na obtencdo dos coeficientes utilizados na deri-
vada da equacdo de Tammann-Tait.

O comportamento da expansividade isobarica (ap) para os liquidos idnicos com
similaridade do anion [I] é mostrado na Figura 31. Destacam-se dois padrfes: 0 aumento ex-
pansividade com a temperatura para os LIs retratados na Figura 31.a e 31.b, e a diminui¢do com
a temperatura para o LI mostrado na Figura 31.c. Para o primeiro ponto, nota-se que 0 compor-
tamento foi semelhante aos LIs com similaridade no anion [NTf;]. O comportamento inverso
apresentado pelo LI [C3C1Im][1] pode ter relagdo com o mesmo fator observado por Gacifio et
al. (2015), que reportaram pontos de inversdo no comportamento da expansividade isobarica
devido a falta de harmonia vibracional intermolecular das estruturas. Outra explicacdo estaria
relacionada a estruturacdo entre cation e anion com eficiéncia de empacotamento elevada, pre-
dominando forgas repulsivas, evidenciando o aumento da sensibilidade da expansividade iso-
barica em pressdes mais elevadas.

O comportamento frente a pressdo é exibido na Figura 32 para os liquidos idnicos
sem similaridade estrutural direta. A partir desta figura, nota-se que o LI [CsC1Im][OTF] é mais
sensivel a mudangas de temperatura que [C4C1Pyr][DCA] e [C2C1Im][C1CO0]. A expansivi-
dade isobarica cresceu na seguinte ordem: [CsCiPyr][DCA] < [C.Cilm][C:COO0] <
[CsC1Im][OTF], exibindo a mesma sequéncia que a densidade. Apesar da ndo similaridade en-
tre os LI, poderia ser atribuido a maior expansividade isobarica para o [CsC1Im][OTF] por conta
da maior cadeia alquil ligada ao cation, o que reduz o efeito das interagdes eletrostaticas
(NEVES et al., 2013). A diferenga de ap para [C4CiPyr][DCA] quando comparado com
[C2C1Im][C1COO0] pode ser associado a presenca de grupos ciano (CN)- no anion, provocando

maior sensibilidade com a temperatura, como descrito por Neves et al. (2013).



Figura 30 - Comportamento da expansividade isobarica com a pressao
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Figura 31 - Expansividade isobarica para os LIs com anion [I]
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Figura 32 - Densidade experimental para os LIs sem relacdo estrutural direta
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O coeficiente de pressdo térmica (y,,), que é calculado pela razdo entre a compres-

sibilidade isotérmica e a expansividade isobarica, decresceu com o aumento da temperatura, e

aumentou com o aumento da pressdo. Estes dados estdo apresentados no Apéndice E.
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Por fim, a presséo interna foi calculada utilizando a Equacao (9), cujo valores estéo
reportados no Apéndice F. O comportamento em funcdo da presséo esta exibido nas Figuras
33-35.

Para os LIs com similaridade do anion [NTf.] observa-se dois comportamentos dis-
tintos na Figura 33. Para os LIs [(C2)3S][NTf.] e [C3C1CiIm][NTf2], ocorreu uma reducéo na
pressdo interna decorrente do aumento da temperatura do sistema para todo intervalo analisado.
Ja para os LIs [C3C1Pyr][NTf,] e [C4C1C1Im][NTf2], 0 comportamento inicial da presséo in-
terna em conjunto com a pressdo foi semelhante aos outros dois liquidos iénicos, porém ob-
serva-se uma ponto de inversdo de comportamento em P = 60,0 MPa para [C3C1Pyr][NTf,] IL
e, aproximadamente, P = 90,0 MPa para [C4C1C1][NTf;]. Este resultado pode ser relacionado
as forcas atrativas que estdo presentes em baixa pressao. Por outro lado, quando a pressdo au-
menta, a distancia molecular média diminui, como consequéncia as forgas repulsivas predomi-
nam no sistema, como reportado por Zorgbski, Musial, Dzida (2019) que avaliaram diversos
liquidos ibnicos.

A Figura 34 exibe o comportamento para os LIs com similaridade do anion [1]. Para
o LI representado na Figura 34.a, o ponto de cruzamento observado pode ser atribuido a mu-
dancas na predominancia de forcas com o aumento da presséo, passando de forcas atrativas em
baixas pressdes, para for¢as repulsivas em alta. O LI da Figura 34.b mostra tendéncia de seguir
0 mesmo padrao, de forma hipotética, pode-se assumir que em pressdes operacionais superiores
ao avaliado no trabalho, o ponto de inversdo do comportamento também seria verificado. Ja
para o LI mostrado na Figura 34.c, verifica-se que a pressdo interna aumenta com a temperatura
e diminui com a pressdo, comportamento inverso aos outros liquidos idnicos avaliados. Por
conta do comportamento semelhante a expansividade isobérica, assume-se que a proximidade
estrutural entre cétion e &nion causa predominancia de forgas repulsivas, sendo refletido no
aumento da presséo interna com a temperatura.

A Figura 35 exibe o comportamento para os LIs sem similaridade estrutural. Ob-
serva-se uma inversdo no comportamento de Pi com o aumento da pressdo para os LlIs
[C4C1Pyr][DCA] e [C2C1Im][C1COO0], em 70,0 e 30,0 MPa, respectivamente. Este comporta-
mento pode ser atribuido & predominancia de forgas atrativas em baixa presséo nestes sistemas.
Quando a pressao aumenta, as ligacGes de hidrogénio e as forcas repulsivas causadas pela di-
minuicdo da distancia molecular média séo responsaveis pela mudanga no comportamento da
pressdo interna. A respeito do liquido idnico [CsC1Im][OTF], o ponto de cruzamento ndo pode
ser observado para a faixa de pressdo estudada. No entanto, pode-se assumir a partir da
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tendéncia observada na Figura 34.a que o ponto de cruzamento poderia ocorrer em condic¢des

operacionais de pressdo maiores que 100,0 MPa.

Figura 33 - Comportamento da pressao interna para os LIs com anion [NTf;]

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
Legenda: 0 298,15 K; @ 323,15 K; P> 348,15 K; ® 373,15 K; V 398,15 K.
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Figura 34 - Comportamento da pressao interna para os LIs com anion [I]
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Figura 35 - Comportamento da pressao interna para LIs sem similaridade estrutural
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4.3 Densidade estimada utilizando modelos de contribui¢ao de grupos

Sete modelos de contribuicdo de grupos foram utilizados para estimar a densidade
dos liquidos idnicos avaliados. O processo de estimar a densidade foi realizado de acordo com
0s modelos propostos por Evangelista et al. (2014), Gardas e Coutinho (2008), Jacquemin et
al. (2008b, 2008a), Qiao et al. (2010), Lazzis (2010), Paduszynski ¢ Domanska (2012), e
Taherifard e Raeissi (2016). As Tabelas 10-12 apresentam o desvio meédio relativo absoluto
obtido para cada modelo aplicado quando comparado com a densidade determinada experimen-
talmente. O Apéndice G apresenta os valores das densidades estimadas para cada modelo.

Tabela 10 - Desvio médio relativo absoluto para cada modelo avaliando o anion [NTf;]

Liquidos i6nicos

Modelo
[(C2)sS][NTf2] [C3CiCilm][NTf2] [C3CiPyr][NTf2] [C4CiCilm][NTHF,]
%DMRA
Evangelista et al. (2014) X 0,79 % 0,30 % 0,71 %
Gardas e Coutinho (2008) X 2,21 % 0,99 % 1,96 %
Jacquemin et al. (2008b,
X 0 0,37 % 2,15 %

2008a)
Qiao et al. (2010) X 4,63 % 3,76 % 4,86 %
Lazzus (2010) 4,79 % 0,85 % 1,16 % 0,84 %
Paduszynski e Domanska

3,39 % 0,29 % 0,17 % 0,21 %
(2012)
Taherifard e Raeissi (2016) 0,68 % 1,04 % 0,57 % 0,92 %

x: Método ndo aplicado devido a estrutura do cation ndo ter sido avaliada no modelo. o: Falta de parametros para as condigdes

avaliadas.
Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
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Tabela 11 - Desvio médio relativo absoluto para cada modelo avaliando o &nion [I]

Liquidos idnicos

Modelo
[C4Calm][1] [CeC1Im][I] [C3CiIm][1]
%DMRA

Evangelista et al. (2014) 3,42% 2,58% 2,75%
Gardas e Coutinho (2008) X X X
Jacquemin et al. (2008b, 2008a) X X X
Qiao et al. (2010) X X X
LazzUs (2010) 12,84% 10,26% 16,04%
Paduszynski e Domanska (2012) 1,09% 0,89% 0,28%
Taherifard e Raeissi (2016) 3,25% 2,88% 2,28%

x: Método néo aplicado devido a estrutura do cation ndo ter sido avaliada no modelo. o: Falta de parametros

para as condicdes avaliadas.
Fonte: Elaborado pelo autor (2022).

Tabela 12 - Desvio médio relativo absoluto para cada modelo avaliando LIs sem similaridade

Liquidos i6nicos

Modelo
[CsCiIm][OTF] [C4CiPyr][DCA] [C2CiIm][C:COO]
%DMRA

Evangelista et al. (2014) 1,03 % 0,42 % 1,41 %
Gardas e Coutinho (2008) 1,49 % 8,72 % 3,16 %
Jacquemin et al. (2008b, 2008a) X X X

Qiao et al. (2010) 0,51 % 5,49 % 21,60 %
LazzUs (2010) 2,01 % 5,73 % 2,72 %
Paduszynski e Domanska (2012) 0,56 % 0,25 % 1,58 %
Taherifard e Raeissi (2016) 2,07 % 1,76 % 4,06 %

x: Método ndo aplicado devido a estrutura do cation ndo ter sido avaliada no modelo. o: Falta de parametros

para as condicGes avaliadas.
Fonte: Elaborado pelo autor (2022).
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Dos modelos avaliados, Evangelista et al. (2014), Gardas e Coutinho (2008),
Jacquemin et al. (2008b, 2008a) e Qiao et al. (2010) ndo conseguiram estimar a densidade para
o liquido i6nico trietilsulfonio bis(trifluorometilsulfonil) imida [(C2)sS][NTf], devido ao banco
de dados nédo apresentar o cation trietilsulfénio. Assim como os modelos propostos por Gardas
e Coutinho (2008) e Qiao et al. (2010) ndo apresentaram no banco de dados o anion [I] para
que fosse possivel estimar a densidade dos LIs com essa estrutura.

Entre os modelos propostos, o trabalho realizado por Paduszynski e Domanska
(2012) apresentou a maior exatiddao na densidade estimada quando comparado com os dados
experimentais. Isto pode ser reflexo de um conjunto de fatores, como: banco de dados mais
compreensivo e mais bem refinado, complexidade da equacéo utilizada para estimar a densi-
dade e maior possibilidades de montagem de LIs, devido a separacao dos grupos adotada pelos
autores considerar as menores unidades representativas da estrutura, diferenciando cétions,
anions e grupos moleculares.

As Figuras 36-38 ilustram o desvio relativo entre a densidade experimental e a es-
timada por meio dos modelos de contribuicdo de grupos. Para os desvios relativos, calculados
pela diferenca entre a densidade calculada e experimental dividido pela densidade experimen-
tal, acima da linha vermelha, os modelos subestimam os valores de densidade. Ja os valores que
estdo abaixo da linha vermelha representam uma superestimacao da densidade. O entendimento
desse comportamento é necessario do ponto de vista operacional, ja que indica a proximidade
do valor estimado com o real.

Para os LIs com similaridade do anion [NTf.], nota-se pela Figura 36 que, com
excecdo de Qiao et al. (2010), todos os modelos apresentaram distribuicdo de desvios aleatdrios
com valor méximo, em mddulo, de aproximadamente 5,5%.

Jana Figura 37, referente aos liquidos idnicos com similaridade no anion [1], a linha
de referéncia para subestimar ou superestimar nao foi utilizada por conta de todos os modelos,
exceto Lazzus (2010), subestimarem a densidade, com desvio maximo de aproximadamente
5,0%. Os desvios médios absolutos foram maiores que os avaliados para o anion [NTf.], isso
pode ser reflexo da escassez de dados experimentais para compostos com anion [1], prejudi-
cando o ajuste adequado dos parametros utilizados nos metodos de contribuicdo de grupos.

A Figura 38 apresenta o comportamento da densidade em fung&o do desvio relativo
para os LI sem similaridade estrutural direta. Nota-se que o modelo proposto por Qiao et al.
(2010) nao é mostrado na Figura 38.c por conta dos valores estarem desproporcionais em rela-
¢do aos outros modelos avaliados, decorrente da alta imprecisdo da estimativa da densidade.

Para este LI a maior parte dos desvios foi menor, em médulo, que 6,0%.
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De forma geral, para os liquidos iénicos aqui reportados, o modelo proposto por

Paduszynski e Domanska (2012) destacou-se na predi¢do da densidade dos liquidos idnicos.

Porém, todos os modelos avaliados se apresentam como boas alternativas para estimacéo da

densidade dos LIs avaliados.

Figura 36 - Comportamento da densidade com o desvio relativo
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Figura 37 - Densidade experimental e desvio relativo para os LI com &nion [I]

16 16
a) 1-butil-3-metilimidazélio b) 1-hexil-3-metilimidazolio
127 jodeto 2T iodeto
= =) b
= 2
T ] = R PP
5§ ad 00 e § 44
& 89¢ 2@2258”?@%@%33300@9 = 888 ;oge"z;gssg ® PEORPRYCBo®HS 8 8
D e 822 2. 8% © o wuemmammmw o0 eocoo |t ,[2°° ° NS den ® WPRpPo 90900 P 0 2 00
SN SN
1 1
% £l a4
S &
— sl — gl
000 000000000 CP ® O® @ AWV ®O 0 0 0
12“°<:oo 0 ®o© © €00 ® OEDADALWRFLRV DV ® 0 000 A2
16 + + + + + 1 -16 + + + + + +
1405 1425 1445 1465 1485 1505 1525 1305 1325 1345 1365 1385 1405 1425
Porp / kgm? P/ g™
16
" ¢) 1-propil-3-metilimidazélio
24 .
iodeto
SOl
sl - — - ________
& 41 o0 0 & eo0o0e
>°: :.. 8 ﬂg:%‘”??:ﬂﬂ’““isioooo
J oS 22_0 0989005 2 & S Wooco o0 w0 vE B W 255 D
Ii“ 4
A e
— gl
A2 +
-16
1430 1470 1450 1510 151 1550 1510

Py kgrm™

Fonte: Elaborado pelo autor (2022).

Legenda: o, Evangelista et al. (2014); o, Lazzus (2010); e Paduszynski e Domanska (2012); e Taherifard e Raeissi (2016); ---

representa o ponto zero, --- representa o desvio maximo.



[(pe\p = pcalc)/pe.\p ] 1%

[(pe.\p . pcnlr)/pe\p] 1%

Figura 38 - Densidade experimental em funcéo do desvio relativo
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Domanska (2012); &, Taherifard e Raeissi (2016), --- representa o ponto zero, --- representa o desvio maximo.
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5 CONCLUSAO

Expandiu-se o banco de dados experimentais de densidade a alta pressao e alta tem-
peratura (HPHT) para os liquidos ibnicos: trietilsulfonio bis(trifluorometilsulfonil) imida
[(C2)sS][NTT2], 2,3-dimetil-1-propilimidazolio bis(trifluorometilsulfonil) imida
[C3C1CiIm][NTT], 1-metil-1-propilpirrolidinio bis(trifluorometilsulfonil) imida
[C3C1Pyr][NTf], 3-butil-1,2-dimetilimidazdlio bis(trifluorometilsulfonil) imida
[C4C1C1IM][NTH2], 1-butil-3-metilimidazolio iodeto [C4C1Im][1], 3-hexil-1-metilimidazdlio io-
deto [CeC1Im][1], 3-metill-1-propilimidazélio iodeto [C3C1Im][1], 1-metil-3-octilimidazolio tri-
fluorometanossulfonato [CeCiIm][OTF], 1-butil-1-metilpirrolidinio dicianamida
[C4C1Pyr][DCA] e 1-etil-3-metilimidazolio acetato [C2C1Im][C:COQ]. Estes dados foram sub-
divididos em trés secdes, a saber: liquidos idnicos com anion base [NTf], liquidos iénicos com
anion base [I] e liquidos i6nicos sem similaridade entre anions. Para o primeiro conjunto de
liquidos ibnicos avaliados, a densidade cresceu na seguinte ordem: [C4CiCiIm][NTf,] <
[C3C1Pyr][NTF,] < [C3C1C1Im][NTF2] < [(C2)sS][NTf]. Para o segundo conjunto a ordem foi:
[CeCalm][I] < [C4Cilm][I] < [C3CiIm][I]. J& para o terceiro conjunto: [C4CiPyr][DCA] <
[C2C1Im][C1CO0] < [CeC1Im][OTF]. Este conjunto de dados experimentais foi correlacionado
por intermédio do uso de uma equacgdo do tipo Tammann-Tait, obtendo-se um desvio médio
relativo absoluto menor que 0,025 %, e desvio padrdo menor que 0,58 kg/m3. Além disso, com-

pressibilidade isotérmica (xr), expansividade isobarica (a,), coeficiente de pressdo térmica

(v»), € pressdo interna (P;) foram determinados e observou-se que as variagdes entre cation e
anion apresentam diferentes efeitos de empacotamento e nas propriedades fisico-quimicas dos
LIs avaliados. Para os trés conjuntos de liquidos i6bnicos observou-se a ocorréncia da inversao
no comportamento da pressdo interna em funcdo da pressdo do sistema, atribuindo-se como
consequéncia a acdo de forcas atrativas e repulsivas presentes na estrutura, onde a predominan-
cia de uma ou outra pode ser reflexo da pressdo. Por fim, para todos os casos avaliados, 0
método de contribuicdo de grupos proposto por. Paduszynski e Domanska foi o que melhor
descreveu a densidade dos liquidos idnicos para quase todas as condi¢fes experimentais repor-

tadas.
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APENDICE A - DENSIDADE EXPERIMENTAL

Tabela A.1 - Trietilsulfénio bis(trifluorometilsulfonil) imida®

pl(kg/m)emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1457,4 14335 1410,3 1387,3 1365,3
5,0 1460,9 1437,6 1414,7 1392,1 1370,2
10,0 14645 14415 14189 1396,6 1375,1
20,0 1471,4 1449,0 1426,9 14053 13844
30,0 1478,0 1456,0 1434,4 14134 1393,0
40,0 1484,3 1462,8 14416 1421,1 14012
50,0 1490,5 1469,4 14485 1428,4 1409,0
60,0 1496,3 1475,6 1455,2 14354 1416,5
70,0 1502,1 1481,7 14615 14422 1423,6
80,0 1507,7 1487,4 1467,7 1448,7 14305
90,0 1513,0 1493,1 1473,6 1455,0 1437,2
100,0 1518,3 1498,6 1479,3 1461,1 1443,6

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m?(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa

Tabela A.2 - 2,3-dimetil-1-propilimidaz6lio
bis(trifluorometilsulfonil) imida®

pl(kg/m¥)emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1452,6 1429,0 1405,6 1383,3 1361,2
50 1456,0 1432,7 1409,9 1387,6 1365,7
10,0 1459,3 1436,4 14138 13919 1370,3
20,0 1465,9 14434 14215 1400,1 1379,1
30,0 1472,2 1450,2 1428,7 14079 13874
40,0 1478,2 1456,6 1435,5 14152 1395,3
50,0 1484,0 14629 14422 1422,3 1402,8
60,0 1489,7 1468,9 1448,6 1429,0 1410,0
70,0 14952 14746  1454,7 14355 1416,9
80,0 1500,4 1480,2 1460,6 14418 14236
90,0 1505,7 1485,6 1466,3 1447,8 1430,0
100,0 1510,6 1490,9 1471,8 1453,7 1436,2

2 As incertezas das medidas séo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m?. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m®(0.95 nivel de
confiancga).

P /MPa




Tabela A.3 - 1-Metil-1-propilpirrolidinio
bis(trifluorometilsulfonil) imida®

pl(kg/m)emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1425,7 14034 13816 1360,3 1339,3
50 1429,1 1407,1 1384,9 1364,1 13434
10,0 1432,4 1410,8 1389,0 1368,3 1348,0
20,0 1439,1 14179 1396,4 1376,4 1356,7
30,0 14453 1424,7 1403,7 1384,0 1364,7
40,0 14514 14310 14104 1391,3 13725
50,0 1457,3 1437,3 1417,1 13985 13799
60,0 1462,9 14432 14234 14050 1386,9
70,0 1468,3 1449,0 14295 14114 1393,6
80,0 1473,6 14546 14354 14175 1400,1
90,0 1478,7 1460,0 1440,9 14234 1406,3
100,0 1483,7 1465,2 1446,4 1429,1 14123

2 As incertezas das medidas séo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m?(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa

Tabela A.4 - 3-butil-1,2-dimetilimidazolio
bis(trifluorometilsulfonil) imida?

pl(kg/m>emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 14158 1392,8 1370,4 1348,3 1326,6
50 1419,1 13965 13744 1352,7 1331,3
10,0 1422,5 1400,2 13784 1356,9 13359
20,0 1429,1 1407,2 1386,0 1365,1 1344,7
30,0 14354 1414,0 1393,3 1373,0 13531
40,0 14414 1420,4 1400,2 1380,3 1361,0
50,0 14473 1426,7 1406,9 1387,4 1368,5
60,0 14529 1432,7 1413,3 1394,2 1375,7
70,0 1458,3 14385 1419,3 1400,6 1382,6
80,0 1463,6 14440 14252 1407,0 1389,2
90,0 1468,8 1449,4 1431,0 1413,0 1395,6
100,0 1473,8 1454,7 1436,6 1418,9 1401,7

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m?. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m?(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa




Tabela A.13 - 1-butil-3-metilimidazélio iodeto?

pl(kg/m>emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1484,2 1464,7 14455 1427,4 1408,7
5,0 1486,8 1467,4 14485 1430,3 14124
10,0 1489,4 1470,2 1451,3 1433,4 1415,7
20,0 14945 14755 1457,0 14394 1422,0
30,0 1499,4  1480,8 14625 14451 1428,1
40,0 1504,2 1485,8 1467,8 1450,7 14339
50,0 1509,0 1490,8 1473,0 1456,2 1439,7
60,0 1513,6  1495,7 1478,2 1461,4 14451
70,0 1518,1 1500,5 1483,2 1466,6 1450,6
80,0 15225 1505,2 1488,0 1471,7 1456,0
90,0 1526,9 1509,7 1492,8 1476,7 14612
100,0 1531,2 1514,2 1497,4 1481,7 1466,2

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m3(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa

Tabela A.14 - 3-hexil-1-metilimidazélio iodeto?

pl(kg/m¥)emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1380,5 1361,7 1343,4 13255 1308,9
5,0 1382,9 13645 1346,4 13286 13122
10,0 13856 13674 13495 13319 13156
20,0 1390,9 13729 13554 1338,1 13221
30,0 13958 1378,3 1361,1 13441 13284
40,0  1400,8 13834 1366,4 13499 13343
50,0 1405,5 1388,4 13717 13554 1340,2
60,0  1410,2 13934 13769 1360,8 13459
70,0 1414,7 1398,1 13819 1366,1 13514
80,0 1419,1 1402,7 1386,9 13712 1356,7
90,0 1423,4 1407,2 13916 1376,1 1362,0
100,0 14276 14116 13962 1381,0 13670

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m3(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa




Tabela A.15 - 3-metill-1-propilimidazolio iodeto®

pl(kg/m>emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1534,4 1514,1 1494,2 1474,7 1454,8
5,0 1536,8 15159 1496,7 14775 1458,1
10,0 1539,3 1518,6 1499,5 1480,7 1461,0
20,0 15444 15239 1505,0 1486,5 1466,8
30,0 1549,2 1529,1 1510,3 14922 14724
40,0 1554,0 1534,1 15156 1497,7 1478,0
50,0 1558,7 1539,0 1520,7 1503,2 14834
60,0 1563,3 1543,8 1525,7 1508,3 1488,7
70,0 1567,8 15485 1530,6 1513,6 1494,0
80,0 1572,2 1553,1 15354 1518,6 1499,1
90,0 1576,5 1557,7 1540,2 15235 1504,1
100,0 1580,7 1562,2 1544,8 1528,4 1509,0

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m3(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa

Tabela A.16 - 1-metil-3-octilimidazolio

trifluorometanossulfonato?

pl(kg/m¥)emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1180,7 1161,7 1143,2 11252 1107,6
5,0 1183,4 1164,9 1146,9 1129,3 1111,7
10,0 1186,3 1168,2 1150,3 1133,0 11158
20,0 1192,0 1174,3 1157,0 1140,1 11234
30,0 1197,4 1180,2 1163,3 1146,8 1130,6
40,0 1202,7 1185,7 1169,2 1153,2 11374
50,0 1207,7 1191,1 11749 1159,3 1143,7
60,0 12126  1196,2 1180,4 11650 114938
70,0 1217,3 1201,1 11855 1170,4 1155,7
80,0 1221,7 12058 1190,5 1175,7 1161,3
90,0 1226,1 1210,5 11954 1180,9 1166,7
100,0 1230,3 1215,0 1200,1 1185,8 11718

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m3(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa




Tabela A.17 - 1-butil-1-metilpirrolidinio dicianamida®

pl(kg/m>emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1024,0 1010,0 996,5 983,3 970,3
5,0 10254 1010,9 997,3 984,2 9715
10,0 1026,6 1012,8  999,2 986,3 973,6
20,0 1029,9 1016,3 1003,0 990,44 977,8
30,0 1033,2 1019,8 1006,7 994,2 982,0
40,0 1036,4 1023,2 1010,2 998,0 985,9
50,0 10395 1026,5 1013,7 1001,6 989,7
60,0 10425 1029,7 1017,1 1005,2 993,5
70,0 1045,4 1032,8 1020,3 1008,6 997,1
80,0 1048,3 10359 10235 1012,0 1000,6
90,0 1051,0 1038,8 1026,7 1015,2 1004,0
100,0 1055,7 1041,7 1029,7 1018,4 1007,3

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m3(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa

Tabela A.18 - 1-etil-3-metilimidazolio acetato?

pl(kg/m>emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1096,6 10814 1066,5 1052,0 10374
50 1098,5 10835 10685 1054,2 1039,8
10,0 1100,4 10855 1070,7 1056,4 1042,3
20,0 1104,1 10894 1074,8 1060,8 1046,8
30,0 1107,6  1093,1 1078,8 10650 10513
40,0 1111,1  1096,8 1082,7 1069,0 1055,6
50,0 11144 1100,3 1086,4 1073,0 1059,7
60,0 1117,7 1103,8 1090,0 1076,8 1063,7
70,0 1120,9 1107,1 10935 1080,5 1067,6
80,0 11240 11104 1097,0 1084,1 10715
90,0 11270 1113,6 1100,3 1087,6 1075,1
100,0 1130,0 1116,6 1103,6 1091,1 1078,7

2 As incertezas das medidas sdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K e uc(pr) =

0,01 kg/m®. A incerteza expandida para p é U(p) = 1.9 kg/m3(0.95 nivel de
confianga).

P /MPa
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APENDICE B — DENSIDADE CALCULADA PELA EQUACAO DE TAMMANN-
TAIT

Tabela B.1 - Trietilsulfonio bis(trifluorometilsulfonil) imida

pl(kg/m>emT/K

P /MPa

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 1457,4 14335 1410,2 1387,5 1365,3
5,0 1460,9 1437,4 14144 13920 13/0,2
10,0 1464,5 1441,3 1418,6 1396,6 1375,1
20,0 14715 1448,8 1426,7 1405,2 13844
30,0 1478,1 1456,0 1434,4 14135 13931
40,0 1484,4 1462,8 14417 14212 1401,3
50,0 1490,5 1469,3 1448,7 14286 1409,1
60,0 1496,4 1475,6 14553 14356 1416,5
70,0 1502,1 1481,6 1461,7 14424 1423,6
80,0 1507,5 1487,4 14679 14488 14304
90,0 1512,8 1493,0 1473,8 14550 1436,8
100,0 15179 14984 14794 1461,0 14430

Tabela B.2 - 2,3-dimetil-1-propilimidazdlio

bis(trifluorometilsulfonil) imida

pl(kg/m¥)emT/K

P /MPa

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 1452,7 1429,0 1405,8 1383,2 1361,3
5,0 1456,0 1432,6 1409,7 1387,5 1365,8
10,0 1459,4  1436,2 14137 13918 13704
20,0 1465,9 14433 14214 14000 1379,2
30,0 1472,2  1450,1 1428,7 1407,8 1387,6
40,0 1478,2 1456,6 1435,6 14152 13954
50,0 1484,0 1462,9 14423 1422,3 14029
60,0 1489,7 1468,9 1448,7 14290 1410,0
70,0 1495,1 14747 1454,8 14355 1416,9
80,0 1500,3 1480,2 1460,7 14418 14234
90,0 1505,4 1485,6 1466,4 1447,8 1429,7
100,0  1510,4 1490,9 14719 14535 14357




Tabela B.3 - 1-Metil-1-propilpirrolidinio

bis(trifluorometilsulfonil) imida

pl(kg/m>emT/K

P /MPa

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 1425,7 14034 13815 1360,1 1339,1
5,0 1429,1 1407,0 13854 1364,2 13435
10,0 14325 1410,7 1389,3 1368,4 1348,0
20,0 1439,0 1417,7 1396,9 1376,5 1356,6
30,0 14453 14245 1404,1 1384,2 1364,7
40,0 1451,4 14310 14110 13915 13724
50,0 1457,2 1437,2 1417,6 1398,5 1379,7
60,0 1462,9 1443,2 14240 14051 1386,7
70,0 1468,3 14490 1430,1 14116 13934
80,0 1473,6 14546 1436,0 1417,7 1399,8
90,0 1478,7 1460,0 14416 14236 1406,0
100,0 1483,6 14652 1447,1 14294 14120

Tabela B.4 - 3-butil-1,2-dimetilimidazélio

bis(trifluorometilsulfonil) imida

pl(kg/m>emT/K

P /MPa

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 14159 13929 1370,4 1348,3 1326,7
5,0 1419,2 13965 13743 13525 1331,3
10,0 1422,6  1400,2 1378,3 1356,8 1335,9
20,0 1429,1 1407,3 13859 1365,1 1344,8
30,0 14354 14140 13932 13729 1353,
40,0 1441,4 14205 1400,2 1380,3 1361,0
50,0 14472 1426,8 1406,8 1387,4 1368,5
60,0 1452,8 1432,8 14132 1394,2 1375,7
70,0 1458,2 1438,6 1419,4 1400,7 1382,6
80,0 1463,5 14442 14253 14070 1389,2
90,0 1468,5 14496 1431,1 14130 13955
100,0 14735 14548 1436,6 14189 1401,6
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Tabela B.5 - 1-butil-3-metilimidazélio iodeto

pl(kg/m)emT/K

P /MPa

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 14845 1464,7 14456 1427,1 1409,2
50 1487,0 1467,4 1448,4 1430,1 14124
10,0 1489,5 1470,1 1451,3 1433,2 14156
20,0 14946 14755 1457,0 1439,2 14219
30,0 1499,5 1480,7 1462,6 14450 1428,0
40,0 1504,3 1485,8 1468,0 1450,7 1434,0
50,0 1509,0 1490,8 1473,2 1456,2 1439,7
60,0 1513,6 14957 1478,3 14615 14453
70,0 1518,1 1500,4 1483,3 1466,7 1450,7
80,0 1522,5 1505,1 1488,2 1471,8 1456,0
90,0 1526,8 1509,6 14929 1476,8 14612
100,0 1531,0 15140 1497,6 14816 1466,2

Tabela B.6 - 3-hexil-1-metilimidazolio iodeto

P /MPa

pl(kg/mdemT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 1380,6 13616 13434 13258 1308,9

5,0 1383,1 13644 1346,3 1328,9 1312,2

10,0 13858 1367,2 1349,3 1332,1 13155
20,0 1390,9 1372,7 13552 1338,3 13221
30,0 13959 1378,0 1360,8 1344,2 1328,3
40,0 1400,8 1383,2 1366,3 1350,0 13344
50,0 1405,5 1388,3 1371,6 13556 1340,2
60,0 1410,2 1393,2 1376,8 1361,0 13459
70,0 1414,7 1398,0 13818 1366,3 13514
80,0 1419,1 1402,6 1386,7 13714 1356,7
90,0 1423,4 1407,2 13915 13764 13619
100,0  1427,7 14116 1396,2 1381,3 1367,0
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Tabela B.7 - 3-metill-1-propilimidazdlio iodeto

pl(kg/m)emT/K

P /MPa

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 1534,3 1514,2 1494,2 14744 14548
5,0 1536,8 1516,8 1496,9 1477,3 14577
10,0 1539,3 15195 1499,7 1480,2 1460,8
20,0 1544,3 1524,7 1505,2 1485,9 1466,7
30,0 1549,2 1529,8 1510,6 14914 14724
40,0 1554,0 1534,8 15158 1496,8 1478,0
50,0 1558,7 1539,7 1520,9 1502,1 14835
60,0 1563,3 15445 15259 1507,3 1488,8
70,0 1567,8 1549,2 1530,8 1512,3 1494,0
80,0 1572,2 1553,8 15355 1517,3 1499,1
90,0 1576,5 1558,4 1540,2 1522,1 1504,0
100,0 1580,7 1562,8 15448 1526,8 1508,9

Tabela B.8 - 1-metil-3-octilimidazélio

trifluorometanossulfonato

P /MPa

pl(kg/m¥)emT/K

298,15 323,15 298,15 373,15 298,15

0,2 1180,7 1161,7 1143,3 1125,2 1107,7

5,0 1183,6 1164,9 1146,7 11290 11117

10,0 1186,5 1168,1 1150,2 1132,7 1115,8
20,0 1192,2 11743 1156,8 11399 11234
30,0 1197,6 1180,1 1163,1 1146,6 1130,6
40,0 1202,8 11857 1169,1 11530 11374
50,0 1207,8 1191,1 11749 1159,1 11439
60,0 1212,6  1196,2 1180,3 11649 1150,0
70,0 1217,2 1201,2 11856 1170,4 11558
80,0 1221,7 12059 1190,6 1175,7 1161,3
90,0 1226,0 12105 11955 1180,8 1166,7
100,0 1230,2 12149 1200,1 1185,7 11718
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Tabela B.9 - 1-butil-1-metilpirrolidinio dicianamida

pl(kg/m)emT/K

P /MPa
298,15 323,15 298,15 373,15 298,15
0,2 1023,5 1009,6  996,0 982,7 969,7
50 1025,1 10113 997,8 984,6 971,7
10,0 1026,7 1013,0 999,6 986,5 973,8
20,0 1029,9 1016,5 1003,3 990,4 977,8
30,0 1033,1 1019,8 1006,8 994,2 981,8
40,0 1036,2 1023,2 10104 997,9 985,6
50,0 1039,3 1026,4 1013,8 10015 9894
60,0 1042,3 1029,6 1017,2 1005,0 993,2
70,0 1045,3 1032,8 1020,5 10085 996,8
80,0 1048,2 10359 1023,8 1012,0 1000,4
90,0 1051,1 1039,0 1027,0 1015,3 1003,9
100,0 1054,0 1042,0 1030,2 1018,7 1007,4
Tabela B.10 - 1-etil-3-metilimidazdlio acetato
P /MPa pl(kg/mdemT/K
298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 1096,7 10815 1066,6 1051,9 1037,5
5,0 1098,5 10835 1068,7 1054,1 1039,8
10,0 1100,4 10855 1070,8 1056,4 1042,2
20,0 1104,0 1089,4 10750 1060,8 1046,8
30,0 11075 1093,1 1079,0 1065,0 1051,3
40,0 11109 1096,8 1082,8 1069,1 1055,6
50,0 1114,3 1100,3 1086,6 1073,0 1059,7
60,0 11175 1103,8 1090,2 1076,9 1063,7
70,0 1120,7 1107,1 1093,7 1080,6 1067,6
80,0 1123,8 1110,4 1097,2 1084,2 1071,3
90,0 1126,8 11136 1100,5 1087,6 1074,9
100,0 1129,7 1116,7 1103,8 1091,0 107855
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Tabela C.1 - Compressibilidade isotérmica para os liquidos iénicos com [NTf;]?

APENDICE C - COMPRESSIBILIDADE ISOTERMICA

105

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 0,51 0,57 0,63 0,69 0,75 0,48 0,53 0,59 0,65 0,71
50 0,50 0,55 0,61 0,67 0,73 0,47 0,52 0,57 0,63 0,69
10,0 0,48 0,54 0,59 0,64 0,70 0,46 0,51 0,56 0,61 0,66
20,0 0,46 0,51 0,55 0,60 0,65 0,44 0,48 0,53 0,57 0,62
30,0 0,44 0,48 0,52 0,56 0,61 0,42 0,46 0,50 0,54 0,58
40,0 0,42 0,46 0,49 0,53 0,57 0,40 0,44 0,47 0,51 0,55
50,0 0,40 0,44 0,47 0,50 0,54 0,38 0,42 0,45 0,49 0,52
60,0 0,39 0,42 0,45 0,48 0,51 0,37 0,40 0,43 0,46 0,49
70,0 0,37 0,40 0,43 0,46 0,48 0,36 0,39 0,41 0,44 0,47
80,0 0,36 0,38 0,41 0,44 0,46 0,34 0,37 0,40 0,42 0,45
90,0 0,34 0,37 0,39 0,42 0,44 0,33 0,36 0,38 0,41 0,43
100,0 0,33 0,36 0,38 0,40 0,42 0,32 0,35 0,37 0,39 0,41

[C3C1Pyr][NTf,] [C3C1C1Im][NTH]

0,2 0,49 0,54 0,59 0,65 0,70 0,49 0,55 0,60 0,66 0,73
5,0 0,48 0,53 0,58 0,63 0,68 0,48 0,53 0,59 0,64 0,70
10,0 0,47 0,51 0,56 0,61 0,66 0,47 0,52 0,57 0,62 0,68
20,0 0,45 0,49 0,53 0,57 0,61 0,45 0,49 0,54 0,59 0,64
30,0 0,43 0,47 0,50 0,54 0,58 0,43 0,47 0,51 0,56 0,60
40,0 0,41 0,44 0,48 0,51 0,55 0,41 0,45 0,49 0,53 0,57
50,0 0,39 0,43 0,46 0,49 0,52 0,39 0,43 0,46 0,50 0,54
60,0 0,38 0,41 0,44 0,47 0,49 0,38 0,41 0,44 0,48 0,51
70,0 0,36 0,39 0,42 0,44 0,47 0,37 0,40 0,43 0,46 0,49
80,0 0,35 0,38 0,40 0,43 0,45 0,35 0,38 0,41 0,44 0,46
90,0 0,34 0,36 0,39 0,41 0,43 0,34 0,37 0,39 0,42 0,44
100,0 0,33 0,35 0,37 0,39 0,41 0,33 0,36 0,38 0,40 0,43

aIncerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k = 2): U (k7) = 0,012 GPa™..
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Tabela C.2 — Compressibilidade isotérmica para os liquidos idnicos com [I]?

[CACLIm][I], T/ K [C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 34815 37315 398,15
0,2 0,35 0,38 0,41 0,44 0,47 0,39 0,42 0,46 0,49 0,53
5,0 0,35 0,38 0,41 0,43 0,46 0,38 0,42 0,45 0,48 0,52
100 0,34 0,37 0,40 0,43 0,45 0,38 0,41 0,44 0,47 0,50
200 0,33 0,36 0,39 0,41 0,44 0,37 0,39 0,42 0,45 0,48
300 0,32 0,35 0,37 0,40 0,42 0,35 0,38 0,41 0,44 0,46
400 0,32 0,34 0,36 0,38 0,41 0,34 0,37 0,40 0,42 0,45
500 0,31 0,33 0,35 0,37 0,39 0,33 0,36 0,38 0,41 0,43
600 0,30 0,32 0,34 0,36 0,38 0,32 0,35 0,37 0,39 0,41
700 0,29 0,31 0,33 0,35 0,37 0,32 0,34 0,36 0,38 0,40
800 0,29 0,30 0,32 0,34 0,36 0,31 0,33 0,35 0,37 0,39
900 0,28 0,30 0,31 0,33 0,35 0,30 0,32 0,34 0,36 0,38
1000 0,27 0,29 0,31 0,32 0,34 0,29 0,31 0,33 0,35 0,36

[C3C1Im][1]

0,2 0,34 0,36 0,38 0,40 0,42
5,0 0,33 0,35 0,38 0,40 0,42
10,0 0,33 0,35 0,37 0,39 0,41
20,0 0,32 0,34 0,36 0,38 0,40
30,0 0,31 0,33 0,35 0,37 0,39
40,0 0,30 0,32 0,34 0,36 0,37
50,0 0,30 0,31 0,33 0,35 0,36
60,0 0,29 0,31 0,32 0,34 0,35
70,0 0,28 0,30 0,32 0,33 0,34
80,0 0,28 0,29 0,31 0,32 0,34
90,0 0,27 0,29 0,30 0,31 0,33
100,0 0,27 0,28 0,29 0,31 0,32

aIncerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k = 2): U (k7) = 0,012 GPa™.
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Tabela C.3 — Compressibilidade isotérmica para os liquidos idnicos sem similaridade?

[C8C1Im][OTF], T/K [CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 34815 37315 398,15
0,2 0,52 0,57 0,64 0,70 0,77 0,32 0,35 0,38 0,40 0,43
5,0 0,50 0,56 0,62 0,68 0,74 0,32 0,35 0,37 0,40 0,43
100 0,49 0,54 0,60 0,65 0,71 0,32 0,34 0,37 0,39 0,42
200 0,47 0,51 0,56 0,61 0,66 0,31 0,34 0,36 0,38 0,41
300 0,44 0,49 0,53 0,57 0,62 0,30 0,33 0,35 0,38 0,40
400 0,42 0,46 0,50 0,54 0,58 0,30 0,32 0,34 0,37 0,39
500 0,41 0,44 0,48 0,51 0,55 0,29 0,32 0,34 0,36 0,38
600 0,39 0,42 0,45 0,49 0,52 0,29 0,31 0,33 0,35 0,37
700 0,37 0,40 0,43 0,46 0,49 0,28 0,30 0,32 0,34 0,36
800 0,36 0,39 0,41 0,44 0,47 0,28 0,30 0,32 0,34 0,36
900 0,35 0,37 0,40 0,42 0,45 0,27 0,29 0,31 0,33 0,35
1000 0,33 0,36 0,38 0,40 0,43 0,27 0,29 0,31 0,32 0,34

[C2C1Im][C1COO]

0,2 0,35 0,38 0,41 0,44 0,47
5,0 0,34 0,37 0,40 0,43 0,46
10,0 0,33 0,36 0,39 0,42 0,45
20,0 0,32 0,35 0,38 0,41 0,43
30,0 0,31 0,34 0,36 0,39 0,42
40,0 0,30 0,33 0,35 0,38 0,40
50,0 0,30 0,32 0,34 0,36 0,38
60,0 0,29 0,31 0,33 0,35 0,37
70,0 0,28 0,30 0,32 0,34 0,36
80,0 0,27 0,29 0,31 0,33 0,34
90,0 0,26 0,28 0,30 0,32 0,33
100,0 0,26 0,27 0,29 0,31 0,32

aIncerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k = 2): U (k7) = 0,012 GPa™.



Tabela D.1 - Expansividade isobarica para os liquidos idnicos com [NTf]?

APENDICE D - EXPANSIVIDADE ISOBARICA
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[(C2)3S][NT], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
(ap) - 10° (ap) - 10°
0,2 0,66 0,66 0,65 0,65 0,64 0,66 0,66 0,65 0,64 0,64
50 0,65 0,65 0,64 0,64 0,63 0,65 0,65 0,64 0,63 0,62
10,0 0,64 0,64 0,63 0,62 0,62 0,64 0,64 0,63 0,62 0,61
20,0 0,62 0,62 0,61 0,60 0,59 0,62 0,62 0,61 0,60 0,59
30,0 0,61 0,60 0,59 0,58 0,58 0,61 0,60 0,59 0,58 0,57
40,0 0,59 0,58 0,58 0,57 0,56 0,59 0,58 0,58 0,57 0,56
50,0 0,58 0,57 0,56 0,55 0,54 0,58 0,57 0,56 0,55 0,54
60,0 0,56 0,56 0,55 0,54 0,53 0,57 0,56 0,55 0,54 0,53
70,0 0,55 0,55 0,54 0,53 0,52 0,55 0,55 0,54 0,53 0,52
80,0 0,54 0,53 0,53 0,52 0,51 0,54 0,53 0,53 0,52 0,51
90,0 0,53 0,52 0,52 0,51 0,50 0,53 0,52 0,52 0,51 0,50
100,0 0,52 0,51 0,51 0,50 0,49 0,52 0,52 0,51 0,50 0,49
[C3C1Pyr][NTf,] [C3C1C1Im][NTH]
(ap) - 103 (ap) - 103

0,2 0,63 0,63 0,62 0,62 0,62 0,65 0,65 0,65 0,65 0,65
50 0,62 0,62 0,62 0,61 0,61 0,64 0,64 0,64 0,64 0,64
10,0 0,61 0,61 0,61 0,60 0,60 0,63 0,63 0,63 0,63 0,62
20,0 0,59 0,59 0,59 0,58 0,58 0,61 0,61 0,61 0,61 0,60
30,0 0,58 0,58 0,57 0,57 0,56 0,60 0,59 0,59 0,59 0,58
40,0 0,56 0,56 0,56 0,55 0,55 0,58 0,58 0,57 0,57 0,57
50,0 0,55 0,55 0,54 0,54 0,54 0,57 0,56 0,56 0,55 0,55
60,0 0,54 0,54 0,53 0,53 0,52 0,55 0,55 0,55 0,54 0,54
70,0 0,53 0,52 0,52 0,52 0,51 0,54 0,54 0,53 0,53 0,52
80,0 0,52 0,51 0,51 0,51 0,50 0,53 0,53 0,52 0,52 0,51
90,0 0,51 0,50 0,50 0,50 0,49 0,52 0,51 0,51 0,51 0,50
100,0 0,50 0,50 0,49 0,49 0,49 0,51 0,50 0,50 0,50 0,49

* Incerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K. Incerteza expandida (k = 2): U (a,)= 0.001 K.
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Tabela D.2 — Expansividade isobérica para os liquidos iénicos com [I]?

[CACLIM][I], T/ K [C6CLIM][I], T/ K
P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
(ap) - 103 (ap) - 103
0,2 0,53 0,52 0,52 0,52 0,51 0,56 0,55 0,53 0,52 0,51
5,0 0,52 0,52 0,52 0,51 0,51 0,55 0,54 0,53 0,51 0,50
10,0 0,52 0,51 0,51 0,51 0,50 0,55 0,53 0,52 0,51 0,49
20,0 0,51 0,50 0,50 0,50 0,49 0,53 0,52 0,51 0,50 0,48
30,0 0,50 0,49 0,49 0,49 0,48 0,52 0,51 0,50 0,48 0,47
40,0 0,49 0,48 0,48 0,48 0,47 0,51 0,50 0,49 0,47 0,46
50,0 0,48 0,47 0,47 0,47 0,46 0,50 0,49 0,48 0,46 0,45
60,0 0,47 0,47 0,46 0,46 0,46 0,49 0,48 0,47 0,45 0,44
70,0 0,46 0,46 0,45 0,45 0,45 0,48 0,47 0,46 0,45 0,43
80,0 0,45 0,45 0,45 0,44 0,44 0,47 0,46 0,45 0,44 0,43
90,0 0,44 0,44 0,44 0,44 0,43 0,47 0,45 0,44 0,43 0,42
100,0 0,44 0,44 0,43 0,43 0,43 0,46 0,45 0,44 0,42 0,41
[C3CLIm][I]
(ap) - 10°

0,2 0,53 0,53 0,53 0,53 0,54
5,0 0,52 0,52 0,53 0,53 0,53
10,0 0,52 0,52 0,52 0,53 0,53
20,0 0,51 0,51 0,52 0,52 0,52
30,0 0,50 0,50 0,51 0,51 0,51
40,0 0,49 0,50 0,50 0,50 0,51
50,0 0,49 0,49 0,49 0,50 0,50
60,0 0,48 0,48 0,49 0,49 0,50
70,0 0,47 0,48 0,48 0,49 0,49
80,0 0,47 0,47 0,48 0,48 0,48
90,0 0,46 0,46 0,47 0,47 0,48
100,0 0,45 0,46 0,46 0,47 0,47

* Incerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K. Incerteza expandida (k = 2): U (a;)= 0.0011 K.
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Tabela D.3 — Expansividade isobarica para os liquidos idnicos sem similaridade?

[C8CLIM][OTF], T/ K [CACIPYR][DCA], T/ K
P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
(ap) - 103 (ap) - 103
0,2 0,65 0,64 0,64 0,63 0,63 0,55 0,54 0,54 0,53 0,53
5,0 0,64 0,63 0,63 0,62 0,61 0,54 0,54 0,53 0,53 0,52
10,0 0,63 0,62 0,62 0,61 0,60 0,54 0,53 0,53 0,52 0,52
20,0 0,61 0,60 0,60 0,59 0,58 0,53 0,52 0,52 0,51 0,51
30,0 0,59 0,58 0,58 0,57 0,56 0,52 0,51 0,51 0,50 0,50
40,0 0,58 0,57 0,56 0,55 0,54 0,51 0,50 0,50 0,49 0,49
50,0 0,56 0,55 0,55 0,54 0,53 0,50 0,49 0,49 0,48 0,48
60,0 0,55 0,54 0,53 0,52 0,51 0,49 0,49 0,48 0,48 0,47
70,0 0,54 0,53 0,52 0,51 0,50 0,48 0,48 0,47 0,47 0,46
80,0 0,52 0,52 0,51 0,50 0,49 0,47 0,47 0,47 0,46 0,46
90,0 0,51 0,51 0,50 0,49 0,48 0,47 0,46 0,46 0,45 0,45
100,0 0,50 0,50 0,49 0,48 0,47 0,46 0,45 0,45 0,45 0,44
[C2CLIm][C1CO0]
(ap) - 10°

0,2 0,56 0,56 0,55 0,55 0,55
5,0 0,55 0,55 0,55 0,55 0,54
10,0 0,54 0,54 0,54 0,54 0,54
20,0 0,53 0,53 0,53 0,53 0,53
30,0 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52
40,0 0,51 0,51 0,51 0,51 0,51
50,0 0,50 0,50 0,50 0,50 0,50
60,0 0,49 0,49 0,49 0,49 0,49
70,0 0,49 0,49 0,48 0,48 0,48
80,0 0,48 0,48 0,48 0,48 0,48
90,0 0,47 0,47 0,47 0,47 0,47
100,0 0,46 0,46 0,46 0,46 0,46

* Incerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(T) = 0,02 K. Incerteza expandida (k = 2): U (a;)= 0.0011 K.



Tabela E.1 - Coeficiente de pressdo térmico para os liquidos idnicos com [NTf]?

APENDICE E — COEFICIENTE DE PRESSAO TERMICO
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[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 1,30 1,16 1,04 0,94 0,85 1,38 1,23 1,10 0,99 0,90
50 1,31 1,18 1,06 0,96 0,87 1,39 1,24 1,12 1,01 0,91
10,0 1,33 1,19 1,07 0,97 0,88 1,40 1,26 1,13 1,02 0,93
20,0 1,36 1,22 1,11 1,00 0,91 1,43 1,28 1,16 1,05 0,96
30,0 1,38 1,25 1,14 1,04 0,95 1,45 1,31 1,19 1,08 0,99
40,0 1,41 1,28 1,17 1,07 0,98 1,48 1,34 1,22 1,11 1,02
50,0 1,44 1,31 1,20 1,10 1,01 1,50 1,36 1,24 1,14 1,04
60,0 1,47 1,34 1,23 1,13 1,04 1,53 1,39 1,27 1,17 1,07
70,0 1,49 1,37 1,26 1,16 1,07 1,55 1,42 1,30 1,19 1,10
80,0 1,52 1,39 1,28 1,19 1,10 1,58 1,44 1,32 1,22 1,13
90,0 154 1,42 1,31 1,22 1,13 1,60 1,47 1,35 1,25 1,16
100,0 1,57 1,45 1,34 1,25 1,16 1,62 1,49 1,38 1,27 1,18
[C3C1Pyr][NTf,] [C3C1C1Im][NTH]

0,2 1,28 1,16 1,05 0,96 0,88 1,33 1,20 1,08 0,98 0,89
5,0 1,29 1,17 1,07 0,98 0,90 1,34 1,21 1,09 0,99 0,90
10,0 1,31 1,19 1,08 0,99 0,91 1,35 1,22 1,10 1,00 0,92
20,0 1,33 1,21 1,11 1,02 0,94 1,37 1,24 1,13 1,03 0,94
30,0 1,35 1,24 1,14 1,05 0,97 1,40 1,27 1,15 1,06 0,97
40,0 1,38 1,26 1,16 1,08 1,00 1,42 1,29 1,18 1,08 1,00
50,0 1,40 1,29 1,19 1,11 1,03 1,44 1,31 1,20 1,11 1,02
60,0 1,42 1,31 1,22 1,14 1,06 1,46 1,33 1,23 1,13 1,05
70,0 1,45 1,34 1,25 1,16 1,09 1,48 1,36 1,25 1,16 1,08
80,0 1,47 1,36 1,27 1,19 1,12 1,50 1,38 1,27 1,18 1,10
90,0 1,49 1,39 1,30 1,22 1,15 1,52 1,40 1,30 1,21 1,13
100,0 151 1,41 1,32 1,24 1,18 1,54 1,42 1,32 1,23 1,15

2 Incerteza padrao: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k= 2): U (y,,) = 0.002 GPa/K.
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Tabela E.2 — Coeficiente de pressao térmico para os liquidos iénicos com [I]?

[CACLIm][I], T/ K [C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 34815 37315 398,15
0,2 1,50 1,37 1,26 1,17 1,09 1,43 1,29 1,17 1,06 0,96
5,0 1,50 1,38 1,27 1,18 1,10 1,44 1,30 1,17 1,07 0,97
100 1,51 1,39 1,28 1,19 1,11 1,45 1,31 1,18 1,07 0,98
200 152 1,40 1,30 1,20 1,12 1,46 1,32 1,20 1,09 1,00
300 153 1,41 1,31 1,22 1,14 1,47 1,34 1,21 1,11 1,01
400 1,54 1,43 1,33 1,24 1,16 1,49 1,35 1,23 1,13 1,03
500 1,55 1,44 1,34 1,25 1,18 1,50 1,36 1,25 1,14 1,05
600 1,56 1,45 1,36 1,27 1,20 1,51 1,38 1,26 1,16 1,06
700 1,57 1,46 1,37 1,29 1,21 1,53 1,39 1,28 1,17 1,08
800 1,58 1,48 1,38 1,30 1,23 1,54 1,41 1,29 1,19 1,10
900 1,59 1,49 1,40 1,32 1,25 1,55 1,42 1,31 1,21 1,11
1000 1,60 1,50 1,41 1,33 1,26 1,56 1,43 1,32 1,22 1,13

[C3C1Im][1]

0,2 1,56 1,47 1,39 1,33 1,27
5,0 1,57 1,48 1,40 1,34 1,28
10,0 1,58 1,49 1,41 1,35 1,29
20,0 1,59 1,51 1,43 1,37 1,31
30,0 1,61 1,52 1,45 1,39 1,34
40,0 1,62 1,54 1,47 1,41 1,36
50,0 1,63 1,56 1,49 1,43 1,38
60,0 1,65 1,57 1,51 1,45 1,40
70,0 1,66 1,59 1,53 1,47 1,42
80,0 1,68 1,60 1,54 1,49 1,45
90,0 1,69 1,62 1,56 1,51 1,47
100,0 1,70 1,64 1,58 1,53 1,49

2 Incerteza padrao: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k= 2): U (y,,) = 0.002 GPa/K.
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Tabela E.3 — Coeficiente de pressao térmico para os liquidos idnicos sem similaridade?

[C8C1Im][OTF], T/K [CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 34815 37315 398,15
0,2 1,26 1,12 1,01 0,90 0,81 1,70 1,55 1,43 1,32 1,22
5,0 1,27 1,14 1,02 0,92 0,83 1,70 1,55 1,43 1,32 1,22
100 1,28 1,15 1,03 0,93 0,84 1,70 1,56 1,43 1,32 1,23
200 1,31 1,18 1,06 0,96 0,87 1,70 1,56 1,44 1,33 1,24
300 1,33 1,20 1,09 0,99 0,90 1,70 1,56 1,44 1,34 1,24
400 1,36 1,23 1,12 1,02 0,93 1,70 1,57 1,45 1,34 1,25
500 1,38 1,26 1,15 1,05 0,96 1,70 1,57 1,45 1,35 1,26
600 1,41 1,28 1,17 1,08 0,99 1,70 1,57 1,46 1,36 1,27
700 1,43 1,31 1,20 1,10 1,02 1,71 1,58 1,46 1,36 1,27
800 1,46 1,33 1,23 1,13 1,05 1,71 1,58 1,47 1,37 1,28
900 1,48 1,36 1,25 1,16 1,07 1,71 1,58 1,47 1,37 1,29
1000 1,50 1,38 1,28 1,18 1,10 1,71 1,58 1,48 1,38 1,30

[C2C1Im][C1COO]

0,2 1,61 1,47 1,35 1,25 1,16
5,0 1,62 1,48 1,37 1,26 1,18
10,0 1,63 1,49 1,38 1,28 1,19
20,0 1,65 1,52 1,40 1,30 1,22
30,0 1,67 1,54 1,43 1,33 1,25
40,0 1,69 1,56 1,45 1,36 1,27
50,0 1,71 1,58 1,47 1,38 1,30
60,0 1,73 1,60 1,50 1,41 1,33
70,0 1,74 1,62 1,52 1,43 1,35
80,0 1,76 1,65 1,55 1,46 1,38
90,0 1,78 1,67 1,57 1,48 1,41
100,0 1,80 1,69 1,59 1,51 1,43

2 Incerteza padrao: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k= 2): U (y,,) = 0.002 GPa/K.



Tabela F.1 - Presséo interna para os liquidos idnicos com [NTf]

APENDICE F - PRESSAO INTERNA
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[(C2)3S][NTF], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/K

P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 34815 37315 398,15
02 387,43 37520 362,88 350,46 337,96 41058 397,30 383,92 370,44 356,89
50 38673 37513 363,40 351,54 339,56 409,49 396,80 383,98 371,03 357,96
100 38598 37502 36390 352,62 341,19 408,34 39625 384,00 371,59 359,02
200 384,38 37470 364,78 354,64 344,27 405,95 39506 383,94 37259 361,02
300 38268 37425 36552 35649 347,17 403,47 39376 38375 37344 362,83
40,0 380,88 373,68 366,12 358,19 349,88 400,89 392,34 38343 374,15 364,47
500 37898 373,00 366,59 359,73 352,42 398,22 390,82 382,99 37471 36597
600 37699 37221 366,93 361,14 354,81 39547 389,20 38244 37515 367,31
700 37491 371,32 367,16 36241 357,05 392,64 387,49 381,77 37546 368,51
800 372,75 370,33 367,28 36356 359,15 389,72 385,69 381,01 37565 369,59
90,0 37051 369,25 367,29 364,59 361,11 386,73 383,79 380,14 37573 370,53

1000 368,19 368,08 367,20 36550 362,95 383,67 381,82 379,18 37570 371,36

[C3C1PYI][NTF;] [CsC1C1Im][NTF2]

02 38215 37441 36657 35861 350,54 396,84 386,10 37526 364,33 353,30
50 380,87 373,77 36655 359,20 351,72 395,16 385,03 374,78 364,42 353,96
100 379,51 373,08 366,50 359,78 352,92 393,30 383,89 37425 364,49 354,59
200 376,72 37159 366,30 360,82 355,16 389,77 38151 373,08 36448 35571
300 373,83 370,00 36597 361,72 357,24 386,05 379,01 371,77 364,32 356,66
40,0 370,86 36831 36551 362,47 359,16 382,25 376,41 370,34 364,02 357,43
500 367,80 366,51 364,95 363,09 360,93 378,35 373,71 368,79 36357 358,05
600 364,65 364,62 36427 36359 362,57 374,38 37091 367,12 363,00 358,52
700 361,43 362,64 36349 36397 364,07 370,32 368,01 36535 362,30 358,85
800 358,14 36057 36261 36424 36544 366,19 365,03 363,47 361,48 359,04
90,0 354,77 35842 36163 36440 366,70 361,98 361,96 361,49 360,56 359,11
1000 351,33 356,18 360,57 364,46 367,84 357,70 358,81 359,42 35952 359,06

A Incerteza padrdo: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k= 2): U (P;)=0.21 MPa.



Tabela F.2 - Pressdo interna para os liquidos iénicos com [I]?
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[CACLIm][I], T/ K

[C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 34815 37315 398,15 208,15 323,15 348,15 37315 398,15
02 44604 44310 439,96 436,61 433,05 42711 416,66 40580 39452 382,84
50 442,89 440,44 437,78 43490 431,80 42430 414,25 403,76 392,83 381,44
10,0 439,60 437,66 43550 43311 430,48 421,36 411,73 401,63 391,03 379,95
20,0 432,97 432,05 430,88 42946 427,77 41543 406,64 397,29 387,38 376,91
30,0 42629 426,38 426,19 42573 424,97 409,45 401,48 392,88 383,65 373,77
400 41956 420,65 421,45 421,93 422,10 403,40 39625 38840 379,84 370,55
50,0 412,79 414,87 416,64 41806 419,15 397,31 390,96 383,85 37594 367,23
60,0 40597 409,04 41177 41413 416,12 391,15 38561 379,22 37198 363,84
700 399,11 40316 406,84 410,13 413,02 384,95 380,20 374,54 367,94 360,37
80,0 39221 397,23 401,85 406,07 409,85 378,70 37474 369,79 363,83 356,82
90,0 38526 391,25 396,82 401,95 406,62 372,40 369,22 364,98 359,65 353,19
100,0 37827 38522 391,73 397,76 403,31 366,05 36365 360,11 35541 349,50
[C3CLIm][I]
02 466,38 47574 48518 494,68 504,26
50 46363 47359 483,62 49372 503,90
10,0 460,76 471,33 481,97 49270 503,50
20,0 454,99 466,78 478,65 490,60 502,64
30,0 449,17 462,17 47526 488,44 501,70
400 44330 45751 471,81 48621 500,70
50,0 437,40 452,81 468,31 483,92 499,62
60,0 43145 44805 464,76 48157 49848
70,0 42546 44325 461,15 479,16 497,27
80,0 41944 43841 457,49 476,69 49599
90,0 413,37 43352 453,79 474,16 494,66
100,0 407,27 428,59 450,03 47159 493,26

 Incerteza padrao: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k= 2): U (P;)=0.21 MPa.



Tabela F.3 - Pressdo interna para os liquidos idnicos sem similaridade®
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[C8C1Im][OTF], T/K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 32315 348,15 373,15 398,15
02 37505 362,46 349,80 337,06 324,27 506,18 501,39 496,30 490,91 48522
50 37397 361,96 349,85 337,64 325,33 501,59 497,16 492,43 487,39 482,03
10,0 372,81 361,41 349,87 33819 326,38 496,79 492,75 48838 483,70 478,69
200 37041 360,20 349,79 339,16 328,34 487,17 483,89 480,26 47629 471,96
300 367,90 358,87 349,56 339,97 330,10 47752 474,98 472,09 468,82 46516
400 36530 357,42 34920 340,62 331,68 467,82 466,04 46387 46129 45831
500 362,60 355,86 348,71 34113 333,10 458,09 457,05 45560 453,72 451,40
600 359,81 354,190 348,09 341,49 334,36 44833 448,02 44728 446,09 444,43
700 356,93 352,42 347,37 34173 335,48 43853 438,96 43892 43841 437,40
800 353,97 350,56 346,53 341,84 336,45 42870 429,85 43052 430,68 430,32
90,0 350,93 34861 34559 341,83 337,30 418,83 42071 422,07 422,90 423,18
100,0 347,82 346,57 344,55 341,71 338,02 408,94 411,53 41359 41508 415,99
[C2C1Im][C1COO]
02 479,08 47517 471,14 466,99 462,70
50 477,18 47390 470,49 466,94 463,27
10,0 47519 472,56 469,78 466,88 463,82
200 471,16 469,81 468,32 466,67 464,86
30,0 467,07 467,00 466,77 466,37 46579
400 462,92 464,12 46514 46598 466,62
50,0 458,72 461,17 463,44 46550 467,35
60,0 45446 45817 461,67 464,95 468,00
700 450,15 45510 459,82 464,31 468,55
80,0 44579 45197 457,92 463,60 469,02
90,0 441,38 448,79 45594 462,82 469,41
100,0 436,92 44556 45391 46197 469,72

2 Incerteza padrao: u(P) = 0,7 MPa, u(7) = 0,02 K. Incerteza expandida (k= 2): U (P;)=0.21 MPa.



Tabela G.1 - Modelo de Evangelista et al. (2015) para os liquidos idnicos com [NTf]
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APENDICE G - DENSIDADE DETERMINADA PELOS MODELOS DE CONTRI-
BUICAO DE GRUPOS E DESVIOS RELATIVOS

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3CICLIM][NTR], T/K

P/MPa 29815 323,15 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 - - - - - 1452,46 142111 1391,09 136231 1334,69
5,0 - - - - - 145561 142443 1394,60 1366,05 1338,72
10,0 - - - - - 1458,81 1427,78 1398,14 1369,82 134277
20,0 - - - - - 1464,95 143422 140493 1377,02 1350,45
30,0 - - - - - 1470,81 1440,33 1411,34 138379 1357,64
40,0 - - - - - 1476,40 1446,15 1417,43 1390,19 1364,41
50,0 - - - - - 1481,74 145171 142322 139626 1370,81
60,0 - - - - - 1486,88 1457,02 142875 1402,03 1376,87
70,0 - - - - - 1491,81 1462,12 1434,04 140754 1382,64
80,0 - - - - - 1496,55 1467,02 1439,11 141282 138814
90,0 - - - - - 1501,13 1471,73 144398 1417,87 139341
100,0 - - - - - 150555 147628 1448,67 142272 139845
[C3C1PYI][NTF] [CsC1C1Im][NTF2]
02 142547 1402,65 138055 1359,14 133838  1430,77 139991 1370,36 1342,03 1314,85
50 142856 140592 1384,04 1362,88 1342,42  1433,87 1403,17 1373,81 134572 1318,82
10,0  1431,70 140924 1387,56 1366,64 134648  1437,01 140648 1377,31 134943 1322,80
200  1437,73 141559 139429 1373,82 1354,18 144307 1412,82 1383,99 135652 1330,37
30,0 144347 1421,63 1400,66 138057 1361,40  1448,83 141884 1390,31 1363,19 1337,46
40,0 144896 1427,37 1406,70 1386,96 1368,18  1454,34 142458 1396,31 1369,49 1344,12
50,0 145421 1432,85 141244 1393,01 137460  1459,61 1430,05 1402,01 137547 1350,43
60,0 145925 1438,10 1417,93 1398,77 1380,68  1464,66 143528 1407,46 138116 1356,40
70,0  1464,08 1443,13 1423,18 1404,27 1386,46  1469,52 1440,31 1412,67 1386,59 1362,08
80,0  1468,74 1447,96 142821 140953 139198 147420 144513 141766 1391,79 1367,50
90,0 147324 1452,62 143305 1414,57 1397,26 147871 144977 1422,46 1396,76 1372,69
1000 1477,58 1457,10 1437,70 141942 1402,32  1483,06 145425 1427,08 140155 1377,66
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Tabela G.2 — Desvios relativos pelo modelo de Evangelista et al. (2015) para os liquidos i6nicos com [NTf2]

[(C2)3S][NT], T/ K

[C3C1CLIM][NTF], T/K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 - - - - - 0,71% 0,16% 0,32% 0,81% 1,24%
50 - - - - - 0,70% 0,14% 0,37% 0,84% 1,27%
10,0 - - - - - 0,68% 0,12% 0,40% 0,88% 1,30%
20,0 - - - - - 0,66% 0,08% 045% 094%  1,37%
30,0 - - - - - 0,63% 0,04% 050% 1,00%  1,44%
40,0 - - - - - 0,60% 0,00% 0,55% 1,06% 1,51%
50,0 - - - - - 0,56% 0,05% 0,61% 1,12% 1,57%
60,0 - - - - - 053% 0,09% 0,66% 1,18%  1,65%
70,0 - - - - - 049% 0,13% 0,71% 1,24% 1,72%
80,0 - - - - - 0,46% 0,18% 0,76% 1,30% 1,79%
90,0 - - - - - 0,42% 0,22% 0,81% 1,36% 1,86%
100,0 - - - - - 0,38% 0,26% 0,86%  1,42%  1,93%
[C3C1Pyr][NTf] [C3C1C1Im][NTf]

0,2 0,02% 0,05% 0,08% 0,09% 0,07% 1,06% 0,51% 0,00% 0,47% 0,88%
5,0 0,03% 0,08% 0,06% 0,09% 0,07% 1,04% 0,48% 0,04% 051%  0,94%
10,0 0,05% 0,11% 0,10% 0,12% 0,11% 1,02% 0,45% 0,08% 0,55% 0,98%
20,0 0,09% 0,16% 0,15% 0,19% 0,18% 0,98% 0,40% 0,15% 0,63% 1,07%
30,0 0,13% 0,21% 0,21% 0,25% 0,24% 094% 0,34% 0,21% 0,71% 1,16%
40,0 017% 0,25% 0,26% 0,31% 0,31% 090% 0,29% 0,28%  0,78%  1,24%
50,0 021% 0,31% 0,33% 0,39% 0,38% 0,85% 0,24% 0,34%  0,86%  1,32%
60,0 025% 0,35% 0,38% 0,44% 0,45% 0,81% 0,18% 0,41% 0,94% 1,40%
70,0 029% 041% 0,44% 0,550% 0,51% 0,77% 0,13% 0,47% 1,00% 1,49%
80,0 0,33% 045% 050% 0,56% 0,58% 0,73% 0,08% 053% 1,08%  1,56%
90,0 0,37% 051% 055% 0,62% 0,64% 0,67% 0,02% 0,60% 1,15% 1,64%
100,0 041% 055% 0,60% 0,68% 0,71% 0,63% 0,03% 0,66% 1,22% 1,72%




Tabela G.3 - Modelo de Gardas e Coutinho (2008) para os liquidos idnicos com [NTf]
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[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/K

P/MPa 298,15 32315 348,15 373,15 39815 29815 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 - - - - - 141436 1391,10 1368,77 1347,07 1326,04
5,0 - - - - - 1418,39 139510 137255 1350,73 1329,58
10,0 - - - - - 142262 1399,19 137651 1354,56 1333,30
20,0 - - - - - 1431,15 1407,44 1384,50 1362,29 1340,79
30,0 - - - - - 1439,79 141579 1392,58 1370,11 1348,36
40,0 - - - - - 144853 142424 140075 1378,02 1356,03
50,0 - - - - - 1457,37 1432,79 1409,02 1386,03 1363,77
60,0 - - - - - 1466,33 144144 1417,39 139413 1371,61
70,0 - - - - - 147539 145020 142586 140232 137954
80,0 - - - - - 148457 1459,07 143443 141061 1387,56
90,0 - - - - - 149386 1468,04 1443,10 141899 139568
100,0 - - - - - 150327 1477,13 1451,88 1427,48 1403,89
[C3CLPYr][NT] [CaC1CaIm][NTT]
02 143553 141202 138926 1367,23 134589 138309 1360,44 133851 1317,29 1296,72
50 143962 141598 139310 1370,94 134948  1387,04 136425 1342,21 1320,86 1300,19
10,0 144392 142013 1397,12 1374,84 135325 139117 1368,25 134608 1324,61 1303,32
20,0 1452,58 142851 140522 1382,68 1360,86 139951 1376,32 1353,89 1332,18 1311,15
30,0 146134 143698 141342 1390,62 136855  1407,96 1384,49 1361,79 1339,82 1318,55
400 147021 144556 142172 1398,65 137632 141650 139275 1369,78 1347,56 1326,05
50,0 1479,19 145424 143011 1406,78 1384,19 142515 140111 1377,87 135539 1333,62
60,0 1488,28 146302 143861 1414,99 139214 143391 1409,58 1386,05 1363,30 1341,29
70,0  1497,48 147191 144720 1423,31 1400,19 144278 141814 1394,34 1371,32 1349,04
80,0 1506,79 148091 145590 1431,72 140833 145175 142681 1402,72 137942 1356,89
90,0 1516,22 1490,02 1464,70 144023 141657  1460,84 143559 141120 1387,62 1364,82
100,0 152578 149924 147361 144885 142490  1470,04 144448 141978 139592 137285
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Tabela G.4 — Desvios relativos pelo modelo de Gardas e Coutinho (2008) para os liquidos idnicos com [NTf]

[(C2)3S][NTf2], T/ K [C3C1CLIM][NT], T/ K
P/MPa 29815 32315 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 - - - - - 2.63% 265% 262% 2,62% 259%
5,0 - - - - - 258% 2,62% 265% 2,66%  2,65%
10,0 - - - - - 252% 259% 264% 2,68%  2,70%
20,0 - - - - - 237% 249% 260% 2,70%  2,78%
30,0 - - - - - 220% 237% 253% 2,68%  281%
40,0 - - - - - 201% 222% 242% 2,63%  2,81%
50,0 - - - - - 1,80% 2,06% 230% 2,55%  2,78%
60,0 - - - - - 157% 187% 215%  2,44%  2,72%
70,0 - - - - - 1,32% 166% 198% 2,31%  2,64%
80,0 - - - - - 1,06% 143% 179% 216%  253%
90,0 - - - - - 078% 118% 158%  1,99%  240%
100,0 - - - - - 0,49% 092% 136% 1,80%  225%

[C3C1Pyr][NTf] [C3C1C1IM][NTH2]

0,2 -0,69% -0,61% -0,55% -0,51% -0,49% 2,31% 2,32% 2,33% 2,30% @ 2,25%
50 -0,74% -0,63% -0,59% -0,50% -0,45% 2,26% 231% 2,34% 2,35% @ 2,34%
100 -0,80% -0,66% -0,59% -0,48% -0,39% 2,20% 2,28% 2,34% 2,38%  2,40%
200 -0,94% -0,75% -0,63% -0,46% -0,31% 207% 2,20% 2,32% 2,41%  2,50%
300 -1,11% -0,86% -0,70% -0,48% -0,28% 191% 2,09% 2,26% 2,41%  2,56%
400 -130% -1,02% -0,80% -0,53% -0,28% 1,73% 195% 2,17% 237%  2,57%
50,0 -150% -1,18% -0,92% -0,59% -0,31% 153% 1,79% 2,06% 2,31%  2,55%
60,0 -1,74% -137% -1,07% -0,71% -0,38% 1,31% 161% 193% 222%  2,50%
70,0  -199% -158% -1,24% -0,84% -0,48% 1,07% 142% 1,76% 2,09%  2,43%
80,0 -2,25% -1,81% -1,43% -1,00% -0,59% 0,81% 1,19% 158% 1,96%  2,33%
90,0 -2,54% -2,06% -1,65% -1,18% -0,73% 0,54% 095% 1,38% 1,79%  2,20%
100,0 -2,84% -2,32% -1,88% -1,38% -0,89% 0,25% 0,70% 1,17% 1,62% 2,06%
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Tabela G.5 — Modelo proposto por Jacquemin et al. (2008b, 2008a)para os liquidos i6nicos com [NTf]

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3CICLIM][NTH], T/K

P/MPa 29815 32315 34815 37315 398,15 29815 32315 34815 37315 398,15
0,2 - - - - - - - - - -
5,0 - - - - - - - - - -
10,0 - - - - - - - - - -
20,0 - - - - - - - - - -
30,0 - - - - - - - - - -
40,0 - - - - - - - - - -
50,0 - - - - - - - - - -
60,0 - - - - - - - - - -
70,0 - - - - - - - - - -
80,0 - - - - - - - - - -
90,0 - - - - - - - - - -
100,0 - - - - - - - - - -
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1C1IM][NTF;]
02 143358 140876 1384,70 1361,39 1338,77 142507 1400,24 1376,69 1354,33 1333,08
50  1437,13 141255 1388,79 136579 134339 143227 140690 1382,98 1360,38 1338,90
10,0  1440,74 141640 1392,94 137025 134808  1439,65 141373 138945 1366,60 1344,87
20,0  1447,71 142382 140094 1378,83 1357,05 145405 1427,09 1402,10 137876 1356,53
300 1454,36 143091 140856 1386,97 136555  1467,98 1440,07 141441 139057 1367,83
400  1460,72 1437,69 141583 1394,73 137363 148148 1452,69 142639 1402,05 1378,79
50,0  1466,82 144419 142279 1402,13 138131 149456 1464,96 1438,06 141324 138946
60,0  1472,68 145043 142947 140921 1388,65  1507,26 147690 144943 142413 1399,83
70,0 147832 145644 143588 141600 139567 151959 148854 146052 143475 1409,94
80,0  1483,77 146223 144205 1422,52 140239 153157 1499,87 1471,34 144511 141980
90,0  1489,03 1467,82 1447,99 142878 1408,84 154323 1510,92 1481,90 145522 142942
100,0 149411 147322 1453,73 143481 141504 155457 1521,70 149221 146510 143881
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Tabela G.6 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Jacquemin et al. (2008b, 2008a) para os liquidos i6-

nicos com [NTf2]

[(C2)3S][NT], T/ K

[C3CICLIM][NT], T/K

P/MPa 29815 323,15 34815 373,15 39815 29815 32315 34815 37315 398,15
0.2 - - - - - - - - - -
5,0 - - - - - - - - - -
10,0 - - - - - - - - - -
20,0 - - - - - - - - - -
30,0 - - - - - - - - - -
40,0 - - - - - - - - - -
50,0 - - - - - - - - - -
60,0 - - - - - - - - - -
70,0 - - - - - - - - - -
80,0 - - - - - - - - - -
90,0 - - - - - - - - - -
100,0 - - - - - - - - - -
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1C1Im][NTF]
02  -055% -0,38% -0,22% -0,08% 0,04%  0,65% 053% 046% 045%  0,49%
50 -057% -0,39% -0,28% -0,13% 0,00%  093% 075% 0,63% 057%  0,57%
100 -058% -040% -029% -0,14% -0,01%  121% 097% 080% 0,71%  0,67%
200  -0,60% -042% -032% -018% -0,03%  175% 141% 116% 100%  0,88%
300 -0,63% -044% -0,35% -0,21% -0,06%  2,27% 184% 152%  128%  1,09%
400 -064% -047% -0,38% -0,25% -0,09%  2,78% 227% 187% 158%  1231%
500 -0,66% -048% -040% -026% -011%  327% 268% 222% 186%  1,53%
600 -0,67% -050% -0,43% -0,30% -0,13%  3,74% 3,09% 2,56%  215%  1,76%
700  -0,68% -051% -045% -0,33% -0,15%  420% 348% 291% 244%  197%
80,0 -0,69% -053% -0,47% -0,35% -0,17%  4,65% 3,87% 3,24%  271%  2,20%
900  -0,70% -0,54% -049% -0,38% -0,18%  507% 4724% 356% 299%  2,43%
1000 -070% -055% -0,51% -0,40% -0,19%  548% 4,61% 3,.87%  3,26%  2,64%




Tabela G.7 — Modelo proposto por Qiao et al. (2010) para os liquidos idnicos com [NTf2]
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[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3CICLIM][NTH], T/K

P/MPa 29815 32315 348,15 373,15 39815 29815 323,15 34815 373,15 398,15
0.2 - - - - - 143500 141755 1400,09 1382,64 1365,18
5,0 - - - - - 144588 142842 141097 139351 1376,06
10,0 - - - - - 145720 1439,75 1422,30 1404,84 1387,39
20,0 - - - - - 1479,86 1462,41 1444,96 142750 1410,05
30,0 - - - - - 1502,52 148507 1467,62 1450,16 143271
40,0 - - - - - 152518 1507,73 1490,27 1472,82 145537
50,0 - - - - - 1547,84 1530,39 1512,93 149548 1478,03
60,0 - - - - - 1570,50 1553,05 153559 1518,14 1500,68
70,0 - - - - - 1593,16 157571 1558,25 1540,80 152334
80,0 - - - - - 1615,82 1598,36 1580,91 1563,46 1546,00
90,0 - - - - - 163848 1621,02 160357 1586,12 1568,66
100,0 - - - - - 1661,14 1643,68 1626,23 1608,77 1591,32
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1C1Im][NTF]
0,2 144359 144304 144429 1444.63 144498 140377 138655 1369,32 1352,10 1334,88
50 144500 144625 144660 144695 144729 141441 1397,19 1379,97 1362,75 134553
10,0 144831 144866 1449,01 144935 1449,70 142550 1408,28 139106 1373,84 135661
20,0 1453,13 145348 1453,82 145417 145452 144768 143046 141324 139601 1378,79
30,0 1457,95 145829 145864 1458,99 1459,34  1469,86 145264 143541 141819 1400,97
400  1462,76 146311 146346 1463,81 146416 149204 147481 1457,59 1440,37 142315
50,0  1467,58 146793 1468,28 1468,63 146897 151421 149699 147977 1462,55 144533
60,0 147240 147275 1473,10 147344 147379 153639 1519,17 150195 1484,73 146750
70,0  1477,22 147757 1477,91 147826 147861 155857 1541,35 152413 1506,91 1489,68
80,0  1482,04 148238 148273 1483,08 148343  1580,75 156353 154631 1529,08 1511,86
90,0  1486,85 1487,20 1487,55 1487,90 148824 160293 158571 156848 1551,26 1534,04
100,0 149167 1492,02 1492,37 149271 149306 162511 1607,88 1590,66 1573,44 1556,22
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Tabela G.8 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Qiao et al. (2010) para os liquidos idénicos com [NTf2]

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTF], T/K

P/MPa 298,15 323,15 34815 373,15 39815 298,15 323,15 34815 373,15 398,15
0.2 - - - - - 121% 0,80% 0,39%  0,05%  0,29%
5,0 - - - - - 0,69% 030% 007% 043%  0,76%
10,0 - - - - - 015% 023% 060% 093%  1,25%
20,0 - - - - - 095% 1,32% 165%  1,96%  2,24%
30,0 - - - - - 2,06% 241% 2,72%  3,00%  3.27%
40,0 - - - - - 318% 351% 381% 407%  4,31%
50,0 - - - - - 430% 4,62% 490%  515%  537%
60,0 - - - - - 542% 573% 601% 624%  643%
70,0 - - - - - 6,550 686% 7,12%  7,33%  7,51%
80,0 - - - - - 769% 7,98% 824%  844%  8,60%
90,0 - - - - - 882% 9,12% 9,36%  9,55%  9,70%
100,0 - - - - - 9,96% 10,25% 10,49% 10,67%  10,80%
[C3CLPYr][NT] [CaC1C1Im][NTT2]
02  -1,25% -2,89% -454% -620% -7,89%  0,85% 045% 0,8%  028%  0,63%
50  -1,18% -2,78% -445% -6,08% -7,73%  0,33% 005% 041%  0,75%  1,07%
100  -1,11% -2,68% -4,32% -592% -7,55%  021% 058% 092%  125%  1,55%
200 -0,98% -2,51% -4,11% -565% -721%  1,30% 165% 1,96%  226%  2,53%
300 -0,88% -2,36% -392% -542% -693%  240% 273% 3,03% 329%  353%
400  -0,78% -2,24% -376% -521% -6,68%  351% 3,83% 4,10%  4,35%  4,56%
500 -0,71% -2,13% -3,61% -502% -646%  4,62% 493% 518% 542%  561%
60,0 -0,65% -2,05% -349% -487% -627%  575% 6,04% 628%  649%  6,67%
700  -0,61% -1,97% -339% -474% -610%  6,87% 7,15% 7,39%  7,59%  7,74%
80,0 -057% -1,91% -330% -463% -595%  801% 828% 850% 868%  883%
90,0 -0,55% -1,86% -323% -453% -583%  9,13% 9,40% 9,61%  9,79%  9,92%
100,0 -054% -1,83% -3,18% -4,45% -572%  10,27% 10,53% 10,72% 10,90%  11,02%




Tabela G.9 — Modelo proposto por Lazzus (2010) para os liquidos idnicos com [NTf]
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[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTF], T/ K

P/MPa 29815 32315 348,15 373,15 39815 29815 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 138535 1367,37 134940 1331,42 131345  1460,73 144276 1424,78 1406,81 1388,33
50  1388,08 1370,11 135213 1334,16 1316,18  1463,47 144549 1427,52 140954 1391,57
10,0  1390,93 137296 135498 1337,01 1319,03  1466,32 144834 1430,37 1412,39 139442
200 1396,63 1378,66 1360,68 1342,71 132473  1472,01 145404 143606 1418,09 1400,11
30,0 1402,33 138435 1366,38 1348,40 1330,43  1477,71 1459,74 1441,76 142379 140581
400  1408,03 1390,05 1372,08 1354,10 1336,13 148341 146544 1447,46 142949 1411,51
50,0 1413,73 139575 1377,78 1359,80 1341,83 148911 147113 1453,16 143518 1417,21
60,0 141942 140145 138347 136550 134752 149481 1476,83 1458,86 1440,88 1422,91
70,0 142512 1407,15 1389,17 1371,20 135322  1500,50 148253 1464,55 144658 1428,60
80,0 143082 1412,84 1394,87 1376,89 135892  1506,20 1488,23 1470,25 1452,28 1434,30
90,0 143652 141854 140057 1382,59 1364,62  1511,90 1493,93 147595 1457,98 1440,00
100,0 1442,22 142424 1406,27 138829 1370,32  1517,60 1499,62 148165 1463,67 144570
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1C1Im][NTT]
0,2  1407,26 138928 137131 1353,33 133536 142471 1406,74 1388,76 1370,79 1352,81
50  1409,99 1392,02 1374,04 1356,07 133809  1427,45 140947 1391,50 1373,52 135555
10,0 1412,84 139487 1376,89 1358,92 134094  1430,30 141232 1394,35 1376,37 1358,40
20,0 1418,54 1400,57 138259 1364,62 1346,64 143599 141802 1400,04 1382,07 1364,09
30,0 1424,24 140626 138829 1370,31 135234 144169 142372 140574 1387,77 1369,79
400  1429,94 1411,96 139399 1376,01 1358,04  1447,39 142941 141144 139346 137549
50,0 143563 1417,66 1399,68 1381,71 1363,73  1453,09 143511 1417,14 1399,16 1381,19
60,0 1441,33 142336 140538 1387,41 1369,43 145879 144081 1422,84 1404,86 1386,39
70,0  1447,03 142906 141108 1393,11 137513 146448 144651 1428,53 141056 1392,58
80,0 1452,73 143475 1416,78 1398,80 1380,83  1470,18 145221 1434,23 141626 1398,28
90,0  1458,43 144045 142248 140450 138653 147588 1457,90 1439,93 142195 1403,98
100,0 1464,12 144615 1428,17 141020 139222 148158 1463,60 144563 1427,65 1409,68
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Tabela G.10 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Lazzus (2010) para os liquidos iénicos com [NTf]

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTF], T/K

P/MPa 29815 323,15 34815 373,15 39815 298,15 323,15 34815 373,15 398,15
02  494% 461% 4,32% 403% 3,80%  056% 096% 1,36% 1,70%  2,03%
50  4,98% 469% 442% 416% 3,94%  052% 089% 125% 158%  1,89%
100  502% 4,76% 450% 427% 4,08%  048% 083% 117% 147%  1,76%
200  508% 4,85% 4,64% 445% 4,31%  042% 074% 103% 129%  152%
300 512% 492% 4,74% 460% 4,49%  038% 066% 091% 1,13%  1,33%
400 514% 497% 482% 472% 4,64%  035% 061% 083% 1,01%  1,16%
500 515% 501% 4,88% 4,80% 4,76%  034% 057% 0,76% 091%  1,03%
600 514% 502% 493% 487% 487%  034% 054% 071% 083%  0,92%
700  513% 503% 4,95% 492% 4,95%  0,36% 054% 068% 077%  0,82%
800 510% 501% 4,96% 496% 500%  039% 054% 066% 073%  0,75%
900  505% 500% 4,95% 498% 505%  041% 056% 066% 070%  0,70%
1000 501% 4,96% 4,94% 498% 508%  046% 059% 0,67% 0,69%  0,66%
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1CaIm][NTF]
02  129% 101% 0,74% 051% 0,29%  063% 1,00% 134% 167% 1,98%
50  133% 107% 079% 05%% 040%  059% 093% 1,25% 154%  1,82%
100 137% 113% 087% 068% 052%  055% 087% 1,16% 143% 1,68%
200  143% 122% 0,99% 0,85% 0,74%  048% 077% 101% 124%  1,44%
300 146% 129% 1,10% 0099% 091%  044% 069% 0090% 1,08%  1,23%
400  148% 133% 117% 1,10% 1,05%  041% 0,63% 080% 096%  1,06%
500  148% 137% 123% 120% 1,17%  040% 059% 073% 085%  0,93%
600 147% 138% 1,26% 125% 1,26%  041% 057% 0,68% 076%  0,81%
700  145% 138% 1,29% 130% 1,32%  042% 056% 0,65% 071%  0,72%
80,0 142% 1,36% 129% 132% 1,37%  045% 057% 0,63% 066%  0,65%
90,0  1,37% 1,34% 1,28% 133% 140%  048% 058% 062% 064%  0,60%
1000 1,32% 130% 1,26% 1,32% 142%  053% 061% 063% 062% 057%
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Tabela G.11 — Modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012) para os liquidos iénicos com [NTf;]

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/K

P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 32315 348,15 37315 398,15
02 141150 1389,15 1367,49 134650 132614  1450,88 1427,90 140564 1384,06 136313
50  1414,28 139222 1370,85 1350,13 1330,03 145374 1431,06 1409,09 1387,79 1367,14
10,0 1417,13 139535 1374,26 1353,81 133397  1456,66 1434,28 1412,60 1391,57 1371,19
20,0 1422,64 140141 1380,83 1360,87 134150  1462,33 144051 1419,35 1398,84 1378,93
300 1427,94 1407,21 1387,10 1367,58 1348,63  1467,78 144647 142579 140573 1386,25
400 143305 1412,77 1393,09 137397 135539  1473,03 145219 143195 141230 139320
50,0 1437,98 1418,13 139883 1380,07 1361,83  1478,10 1457,69 1437,85 141857 1399,82
60,0 1442,75 142328 140434 138592 136798 148299 1462,99 144352 142458 1406,14
70,0  1447,36 142825 1409,65 1391,52 1373,86  1487,73 146810 1448,97 143034 1412,19
80,0 1451,83 143306 141476 1396,91 137951  1492,33 147304 1454,23 143589 1417,99
00,0 1456,16 1437,71 1419,70 1402,11 138493 149678 1477,82 1459,30 144122 142357
100,0 1460,37 144222 142447 1407,12 1390,15 150111 148245 1464,21 144637 1428,94
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1C1Im][NTT2]
0,2  1428,65 1406,02 138410 1362,85 134225  1417,35 139490 1373,15 135207 1331,63
50 143147 1409,14 1387,50 1366,53 1346,19  1420,14 1397,99 1376,53 1355,72 133555
10,0 143434 141231 1390,95 137025 1350,18 142300 1401,14 137995 135942 1339,50
20,0 1439,92 141843 1397,61 1377,40 1357,80 142853 1407,22 1386,55 136651 1347,06
30,0 144529 142430 1403,95 1384,19 136501  1433,86 1413,04 1392,84 137325 1354,22
400 145046 1429,94 1410,01 1390,66 1371,86  1438,99 1418,63 139886 1379,66 1361,01
50,0 145545 143535 141582 1396,84 137837 144394 1424,00 1404,63 138579 1367,47
60,0 1460,27 144057 142140 1402,75 1384,60 144872 142918 1410,16 139166 1373,65
70,0  1464,94 144561 142677 1408,43 139055 145335 143417 141549 139729 1379,55
80,0 146946 145047 143195 1413,89 139626  1457,84 143900 1420,62 140270 1385,22
90,0 1473,85 145518 143694 1419,14 140176  1462,19 144367 142558 140792 1390,67
100,0 1478,11 145074 1441,77 142421 1407,04  1466,42 144819 143037 1412,95 139501
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Tabela G.12 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012) para os liquidos

ibnicos com [NTf]

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTF], T/ K

P/MPa 29815 32315 34815 37315 39815 29815 32315 34815 373,15 398,15
02  315% 3,10% 3,03% 294% 287% 0,12% 0,08% 0,00% 005% 0,14%
50  319% 315% 310% 3,02% 293% 0,15% 0,11% 0,06% 001%  0,10%
100  323% 320% 314% 306% 299% 018% 0,15% 0,09%  0,02%  0,07%
200 331% 328% 323% 3,16% 3,10% 024% 0,20% 0,15%  0,09%  0,02%
300 339% 335% 329% 324% 3,19% 0,30% 025% 0,20% 0,15%  0,08%
400  346% 342% 337% 332% 3.27% 0,35% 0,30% 0,25% 021%  0,15%
500 352% 3,49% 343% 338% 3,34% 0,40% 035% 030% 026% 0,21%
600  358% 354% 349% 345% 3,42% 045% 040% 035% 031% 027%
700  365% 361% 355% 351% 3,50% 050% 0,44% 0,39% 0,36%  0,34%
800  370% 365% 3,60% 358% 3,56% 054% 049% 044% 041%  0,39%
900  376% 371% 3,66% 3,64% 3,63% 059% 052% 048%  046%  0,45%
1000 3,81% 3,76% 3,71% 3,69% 3,70% 063% 056% 052% 050% 051%
[C3C1Pyr][NTf2] [C3C1C1IM][NTH]
02 -021% -019% -0,18% -0,19% -0,22%  0,11% 0,15% 0,20% 0,28%  0,38%
50 -017% -0,14% -0,19% -0,18% -021%  007% 0,11% 0,16% 023%  0,32%
100 -0,13% -0,11% -0,14% -0,14% -0,16%  0,03% 007% 011% 0,18%  0,27%
200 -006% -0,04% -008% -008% -008%  004% 000% 004% 010% 0,17%
300 000% 003% -002% -001% -002%  0,11% 007% 003% 002%  0,08%
400  0,06% 007% 003% 005% 0,04% 0,17% 0,13% 0,10%  0,04%  0,00%
500 0,12% 0,13% 0,09% 0,12% 0,11% 023% 019% 0,16% 0,11%  0,07%
600 0,18% 0,18% 0,14% 0,16% 0,16% 029% 024% 022% 0,18%  0,15%
700  023% 024% 0,19% 021% 0,22% 0,34% 0,30% 027% 024%  0,22%
800 028% 028% 024% 0,26% 0,27% 0,39% 035% 032% 031% 0,29%
900 033% 033% 028% 030% 0,32% 045% 0,40% 038% 036%  0,35%
1000 038% 037% 032% 034% 0,37% 050% 045% 043%  042%  0,42%




129

Tabela G.13 — Modelo proposto por Taherifard and Raeissi (2016) para os liquidos idnicos com [NTf2]

[(C2)3S][NTf], T/ K

[C3C1CLIM][NTH], T/K

P/MPa 29815 32315 348,15 373,15 39815 29815 323,15 34815 373,15 398,15
0,2 145162 143356 141593 139873 138105  1437,85 1419,61 140182 1384,47 136754
50  1453,96 143583 1418,15 1400,90 1384,07 144021 1421,91 140406 1386,65 1369,67
10,0  1456,40 143821 142048 140317 1386,28  1442,68 1424,31 1406,40 1388,94 1371,91
20,0 146131 144300 142514 1407,72 1390,72  1447,64 1429,14 141111 139354 1376,39
300 146625 1447,82 1429,84 141231 139520 145263 1434,01 141586 1398,16 1380,90
400  1471,22 145267 143457 141692 139970  1457,66 143891 1420,63 1402,82 138544
50,0 147623 145755 1439,33 142157 140423 146272 144384 142544 1407,50 1390,01
60,0 148128 146246 1444,13 142624 1408,80  1467,82 1448,81 143028 141222 1394,62
70,0  1486,35 1467,41 1448,95 1430,95 141339 147295 1453,81 143515 1416,97 139925
80,0 149146 147240 145381 143569 141801 147812 1458,84 144006 1421,76 140391
90,0 149661 1477,41 1458,70 144045 1422,66  1483,32 1463,91 144500 142657 1408,61
100,0 150179 148246 1463,62 144525 1427,34 148857 1469,02 144998 143142 1413,33
[C3C1Pyr][NTf] [CaC1C1Im][NTF]
02 143639 1416,78 1397,69 137911 1361,02  1404,60 138649 136884 1351,63 1334,36
50 143893 141925 1400,09 138145 1363,30 140694 1388,77 1371,06 1353,80 1336,97
10,0 144159 1421,83 140261 138390 136568  1409,39 139116 137339 1356,07 1339,18
20,0 144693 1427,03 1407,66 1388,82 1370,47  1414,31 139595 1378,06 1360,63 1343,63
300 145231 143226 1412,75 139377 137530 141927 1400,78 138277 136521 134810
400  1457,73 143753 1417,88 1398,76 1380,15 142426 140565 1387,51 1369,83 1352,60
50,0 1463,19 144284 142305 140379 138505 142929 1410,54 139228 1374,48 135714
60,0 1468,69 144819 1428,25 1408,85 138998 143435 141547 1397,08 1379,16 1361,70
70,0 147423 145358 1433,49 141395 139494 143945 142044 140192 1383,88 1366,29
80,0 1479,82 145000 1438,77 1419,09 139994 144459 142544 140679 1388,62 1370,92
00,0 148544 146447 1444,09 142426 140497  1449,76 143047 141169 139340 137558
100,0 149111 1469,98 144945 142947 1410,04 145497 143554 1416,63 139821 1380,27
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Tabela G.14 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Taherifard and Raeissi (2016) para os liquidos ioni-

cos com [NTf]

[(C2)3S][NTf], T/ K [C3C1CLIM][NTf], T/K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15

0,2 0,40% 0,00% -0,40% -0,82% -1,22% 1,02% 0,66% 0,27% 0,08%  0,46%
5,0 047% 012% -0,24% -0,63% -1,01% 1,08% 0,75% 0,42% 0,01%  0,29%
10,0 0,55% 0,23% -0,11% -0,47% -0,81% 1,14% 084% 0,53% 0,21% 0,12%
20,0 0,68% 041% 0,12% -0,18% -0,46% 1,24% 0,99% 0,73% 0,47/% 0,20%
30,0 0,79% 056% 0,31% 0,08% -0,16% 133% 1,11% 0,90% 0,69% 0,47%
40,0 088% 069% 0,49% 0,30% 0,10% 1,39% 1,21% 1,04% 088% 0,71%
50,0 096% 081% 0,63% 048% 0,33% 1,44% 130% 1,16% 1,04% 0,91%
60,0 1,01% 0,89% 0,76% 0,64% 0,54% 1,47% 137% 1,26% 1,18%  1,09%
70,0 1,05% 0,96% 0,86% 0,78% 0,72% 1,49% 1,41% 134% 129% 1,25%
80,0 1,07% 1,01% 094% 0,90% 0,87% 1,48% 144% 141% 139%%  1,38%
90,0 1,08% 1,05% 1,01% 1,00% 1,01% 1,48% 1,46% 1,45% 147/% 1,50%
100,0 1,08% 1,08% 1,06% 1,08% 1,13% 1,46% 147% 149% 153% 1,59%

[C3C1PyYI][NTF] [CsC1C1Im][NTH]

0,2 -0,75% -0,95% -1,16% -1,38% -1,62% 0,79% 045% 0,11% 0,25%  0,62%
50 -0,69% -0,86% -1,09% -1,27% -1,48% 0,86% 055% 0,24% 0,09%  0,42%
10,0 -0,64% -0,78% -0,98% -1,14% -1,31% 0,92% 064% 0,36% 0,06%  0,24%
200 -0,55% -0,64% -0,80% -0,90% -1,02% 1,03% 0,80% 0,57% 0,33%  0,08%
300 -0,49% -0,53% -0,65% -0,70% -0,77% 1,12% 0,94% 0,75% 0,56%  0,37%
400 -0,44% -0,46% -0,53% -0,54% -0,56% 1,19% 1,04% 091% 0,76%  0,62%
500 -041% -0,39% -0,42% -0,38% -0,38% 124% 1,13% 1,04% 0,93% 0,83%
60,0 -0,40% -0,34% -0,34% -0,27% -0,22% 1,28% 1,20% 1,14% 1,08% 1,02%
700 -0,40% -0,31% -0,28% -0,18% -0,10% 1,29% 1,26% 122% 1,20%  1,18%
80,0 -042% -0,30% -0,24% -0,11% 0,01% 1,30% 1,29% 129% 131% 1,32%
90,0 -0,46% -0,31% -0,22% -0,06% 0,09% 1,30% 1,31% 1,35% 1,39% 1,43%
100,0 -0,50% -0,33% -0,21% -0,02% 0,16% 128% 1,32% 1,39% 1,45%  1,53%
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[C4CLIm][I], T/ K

[C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 37315 39815 29815 323,15 348,15 37315 398,15
02 166963 1651,65 1633,68 161570 1597,73 151958 150161 1483,63 146566 1447,68
50 167236 1654,39 163641 161844 1600,46  1522,32 1504,34 1486,37 1468,39 1450,42
10,0 167521 1657,24 1639,26 162129 160331 152517 1507,19 1489,22 147124 145327
20,0 168091 1662,94 1644,96 162699 1609,01  1530,86 1512,89 1494,91 147694 145896
30,0 1686,61 1668,63 1650,66 1632,68 1614,71 153656 1518,59 1500,61 1482,64 146466
400 1692,31 1674,33 1656,36 1638,38 162041 154226 152428 1506,31 1488,33 1470,36
50,0 169801 1680,03 1662,06 164408 162611 154796 1529,98 1512,01 1494,03 1476,06
60,0 1703,70 168573 1667,75 1649,78 1631,80 155366 153568 1517,71 149973 1481,76
70,0 170940 1691,43 167345 165548 1637,50  1559,35 1541,38 152340 150543 1487,45
80,0 171510 1697,12 1679,15 1661,17 164320 156505 1547,08 1529,10 1511,13 149315
90,0 1720,80 1702,82 1684,85 1666,87 164890  1570,75 1552,77 1534,80 1516,82 149885
100,0 172650 170852 169055 167257 1654,60 157645 1558,47 154050 152252 1504,55
[C3C1Im][I]
02 177167 1753,69 173572 1717,74 1699,77
50 177440 175643 173845 1720,48 170250
10,0 1777,25 1759,27 1741,30 172332 1705,35
200 1782,95 1764,97 1747,00 1729,02 1711,05
30,0 178865 1770,67 175270 1734,72 1716,75
40,0 179434 177637 1758,39 174042 172244
50,0 1800,04 1782,07 1764,09 174612 172814
60,0 180574 1787,76 1769,79 1751,81 173384
700 181144 179346 177549 175751 173954
80,0 1817,14 1799,16 1781,19 176321 174524
90,0 1822,83 1804,86 1786,88 176891 1750,93
100,0 182853 1810,56 1792,58 177461 1756,63
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com [1]
[C4Clim][I], T/ K [C6CLIm][I], T/ K
P/MPa 298,15 32315 34815 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 -12,49%  -12,76% -13,02% -13,20%  -13,42% -10,08% -10,27% -10,44% -10,57% -10,60%
5,0 -12,48% -12,74% -12,98% -13,15% -13,32% -10,08% -10,25% -10,40% -10,52% -10,53%
10,0  -1248% -12,72% -12,95% -13,11% -13,25% -10,07% -10,22% -10,36% -10,46% -10,47%
200  -1247% -12,70% -12,90% -13,03% -13,16% -10,07% -10,20% -10,29% -10,37% -10,35%
300  -1249% -12,69% -12,86% -12,98%  -13,07% -10,08% -10,18% -10,25% -10,31% -10,26%
400  -1250% -12,69% -12,84% -12,94%  -13,00% -10,10% -10,18% -10,24% -10,26% -10,19%
500  -1253% -12,69% -12,83% -12,90% -12,95% -10,14% -10,20% -10,23% -10,23% -10,13%
60,0  -1256% -12,71% -12,83% -12,89% -12,92% -10,17% -10,21% -10,23% -10,21% -10,10%
700  -12,60% -12,73% -12,83% -12,88% -12,88% -10,23% -10,25% -10,24% -10,20% -10,07%
800  -12,65% -12,75% -12,85% -12,87% -12,86% -10,29% -10,29% -10,26% -10,21%  -10,06%
90,0  -12,70% -12,79% -12,87% -12,88% -12,84% -10,36% -10,35% -10,29% -10,22%  -10,05%
1000  -12,76% -12,84% -12,90% -12,88% -12,85% -10,43% -10,40% -10,33% -10,25% -10,07%
[C3C1im][1]

0,2 -15,46% -15,82% -16,17% -16,48% -16,84%

5,0 -15,46% -15,87% -16,15% -16,44% -16,76%

10,0  -1546% -1585% -16,13% -16,39% -16,73%

200  -1545% -1582% -16,08% -16,31% -16,65%

300  -1546% -1580% -16,05% -16,25% -16,59%

400  -1547% -1580% -16,02% -16,21% -16,54%

500  -1549% -1580% -16,00% -16,16% -16,50%

600  -1551% -1581% -16,00% -16,14% -16,46%

700  -1554% -1582% -16,00% -16,12% -16,44%

800  -1558% -1584% -16,00% -16,11% -16,42%

90,0  -1563% -1587% -16,02% -16,11% -16,41%

1000  -1568% -1590% -16,04% -16,11% -16,41%




133

Tabela G.17 — Modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012) para os liquidos iénicos com [1]

[C4CLIm][I], T/ K

[C6CLIM][I], T/ K

P/MPa 29815 323,15 34815 373,15 39815 298,15 32315 34815 373,15 398,15
02 147128 144798 142540 140352 138230 137248 1350,74 1329,68 1309,27 128948
50 147418 1451,18 142890 1407,31 1386,36 137519 135373 133295 1312,80 129327
10,0 147714 145445 143246 141114 1390,47  1377,95 1356,78 1336,27 1316,38 1297,09
200 1482,89 1460,76 1439,31 141851 1398,32  1383,31 1362,67 1342,66 1323,25 1304,42
30,0 148842 1466,81 144584 142550 140575 138847 136831 134875 1329,77 1311,35
40,0 149374 147261 1452,09 1432,16 141279 139343 1373,72 1354,58 133599 1317,92
50,0 1498,88 1478,18 1458,07 143852 141951 139823 1378,92 1360,16 1341,92 1324,18
600 1503,85 1483,56 146382 144461 142591  1402,86 1383,93 136552 1347,60 1330,16
700  1508,65 1488,74 1469,35 145046 1432,05  1407,34 1388,77 1370,68 1353,06 1335,88
80,0 151331 1493,75 1474,68 1456,08 1437,93 141169 139344 137565 1358,30 134137
90,0 1517,83 1498,60 1479,82 146149 144358 141590 1397,97 1380,45 1363,35 1346,64
1000 152222 1503,30 1484,80 1466,71 1449,03  1420,00 1402,35 138509 1368,22 1351,72
[C3C1Im][I]
02 153575 1511,43 1487,87 146503 144288
50  1538,78 1514,78 149152 146898 144711
10,0 1541,87 1518,18 149523 1472,98 145140
200  1547,87 1524,77 1502,38 1480,67 1459,59
30,0 155364 1531,08 1509,20 1487,97 1467,35
40,0 155920 1537,14 151572 1494,92 147470
50,0 1564,56 1542,96 1521,97 150156 1481,71
600 1569,75 1548,57 1527,97 1507,92 1488,40
700 157476 1553,98 153374 1514,02 1494,80
80,0 1579,63 1559,21 1539,30 1519,88 1500,94
90,0 158434 1564,27 1544,67 152553 1506,84
1000 158892 1569,17 1549,86 1530,98 1512,53
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Tabela G.18 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012) para 0s

liquidos iénicos com [I]

[CACLIm][I], T/ K

[C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 29815 323,15 34815 373,15 398,15 298,15 32315 34815 373,15 398,15
02  087% 114% 1,39% 167% 1,87% 058% 081% 1,02% 123% 1,49%
50  085% 1,10% 1,35% 161%  1,84% 056% 0,79%  1,00% 1,19%  1,44%
100  082% 1,07% 1,30% 155%  1,78% 055% 0,78% 098% 117%  1,40%
200 0,78% 100% 1,22% 145%  1,66% 054% 0,74% 094% 111%  1,34%
300 073% 094% 1,14% 135%  1,56% 053% 0,72% 090% 107%  1,28%
40,0  0,70% 0,89% 1,07% 1,28%  147% 052% 0,70% 0,87% 103% 1,23%
500 0,67% 0,85% 1,02% 121%  1,40% 052% 068% 084% 100%  1,20%
600 064% 081% 097% 115% 1,33% 052% 068% 082% 097% 1,17%
700  062% 0,78% 093% 1,10%  1,28% 052% 067% 081% 095% 1,14%
80,0 061% 076% 0,90% 1,06% 1,24% 052% 066% 081% 094% 1,13%
900  059% 0,74% 087% 103% 1,21% 052% 065% 080% 093% 1,12%
1000 058% 0,72% 0,84% 101% 1,17% 053% 066% 080% 093% 1,11%
[C3C1Im][I]
02  -009% 018% 042% 066% 0,82%
50 -0,13% 008% 035% 058% 0,76%
100 -0,16% 0,03% 028% 052%  0,66%
200 -0,23% -0,06% 0,18%  0,40%  0,49%
300 -029% -0,13% 0,07% 0,29%  0,35%
40,0  -0,33% -0,20% -0,01% 0,19%  0,22%
500 -0,38% -0,26% -0,08% 0,11%  0,11%
600 -041% -0,31% -0,15% 0,03%  0,02%
700  -044% -0,35% -0,20% -0,03% -0,06%
80,0 -047% -0,39% -0,25% -0,08% -0,12%
900  -0,50% -0,42% -0,29% -0,13% -0,19%
1000 -0,52% -0,45% -0,33% -0,17% -0,23%
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Tabela G.19 — Modelo proposto por Evangelista et al. (2015) para os liquidos iénicos com [I]

[C4C1Im][I], T/ K

[C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 29815 323,15 348,15 373,15 398,15 29815 323,15 34815 37315 398,15
02 141661 140402 139165 137949 136755 133506 1320,73 1306,71 1292,99 127955
50 1419,68 1407,29 139516 138328 1371,68  1337,95 1323,81 131001 129654 128341
10,0 1422,80 1410,61 139870 1387,10 137582  1340,89 1326,93 131334 1300,12 1287,29
20,0 142879 141697 140549 139439 1383,69 134654 1332,92 1319,71 1306,95 1294,65
300 143450 142301 1411,91 140124 1391,06 135192 1338,60 132574 131337 1301,55
400 143995 142876 1418,00 1407,72 1398,00  1357,05 1344,00 133146 131945 1308,04
50,0 144517 143424 1423,79 141387 140455 136197 1349,17 1336,90 132521 1314,17
60,0 1450,17 1439,50 1429,32 141972 1410,76  1366,69 1354,11 1342,09 1330,69 1319,98
70,0 145498 144453 1434,61 142530 1416,68 137122 1358,84 1347,06 133592 132551
80,0 1459,61 144937 1439,69 1430,64 1422,31 137558 1363,40 1351,82 1340,92 1330,79
90,0 1464,08 1454,03 144456 143575 1427,71  1379,79 1367,78 1356,40 134572 133584
100,0 146839 1458,52 144925 144067 1432,87  1383,86 1372,00 1360,80 1350,33 1340,67
[C3CLIm][]
0,2 146894 1457,62 144647 143550 1424,69
50 147212 1461,02 1450,12 1439,44 1428,99
10,0 147535 1464,46 145381 144342 143331
20,0 148157 1471,06 1460,86 1451,00 144151
300 1487,49 1477,33 1467,53 145813 1449,18
400 1493,14 148330 1473,86 1464,88 145641
50,0 1498,55 1489,00 1479,89 147127 1463,24
60,0 1503,74 149445 148564 1477,36 1469,71
70,0 1508,73 1499,68 1491,14 148317 147587
80,0 151353 1504,70 149641 148872 148174
90,0 1518,16 1509,54 150147 1494,04 1487,36
100,0 1522,63 1514,20 1506,35 1499,16 1492,74
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Tabela G.20 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Evangelista et al. (2015) para os liquidos

i6nicos com [1]

[CACLIm][I], T/ K

[C6CLIm][I], T/ K

P/MPa 298,15 32315 348,15 373,15 398,15 29815 323,15 34815 37315 398,15
02  455% 414% 3,73% 335% 2,92% 329% 3,01% 2,73% 245%  2,24%
50  451% 410% 3,68% 329%  2,88% 325% 2,98% 2,70%  242%  2,19%
100  447% 4,05% 3,63% 323%  2,82% 323% 2,96% 2,68% 239%  2,15%
200  4,40% 397% 354% 3,13%  2,69% 3,19% 291% 2,63% 233%  2,08%
300 4,33% 3,90% 346% 3,03% 259% 3,15% 2,88% 2,60% 229%  2,02%
40,0 427% 3,84% 3,40% 2,96%  2,51% 3,12% 2,85% 2,56% 225%  1,97%
50,0  4,23% 3,80% 3,34% 2,91%  244% 3,10% 2,83% 2,54% 223%  1,94%
600  4,19% 376% 3,30% 2,85%  2,38% 3,08% 2,82% 253% 221%  1,92%
700  4,16% 373% 327% 2,82%  2,34% 307% 281% 252% 2,21%  1,91%
80,0 4,13% 371% 325% 2,79% 231% 3,06% 2,80% 253% 221% 1,91%
900  4,11% 3,69% 3,23% 278%  2,29% 3,06% 2,80% 253% 221%  1,92%
1000 4,10% 3,68% 3,22% 277%  2,27% 3,06% 2,81% 254% 2,22%  1,92%
[C3C1Im][I]
02  426% 373% 319% 266% 2,07%
50  421% 362% 3,11% 258%  2,00%
100  4,16% 357% 3,04% 252%  1,89%
200  4,07% 346% 2,93% 239% 1,72%
300 3,98% 339% 283% 2,28% 158%
40,0 392% 3,31% 275% 2,19%  1,46%
500 3,86% 3.25% 2,69% 2,12%  1,36%
600 3,81% 3,19% 2,63% 2,05% 1,28%
700  3,77% 3,15% 2,58% 2,01% 1,21%
80,0 3,73% 3,12% 254% 1,97% 1,16%
900  3,70% 3,09% 2,51% 1,93% 1,11%
1000 3,68% 3,07% 2,49% 191% 1,08%
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Tabela G.21 — Modelo proposto por Taherifard and Raeissi (2016) para os liquidos i6nicos com [I]

[C4CLIm][I], T/ K

[C6CLIM][I], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 37315 398,15 29815 323,15 34815 373,15 39815
02 1437,13 141846 1400,28 1382,55 136527 134356 132541 1307,74 129053 1273,77
50 143954 1420,82 140257 1384,78 1367,45 134591 1327,70 1309,96 129270 1275,88
10,0 1442,07 142328 1404,97 1387,12 1369,72 134837 1330,09 1312,29 129497 1278,09
200 1447,14 142822 1409,78 1391,81 137430  1353,31 1334,89 1316,97 129952 1282,53
30,0 145225 1433,20 141463 139654 137891  1358,29 133974 1321,68 1304,11 1287,00
40,0 1457,40 1438,21 141951 1401,30 138355  1363,30 1344,61 132643 1308,73 1291,50
50,0 146258 1443,26 142443 1406,09 138822  1368,35 134953 1331,21 1313,39 1296,03
60,0 1467,80 144834 142938 141092 139292 137344 135448 1336,03 1318,07 1300,60
700 147306 145346 143437 141577 1397,65  1378,57 135946 1340,88 1322,79 1305,19
80,0 1478,36 1458,61 1439,39 1420,66 140242  1383,73 136448 134576 1327,55 1309,82
90,0 1483,690 1463,80 144444 142559 1407,22  1388,94 136954 1350,68 1332,34 1314,48
100,0 1489,06 1469,03 144953 143055 1412,05 1394,18 137464 135564 1337,16 1319,18
[C3C1Im][I]
02 1497,97 1479,02 146055 1442,53 1424,96
50 150042 148141 1462,88 1444,81 142717
10,0 1502,98 148391 146531 1447,18 1429,49
200 1508,12 1488,92 147020 1451,95 1434,15
30,0 151331 1493,97 147513 1456,75 143883
40,0 151852 1499,06 1480,09 146159 144355
50,0 1523,78 1504,18 148508 1466,46 144830
60,0 1529,07 1509,33 1490,10 1471,36 1453,07
70,0 153440 1514,53 149516 1476,29 1457,88
80,0 1539,76 1519,75 1500,26 1481,25 1462,73
90,0 154516 152502 150538 1486,25 1467,60
1000 1550,61 1530,31 151055 1491,29 147251
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Tabela G.22 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Taherifard and Raeissi (2016) para os li-

quidos i6nicos com [I]

[CACLIm][I], T/ K

[C6CLIm][I], T/ K

P/IMPa 298,15 323,15 34815 37315 39815 29815 32315 34815 373,15 398,15
02 317% 316% 3,13% 314% 3,08%  267% 2,67% 2.65% 2,64% 2,69%
50 318% 317% 3,17% 318% 3,18%  268% 2,70% 270% 271% 2,77%
100 317% 3,19% 320% 323% 3,25%  2,69% 273% 275% 2,78%  2,85%
200 3,17% 321% 324% 330% 335%  270% 276% 2,84% 2,89%  2,99%
300 314% 321% 327% 3,36% 3,44%  2,69% 2,80% 2,89% 2,98%  3,12%
400 311% 321% 3,29% 341% 351%  267% 281% 2,93% 3,05% 3,21%
500 3,08% 319% 3,30% 344% 358%  264% 2,80% 295% 310%  3,30%
600 3,03% 317% 330% 346% 361%  261% 279% 297% 3,14%  3,36%
700  2,97% 313% 329% 347% 3,65%  255% 276% 297% 3,17%  342%
800 290% 3,09% 3,27% 3,47% 3,68%  249% 2,73% 296% 3,18%  3,46%
90,0 2,83% 3,04% 3,24% 346% 3,69%  242% 2,67% 294% 318%  3,49%
1000 2,75% 2,98% 320% 345% 370%  234% 262% 291% 3,18%  3,50%
[C3CLIm][1]
02 237% 2,32% 2,25% 2,18%  2,05%
50  237% 228% 2,26% 222%  2,12%
100  2,36% 2,28% 228% 2,26% 2,16%
200  2,35% 2,29% 231% 233% 2,23%
300 232% 230% 233% 238% 2,28%
400  228% 228% 2,34% 241%  233%
50,0 224% 2,26% 2,34% 244%  2,37%
60,0 2,19% 223% 233% 245%  2,40%
700 213% 2,19% 2,32% 246%  2,41%
80,0 206% 215% 2,29% 246%  2,42%
90,0 1,99% 2,10% 2,26%  2,45%  2,42%
100,0 1,91% 2,04% 222% 243%  2,42%
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Tabela G.23 — Modelo proposto por Evangelista et al. (2015) para os liquidos i6nicos sem similaridade

[C8C1Im][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 32315 34815 373,15 398,15 29815 323,15 348,15 373,15 398,15
02  1200,49 117952 115928 1139,72 1120,80 1020,17 1007,62 99537 98342 971,76
50 120309 118227 1162,20 1142,85 1124,19  1022,38 1009,97 997,88 986,13 974,69
10,0 120573 118506 116516 114600 1127,59  1024,62 1012,34 100042 988,85 977,64
200 1210,81 119040 1170,81 1152,02 1134,04  1028,94 1016,91 100527 994,04 983,23
30,0 121565 119548 1176,16 1157,69 1140,08  1033,05 102124 1009,87 998,93 988,47
400 122027 1200,30 1181,23 1163,04 114576  1036,97 102537 1014,22 1003,55 993,39
500 122469 120492 1186,06 1168,12 1151,13  1040,73 1029,31 1018,37 1007,93 998,05
60,0 1228,93 1209,33 1190,66 1172,95 115622  1044,33 103308 1022,32 1012,10 100247
70,0  1233,00 121356 119507 1177,56 1161,07 1047,80 1036,69 1026,11 1016,08 1006,67
800 123693 1217,62 1199,30 1181,97 116569  1051,13 1040,16 1029,73 1019,88 1010,67
90,0  1240,71 122154 1203,36 1186,20 1170,11  1054,35 1043,51 1033,22 1023,53 1014,51
100,0 124437 122531 1207,27 119026 117434  1057,45 1046,73 103658 1027,04 1018,18
[C2C1Im][C1COO0]
02  1067,14 1057,22 1047,48 1037,92 102854
50  1069,45 1059,68 1050,12 1040,77 1031,64
10,0  1071,79 106218 1052,79 1043,65 1034,76
200  1076,31 1066,97 1057,90 1049,13 1040,68
300 1080,61 107151 1062,73 1054,29 1046,22
40,0  1084,72 107584 1067,31 1059,16 1051,44
50,0  1088,65 1079,98 1071,68 1063,79 1056,37
60,0 109242 1083,93 107584 1068,19 1061,04
700  1096,04 1087,72 1079,82 1072,39 106549
80,0  1099,53 1091,37 1083,64 107640 1069,73
90,0  1102,89 1094,87 1087,31 1080,25 107378
100,0 1106,14 109826 1090,84 1083,95 1077,67
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Tabela G.24 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Evangelista et al. (2015) para os liquidos idnicos

sem similaridade

[C8C1Im][OTF], T/K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 323,15 34815 373,15 39815 298,15 32315 348,15 373,15 398,15
02  -168% -153% -1,41% -129% -120%  037% 023% 0,11% -0,01% -0,15%
50  -167% -149% -1,33% -120% -1,12%  029% 0,09% -0,06% -0,19% -0,33%
100  -1,64% -1,45% -129% -115% -106%  0,19% 0,04% -0,12% -0,26% -0,41%
200  -1,58% -137% -1,19% -1,05% -0,94%  0,10% -0,06% -0,23% -0,37% -0,56%
300  -152% -129% -1,11% -0,95% -0,84%  0,02% -0,14% -0,31% -0,48% -0,66%
40,0  -1,46% -123% -1,03% -0,86% -0,74%  -0,06% -0,21% -0,39% -0,56% -0,76%
500  -1,41% -116% -0,95% -0,77% -0,65%  -0,12% -0,27% -0,46% -0,63% -0,84%
600  -1,35% -1,10% -0,87% -0,68% -0,56%  -0,18% -0,33% -0,51% -0,69% -0,91%
700  -1,29% -103% -0,81% -0,61% -0,46%  -0,23% -0,37% -057% -0,74% -0,96%
800  -1,25% -098% -0,74% -053% -0,38%  -027% -041% -0,61% -0,78% -1,01%
900  -1,19% -091% -0,67% -0,45% -0,29%  -0,32% -0,45% -0,64% -0,82% -1,05%
1000 -1,15% -0,85% -0,60% -0,38% -0,21%  -0,16% -0,49% -0,67% -0,85% -1,08%
[C2C1Im][C1COO]
02  269% 2,23% 178% 1,234% 0,85%
50  265% 2,19% 172% 127% 0,78%
100  2,60% 2,15% 167% 1,21%  0,72%
200  251% 2,069 158% 1,10%  0,59%
300  244% 1,98% 149% 1,00% 0,48%
40,0  237% 191% 142% 092%  0,39%
500  231% 1,85% 135% 0,86%  0,32%
600  226% 1,80% 1,30% 0,80%  0,25%
700  222% 1,75% 125% 0,75%  0,20%
800  218% 1,71% 121% 0,71% 0,16%
900  214% 1,68% 1,18% 0,68%  0,12%
1000 2,11% 1,64% 1116% 0,65%  0,09%
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[C8C1Im][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 323,15 348,15 373,15 398,15 29815 32315 34815 373,15 39815
02 119546 117588 115693 1138,58 1120,81 110659 1088,46 1070,92 1053,94 103748
50 119887 1179,18 1160,12 1141,67 1123,80  1109,74 109152 1073,88 1056,80 1040,26
10,0 120244 1182,63 116347 114491 112694  1113,05 1094,72 1076,97 1059,80 1043,16
200  1209,65 1189,61 1170,22 1151,45 113327  1119,73 1101,17 108322 106585 1049,02
300 1216,95 1196,67 1177,05 1158,06 1139,68  1126,48 1107,70 108954 1071,97 1054,95
400  1224,34 1203,81 1183,96 1164,75 1146,15 113332 111432 109594 1078,16 1060,95
500 1231,81 1211,04 1190,95 1171,51 1152,70 114024 112101 110241 108442 1067,01
60,0 1239,38 1218,35 119802 1178,36 1159,33 114725 1127,78 1108,96 1090,76 1073 14
700  1247,05 122575 120518 118528 1166,03 115434 113463 111558 1097,17 1079,35
80,0 125480 1233,25 1212,42 1192,29 1172,81 116152 114157 112229 1103,65 1085,62
90,0  1262,66 1240,84 1219,75 1199,38 1179,67  1168,79 114859 112908 111021 1091,97
100,0 1270,61 124852 1227,17 1206,55 1186,61  1176,15 115570 113594 1116,85 1098,39
[C2C1Im][C1COO0]
02 105601 1038,72 1021,98 1005,77 990,07
50  1059,03 1041,63 1024,80 1008,50 992,72
10,0  1062,18 1044,69 1027,76 1011,37 995,49
200 106855 1050,85 1033,72 1017,14 1001,08
300 107500 1057,08 1039,75 1022,98 1006,74
400 108153 1063,39 104585 102889 1012,46
50,0  1088,13 1069,77 1052,03 1034,86 101825
60,0  1094,82 107624 1058,28 1040,91 1024,10
700 110158 1082,78 1064,60 1047,02 1030,02
80,0 110844 1089,40 1071,00 1053,21 1036,01
90,0 111538 1096,10 1077,48 1059,48 1042,07
100,0 1122,40 1102,88 1084,03 106581 1048,20
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Tabela G.26 — Desvios relativos pelo modelo de Gardas e Coutinho (2008) para os liquidos idnicos sem similaridade

[C8CLIM][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 32315 34815 373,15 398,15 298,15 32315 348,15 373,15 398,15
0,2 1,25%  -1,22% -120%  -1,19%  -1,20% 807% -71,77% -1.47%  -7,18%  -6,93%
5,0 1,31%  -123%  -1,15%  -1,10%  -1,09% -823% -7.97% -7.68%  -7,37%  -7,07%
100  -1,36% -124% -1,14% -1,05%  -1,00% -8,42% -8,09% -7.78%  -7,46%  -7,15%
200  -1,48% -1,30% -1,14% -1,00%  -0,88% -872% -835% -8,00%  -7,62%  -7,28%
300  -163% -1,39% -1,18% -0,98%  -0,81% -9,03% -8,62% -823%  -7,82%  -7,43%
400  -1,80% -1,52% -126% -1,00%  -0,77% -9,35% -8,90% -8,48%  -8,04%  -7,61%
500  -2,00% -1,67% -1,37% -1,06%  -0,79% -9,69% -921% -8,75%  -827%  -7,81%
60,0  -2,21% -1,86% -149% -1,14%  -0,83% -10,05% -9,53% -9,03%  -851%  -8,02%
700  -245% -2,05% -166% -1,27%  -0,89% -10,42% -9,86% -9,34%  -8,78%  -8,25%
800  -271% -227% -1,84% -141%  -0,99% -10,80% -10,20% -9,65%  -9,06%  -8,50%
900  -2,98% -251% -2,04% -157% -1,11% 11,20% -10,56% -9,98%  -9,36%  -8,77%
1000  -3,28% -2,76%  -2,25%  -1,75%  -1,26% 11,41% -10,95% -10,32%  -9,66%  -9,04%
[C2C1Im][CL1COOQ]
0,2 370%  394%  417%  4,40%  4,56%
5,0 359%  3,86%  4,00%  433%  4,53%
10,0 347%  3,76%  4,01%  426%  4,49%
20,0 322%  354%  383% 411%  4,37%
30,0 294%  330%  3,62%  394%  4,24%
40,0 266%  3,04%  340%  3,75%  4,08%
50,0 236%  2,78%  3,16%  355%  3,91%
60,0 205%  249%  291%  334%  3,73%
70,0 1,73%  2,19%  2,64%  3,10%  3,52%
80,0 1,38%  1,89%  237%  2,85%  3,31%
90,0 1,03%  157%  2,08%  259%  3,07%
1000  067%  123%  177%  231%  2,83%
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[C8CLIM][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 34815 373,15 39815 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
02 117741 115762 1137,83 111804 109826 103646 1041,05 104565 1050,25 105484
50 118066 1160,87 1141,09 1121,30 1101,51  1038,76 1043,35 1047,95 105254 1057,14
10,0  1184,05 1164,26 114447 112469 110490  1041,15 104575 1050,34 1054,94 105953
200  1190,83 117104 115125 113147 1111,68 104594 1050,53 105513 1059,72 1064,32
300 119761 1177,82 1158,03 113825 111846  1050,72 105532 1059,91 106451 1069,10
400 120439 118460 116481 114503 112524 105551 1060,10 1064,70 1069,30 1073,89
50,0 1211,17 1191,38 117159 115181 1132,02  1060,29 1064,89 1069,49 1074,08 1078,68
60,0 1217,95 119816 1178,37 115858 1138,80 106508 1069,68 1074,27 1078,87 108346
700 122473 120494 118515 116536 114558  1069,87 107446 1079,06 108365 108825
80,0 123150 1211,72 119193 117214 115236  1074,65 1079,25 1083,85 108844 1093,04
90,0 123828 121850 119871 117892 1159,14  1079,44 1084,04 1088,63 1093,23 1097,82
100,0 124506 122528 120549 118570 116591 108423 108882 1093,42 1098,01 110261
[C2C1Im][C1COO0]
02 128364 126433 124502 122571 1206,40
50 129140 1272,09 125278 123348 1214,17
10,0  1299,49 1280,18 1260,88 124157 122226
200 131567 1296,36 1277,06 1257,75 123844
300 1331,85 131255 129324 127393 125462
40,0 134804 132873 130942 1290,11 1270,80
50,0 1364,22 134491 132560 1306,29 1286,98
60,0  1380,40 1361,09 134178 132247 1303,16
700 139658 1377,27 1357,96 1338,65 131934
80,0 141276 139345 1374,14 1354,83 133552
90,0  1428,94 140963 1390,32 1371,01 1351,70
100,0 144512 142581 140650 1387,19 1367,88
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Tabela G.28 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Qiao et al. (2010) para os liquidos idnicos sem similari-

dade
[C8C1Im][OTF], T/ K [CACIPYR][DCA], T/K
P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 0,28% 0,35% 0,47% 0,64% 0,84% -1,22%  -3,08%  -4,93% -6,81% -8,72%
5,0 0,23% 0,34% 0,51% 0,70% 0,92% -131%  -321%  -5,08% -6,94% -8,81%
10,0 0,19% 0,33% 0,51% 0,73% 0,98% -1,42%  -326%  -5,12% -6,96% -8,83%
20,0 0,10% 0,28% 0,50% 0,76% 1,05% -155%  -3,36%  -5,20% -7,00% -8,85%
30,0 -0,01%  0,20% 0,45% 0,75% 1,07% -1,69%  -3,48%  -529% -7,07% -8,87%
40,0 -0,14%  0,10% 0,37% 0,71% 1,07% -1,84%  -361%  -539% -7,15% -8,93%
50,0 -029%  -0,02% 0,28% 0,64% 1,02% -2,00%  -3,74%  -551% -7,24% -8,99%
60,0 -044%  -0,17% 0,17% 0,55% 0,96% 217%  -388%  -5,62% -7,33% -9,06%
70,0 -0,61%  -0,32% 0,03% 0,43% 0,88% 234%  -403%  -5,76% -7,44% -9,14%
80,0 -0,80%  -0,49%  -0,12%  0,31% 0,77% 252%  -419%  -5,89% -7,56% -9,24%
90,0 -1,00%  -0,66%  -0,28%  0,16% 0,65% 2,70%  -435%  -6,04% -7,69% -9,35%
100,0 -1,20%  -0,84%  -0,45%  0,01% 0,51% -2,70%  -453%  -6,19% -7,81% -9,46%
[C2C1Im][C1COQ]

0,2 -17,05%  -16,92%  -16,74%  -16,51%  -16,29%

5,0 -17,56%  -17,41%  -17,24%  -17,01%  -16,77%

10,0 -18,09%  -17,94%  -17,76%  -17,53%  -17,27%

20,0 -19,17%  -19,00% -18,81%  -1857%  -18,30%

30,0 -20,25%  -20,07%  -19,87%  -19,62%  -19,34%

40,0 -21,33%  -21,15%  -20,95%  -20,68%  -20,39%

50,0 2241%  -2223%  -22,02%  -21,74%  -21,45%

60,0 -23,50%  -23,31% -23,10% -22,81%  -22,51%

70,0 -2459%  -2441%  -2419%  -23,89%  -23,58%

80,0 -2569%  -2550%  -2527%  -24,97%  -24,65%

90,0 -26,79%  -26,59%  -26,35%  -26,06%  -25,73%

100,0 -27,89%  -27,69%  -27,45%  -27,14%  -26,81%




Tabela G.29 — Modelo proposto por Lazzus (2010) para os liquidos ibnicos sem similaridade

145

[C8C1Im][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 32315 34815 373,15 398,15 29815 32315 348,15 373,15 398,15
02 115806 1140,08 1122,11 1104,13 1086,16 964,45 04648 028,50 91053 892,55
50  1160,79 1142,82 112484 110687 1088,89 967,19 94921 931,24 913,26 895,29
10,0 116364 114567 1127,69 1109,72 1091,74 970,04 952,06 934,09 916,11 898,14
20,0 1169,34 1151,37 1133,39 111542 1097,44 97574 957,76 939,79 921,81 903,84
300 117504 1157,06 1139,09 1121,11 110314 981,43 96346 94548 927,51 909,53
40,0 1180,74 1162,76 1144,79 1126,81 1108,84 987,13 969,16 951,18 93321 91523
500 118644 116846 115049 1132,51 1114,54 992,83 974,86 956,88 938,91 920,93
60,0 1192,13 117416 1156,18 113821 112023 99853 980,55 962,58 944,60 926,63
70,0 1197,83 1179,86 1161,88 114391 112593 100423 986,25 968,28 950,30 932,33
800 120353 118555 1167,58 1149,60 1131,63  1009,92 991,95 973,97 956,00 938,02
90,0 120923 119125 117328 115530 1137,33 101562 997,65 979,67 961,70 943,72
100,0 1214,93 119695 1178,98 1161,00 114303  1021,32 1003,35 985,37 967,40 949,42
[C2C1Im][C1COO0]
0,2 106520 1047,23 102925 1011,28 993,30
50  1067,94 1049,96 1031,99 1014,01 996,04
10,0 1070,78 1052,81 1034,83 1016,86 998,38
200 1076,48 105851 1040,53 1022,56 1004,58
300 108218 106421 104623 1028,26 1010,28
400  1087,88 1069,90 105193 1033,95 101598
50,0 1093,58 107560 1057,63 1039,65 1021,68
60,0 109927 1081,30 106332 104535 102737
700 110497 1087,00 1069,02 1051,05 1033,07
800 1110,67 109270 107472 1056,75 1038,77
90,0 1116,37 1098,39 1080,42 1062,44 1044,47
100,0 1122,07 1104,09 1086,12 1068,14 1050,17
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Tabela G.30 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Lazzus (2010) para os liquidos idnicos sem similari-

dade
[C8CLIM][OTF], T/ K [CACIPYR][DCA], T/ K
P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
0,2 192% 186% 184% 1,87% 1,93% 581% 6,29% 6,82% 7,40% 8,01%
5,0 191% 189% 193% 1,98% 2,05% 567% 6,10% 6,62% 7,21% 7,85%
10,0 191% 1,92% 197% 2,05% 2,16% 551% 599% 6,52% 7,11% 7,75%
20,0 1,90% 1,95% 2,04% 2,17% 2,31% 526% 576% 6,30% 6,92% 7,56%
30,0 187% 1,96% 2,08% 2,24% 2,42% 501% 553% 6,08% 6,71% 7,38%
40,0 182% 194% 2,09% 2,29% 2,51% 475% 528% 585% 6,49% 7,17%
50,0 1,76% 1,90% 2,07% 2,31%  2,55% 449% 503% 560% 6,26% 6,95%
60,0 1,68% 1,84% 2,05% 2,30% 2,57% 421% 477% 536% 6,03% 6,73%
70,0 160% 1,77% 199% 2,26% 2,58% 394% 451% 5,10% 5,78%  6,49%
80,0 149% 168% 193% 2,22%  2,55% 3,66% 4,24% 484% 553% 6,25%
90,0 1,37% 159% 1,85% 2,16% 2,52% 337% 397% 458% 527%  6,00%
100,0 1,25% 149% 1,76% 2,09%  2,46% 3,26% 3,68% 4,30% 501% 5,75%
[C2C1Im][C1CO0]

0,2 287% 3,16% 349% 3,87% 4,25%

5,0 2,78% 3,09% 342% 381% 4,21%

10,0 2,69% 3,01% 3,35% 3,74% 4,16%

20,0 250% 283% 3,19% 3,60% 4,04%

30,0 229% 2,65% 3,02% 3,45% 3,90%

40,0 2,09% 245% 2,84% 3,28% 3,75%

50,0 187% 2,25% 2,65% 3,11% 3,59%

60,0 165% 2,03% 245% 2,92% 3,42%

70,0 142% 181% 2,24% 2,73%  3,24%

80,0 1,19% 159% 2,03% 2,53%  3,05%

90,0 095% 1,36% 181% 231% 2,85%

100,0 0,70% 1,12% 159% 2,10% 2,64%
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Tabela G.31 — Modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012) para os liquidos idnicos sem similaridade

[C8C1Im][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

yp, 29815 32315 34815 37315 39815 20815 32315 34815 37315 39815
02 110138 1172,51 115423 113651 1119,33  1023,55 1007,34 991,63 97641 961,65
50 119373 117511 1157,06 113958 1122,62 102557 100957 994,07 979,05 964,48
100 1196,13 1177,75 1159,94 1142,68 112594  1027,63 1011,84 996,54 981,71 967,33
200 1200,78 1182,86 116549 114864 1132,30  1031,63 101623 1001,31 986,84 972,79
300 120525 1187,75 1170,78 1154,31 1138,31 103547 1020,44 100585 991,70 977,96
40,0 120957 119245 117584 115970 1144,02  1039,18 102447 1010,20 996,33 982,86
50,0 121373 1196,97 1180,68 1164,85 114945  1042,75 102835 1014,36 1000,76 987,53
600 1217,75 1201,32 118534 1169,78 1154,64 104621 1032,09 1018,36 100500 991,99
700 122164 120552 1189,81 117452 1159,61  1049,55 103570 1022,21 1009,06 996,26
80,0 122541 1209,57 119413 1179,07 1164,37  1052,79 1039,18 102592 1012,97 1000,35
90,0 122907 121350 1198,30 118345 1168,95 105594 104256 1029,49 1016,74 1004,28
1000 123263 1217,30 1202,32 1187,68 1173,36  1058,99 104582 1032,95 1020,37 1008,07
[C2C1Im][CL1COO]
02 111420 109655 1079,46 1062,89 1046,82
50 1116,40 1098,98 1082,11 106575 1049,89
100 111864 1101,45 1084,80 1068,66 1053,00
200 1122,99 1106,23 1089,99 1074,23 1058,95
300 1127,18 1110,81 1094,93 107953 1064,57
40,0 1131,21 111520 1099,66 1084,57 1069,91
50,0 113510 1119,43 1104,20 1089,39 1074,99
60,0 113886 1123,50 110855 1094,00 1079,84
70,0 114250 1127,42 1112,74 1098,43 1084,49
80,0 1146,03 113122 1116,77 1102,68 1088,94
90,0 114945 1134,89 1120,67 1106,78 1093,22
1000 1152,77 113845 112444 1110,74 1097,35
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Tabela G.32 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Paduszynski e Domanska (2012) para os liquidos i6ni-

cos sem similaridade

[C8C1Im][OTF], T/K

[CACIPYR][DCA], T/ K

|\:P/a 298,15 32315 348,15 373,15 39815 29815 323,15 34815 37315 398,15
02 -091% -093% -097% -1,00% -106%  004% 026% 049% 0,70%  0,89%
50 -088% -0,88% -0,88% -0,91% -098%  -0,02% 0,13% 0,32% 053% 0,73%
100 -0,83% -0,82% -0,83% -0,86% -091%  -0,10% 0,09% 026% 046%  0,64%
200 -0,74% -073% -0,73% -075% -0,79%  -0,16% 001% 017%  0,36%  0,51%
300 -0,65% -0,64% -0,64% -0,65% -0,69%  -022% -0,0600 008%  0,25%  0,41%
400 -058% -057% -057% -057% -058%  -0,27% -0,12% 0,00% 0,16%  0,31%
500 -050% -0,49% -050% -048% -0,50%  -0,32% -0,18% -0,07% 0,08%  0,22%
600 -043% -043% -042% -041% -042%  -0,36% -0,23% -0,12%  0,02%  0,15%
700  -0,36% -0,36% -0,37% -0,35% -0,34%  -0,40% -0,28% -0,19% -0,05%  0,08%
800 -0,30% -0,31% -0,30% -0,28% -027%  -0,43% -0,32% -0,23% -0,10%  0,02%
900  -0,24% -0,25% -0,24% -0,22% -0,19%  -0,47% -0,36% -0,28% -0,15%  -0,03%
1000 -0,19% -0,19% -0,18% -0,16% -0,13%  -0,31% -040% -0,32% -0,19% -0,07%
[C2C1Im][C1COO]
02  -160% -1,40% -122% -1,03% -0,91%
50  -1,63% -143% -127% -1,10% -0,97%
100  -1,66% -1,47% -1,32% -1,16% -1,03%
200 -171% -155% -1,41% -1,27% -1,16%
300 -1,77% -1,62% -149% -1,37% -1,26%
40,0 -1,81% -1,68% -157% -1,46% -1,36%
500  -1,86% -1,74% -164% -1,53% -1,44%
600 -1,89% -1,79% -170% -1,59% -151%
700  -1,92% -1,84% -176% -1,66% -1,58%
800 -1,96% -1,88% -181% -1,71% -163%
900  -1,99% -1,91% -185% -1,76% -1,69%
1000 -2,02% -1,95% -1,80% -1,80% -1,73%
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Tabela G.33 — Modelo proposto por Taherifard and Raeissi (2016) para os liquidos i6nicos sem similaridade

[C8C1Im][OTF], T/ K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 298,15 323,15 348,15 373,15 39815 298,15 323,15 348,15 373,15 398,15
02 120911 1191,47 117433 115768 114150 1042,82 102597 1009,66 993,85 978,54
50  1211,40 1193,69 117649 1159,78 114354 104500 1028,09 1011,71 99584 980,47
10,0 121379 119601 1178,74 1161,97 114567  1047,29 1030,30 1013,85 997,92 982,48
20,0 121860 1200,68 118328 1166,38 1149,95  1051,90 1034,76 1018,17 1002,10 986,53
300 122345 120539 1187,85 1170,82 1154,27  1056,55 1039,26 1022,52 1006,32 990,62
40,0 122833 1210,13 119246 117529 1158,62 106124 104379 102691 1010,57 994,74
500 1233,26 1214,91 1197,10 1179,80 1163,00 106597 104837 103134 1014,86 998,90
60,0 123823 1219,73 1201,78 118435 1167,41  1070,74 1052,99 103581 1019,19 1003,09
70,0 124323 1224,59 120649 118893 1171,86 107556 1057,64 1040,32 1023,55 1007,31
80,0 1248,28 122948 121125 119354 117635  1080,42 1062,34 1044,86 1027,95 1011,57
90,0 1253,37 1234,42 1216,04 119819 1180,87 108532 1067,08 1049,45 1032,39 1015,87
100,0 125850 1239,40 1220,87 1202,88 118542  1090,27 1071,87 1054,07 1036,36 1020,20
[C2C1Im][C1COO0]
02  1142,48 1124,10 110629 1089,04 107233
50  1144,87 112641 110853 109121 1074,43
10,0 1147,37 1128,83 1110,87 109348 1076,63
200 1152,40 1133,69 111558 1098,05 1081,05
300 1157,47 1138,60 1120,34 1102,65 108551
40,0 1162,58 114355 112513 1107,29 1090,01
50,0 1167,74 114854 112996 111197 1094,55
60,0 1172,95 1153,58 1134,84 1116,60 1099,12
700 1178,21 1158,66 1139,76 112146 1103,74
80,0 118351 1163,79 1144,72 112626 1108,39
00,0 118886 1168,96 114972 1131,10 1113,08
100,0 119426 1174,18 1154,77 113599 1117,81
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Tabela G.34 — Desvios relativos pelo modelo proposto por Taherifard and Raeissi (2016) para os liquidos idnicos

sem similaridade

[C8C1Im][OTF], T/K

[CACIPYR][DCA], T/ K

P/MPa 29815 32315 34815 37315 398,15 298,15 32315 34815 37315 398,15
02  -241% -256% -2,73% -2,88% -307%  -184% -158% -1,32% -1,07% -0,85%
50  -2,37% -247% -258% -2,70% -2,86%  -191% -1,70% -1,44% -1,18% -0,92%
100  -232% -238% -247% -2,56% -2,68%  -2,02% -173% -147% -1,18% -0,91%
200 -2,23% -225% -227% -2,30% -2,36%  -2,13% -181% -151% -1,19% -0,89%
300 -217% -2,13% -2,11% -2,09% -2,10%  -2,26% -190% -157% -1,22% -0,88%
40,0 -2,14% -2,06% -1,99% -192% -1,87% = -2,40% -2,01% -1,65% -1,26%  -0,90%
500 -2,12% -2,00% -189% -1,77% -169% = -255% -2,13% -174% -1,32% -0,93%
600 -2,12% -1,97% -181% -1,66% -153%  -271% -2,26% -1,84% -1,39% -0,97%
700  -2,13% -1,95% -177% -1,58% -1,40% = -2,89% -2,40% -1,96% -1,48% -1,03%
80,0 -2,18% -1,96% -174% -151% -1,30%  -3,07% -256% -2,09% -1,58% -1,10%
900  -2,23% -1,98% -173% -1,47% -121% = -326% -2,72% -2,22% -1,69% -1,19%
1000 -2,29% -2,01% -173% -1,44% -116%  -327% -2,90% -2,37% -1,81% -1,28%
[C2C1Im][C1COO]
02  -418% -3,95% -373% -3,52% -3,37%
50  -422% -3,96% -3,74% -3,51% -3,33%
100  -427% -3,99% -3,75% -351% -3,30%
200  -4,38% -407% -379% -3,51% -327%
300 -450% -4,16% -3,85% -3,54% -3,26%
40,0 -4,64% -4,26% -3,92% -358% -3,26%
50,0 -4,78% -4,38% -4,01% -3,63% -3,29%
600  -4,94% -451% -411% -3,70% -3,33%
700  -511% -4.66% -423% -3,79% -3,38%
80,0  -529% -4,81% -435% -3,88% -3,45%
900  -548% -497% -4,49% -4,00% -3,53%
1000 -569% -515% -4,64% -4,12% -3,63%
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ANEXO A - SOFTWARE OCTOPUS

OCTOPUS v. 2.0

OCTOPUS v. 2.0 is an Excel® add-in developed to help students,
researchers and engineers in the estimation of physical and chemical

properties of organic molecular compounds and ionic liquids. It is freely
distributed under the GNU GPL v3 license.

Download link:
https:/ /github.com//thegibbsproject/octopus

Link para download

https:/ /github.com/thegibbsproject/ octopus



https://github.com/thegibbsproject/octopus
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ANEXO B — DIVISAO ESTRUTURAL DOS LiQUIDOS IONICOS NO OCTOPUS

Tabela 19 — Estruturacdo por Evangelista et al. (2014)

Grupos molecu-

Acronimo Cation Anion !
ares
[(C2)3S][NTf;] X X X
1 [ImJAN-CH3; 1 [ImJAN-CH2; 2 1 CF3SO2N(-)
[C3C1CLIM][NTS;] 1 CH2; 1 CH3
[Im]JACH; 1 [Im]AC-CH3 SO2CF3
) 1 CH3; 1 CH2
1[Pyr/Pip/Azep]cCH2N(+)CH2C 1 CF3SO2N(-) ]
[C3C1Pyr][NTf,] (chain); 2 CH2
H3CH2c SO2CF3 )
(cyclic)
1 [ImJAN-CH3; 1 [ImJAN-CH2; 2 1 CF3SO2N(-) 1 CH3; 2 CH2
[C40101Im] [Nsz] .
[Im]JACH; 1 [Im]AC-CH3 SO2CF3 (chain)
1 [ImJAN-CH2; 3 [Im]ACH; 1 6 CH2 (chain); 1
[C8C1Im][OTF] 1 CF3S03(-)
[Im]AC-CH3 CH3
) 2 CH2 (chain); 1
1[Pyr/Pip/Azep]cCH2N(+)CH2CH3
[CAC1PYR][DCA] 1 N(CN)2(-) CHS3; 2 CH2 (cy-
CH2c .
clic)
1 [ImJAN-CH3; 3 [Im]ACH; 1
[C2C1Im][C1COQ] 1 CH3COO(-) 1 CH3
[Im]AN-CH2
1 [Im]JAN-CH3; 3 [Im]ACH; 1 2 CH2 (chain); 1
[C4C1Im][1] 11()
[Im]AN-CH2 CH3
1 [Im]JAN-CH3; 3 [Im]ACH; 1 4 CH2 (chain); 1
[C6CLIm][I] 11(-)
[Im]AN-CH2 CH3
1 [ImJAN-CH3; 3 [Im]ACH; 1 1 CH2 (chain); 1
[C3C1lIm][1] 11(-)
[Im]JAN-CH2 CH3




Tabela 20 — Estruturacdo por Gardas e Coutinho et al. (2008)
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Acrbénimo Caétion Anion Grupos moleculares
[(C2)3S][NTf,] X X X
1 1,3-dimethylimidazo-
[C3C1CLIM][NTf] i 1 [NTf2] 2 CH2; 1 CH3
lium (+)
1 1,1-dimethylpyrroli-
[C3C1Pyr][NTf;] . 1 [NTf2] 2 CH2
dinium
1 1,3-dimethylimidazo-
[C4C1C1Im][NTH,] i 1 [NTF2] 3CH2; 1 CH3
lium (+)
1 1,3-dimethylimidazo-
[C8C1Im][OTF] ) 1 [CF3S03]- 7 CH2
lium (+)
1 1,1-dimethylpyrroli-
[CAC1PYR][DCA] o 1 [N3]- 3 CH2
dinium
1 1,3-dimethylimidazo-
[C2C1lIm][C1COO] ) 1 [C1COO0]- 1 CH2
lium (+)
[C4C1Im][1] X X X
[C6C1Im][1] X X X
[C3C1lIm][1] X X X




Tabela 21 — Estruturacdo por Jacquemin et al. (2008)
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Acrbénimo Caétion Anion Grupos moleculares
[(C2)3S][NTf] X X X
[C3CLC1IM][NTf;] X X X
[C3C1Pyr][NTf,] 1 [C3C1Pyrro]+ 1[NTf2] X
[C4CiCiIM][NTH;] 1 [CAmmim]+ 1 [NTf2] X
[C8C1IM][OTF] X X X
[CACIPYR][DCA] X X X
[C2C1Im][C1CO0] X X X
[C4C1Im][1] X X «
[C6C1Im][1] X X «
[C3C1Im][1] X X "
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Tabela 22 — Estruturacdo por Qiao et al. (2010)

Acrbénimo Caétion Anion Grupos moleculares

[(C2)3S][NTf] X X X

11m; 1 CH3(R1); 2
2 0=5=0; 2 CF3; 1

[C3C1CLIM][NTf;] CH2(R1); 1 CH3(R2);1 N X
<
CH3(R3)
1pyr;2CH3(R1);2  20=S=0;2CF3;1
[C3C1Pyr][NTf] «
CH2(R1) N<

11m; 1 CH3(R1); 3
2 0=5=0; 2 CF3; 1

[C4C1C1IM][NTH;] CH2(R1); 1 CH3(R2); 1 N X
<
CH3(R3)
11m; 1 CH3(R1); 1CF3;10=S=0; 1
[C8C1Im][OTF] X
CH3(R2); 7 CH2(R1) -O-
1 pyr; 2 CH3(R1); 3
[CAC1PYR][DCA] 2CN; 1N< X
CH3(R1)
11m; 1 CH2(R1); 1
[C2C1Im][C1CO0] 1 COO; 1 CH3 X
CH3(R1); 1 CH3(R2)
[C4C1Im][1] X X X
[C6CLIM][I] X X X

[c3C1im][1] X X «




Tabela 23 — Estruturacdo por Lazzus (2010)

156

Acrbénimo Caétion Anion Grupos moleculares
[(C2)3S][NTf,] 1S4; 3 CH3; 3 CH2 1 [NTf2] X
1[Im123]; 3 CH3; 2
[C3C1CLIM][NTS;] 1 [NTf2] X
CH2
[C3C1Pyr][NTf;] 1 [Pyr11]; 2 CH3; 2 CH2 1 [NTf2] X
1[Im123]; 3CH3; 3
[C4CiC1IM][NTHf;] 1 [NTf2] X
CH2
1[Im123]; 2 CH3; 7
[CBCLIM][OTF] 1[TfO] X
CH2
[CACIPYR][DCA] 1[Pyrll]; 2 CHS3;3 CH2 1 [DCA] X
1[Im123]; 1 CH2; 2
[C2C1lIm][C1COO] 1[AC] X
CH3
[CACLImI[I] 1[Im123]; 3 CH2; 2 L0
m X
CH3
[CCLImI[I] 1 [Im123]; 5 CH2; 2 L0
m X
CH3
1[Im123]; 2 CH2; 2
[C3C1Im][1] 101 X

CH3
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Tabela 24 — Estruturagdo por Paduszynski e Domanska (2012)

Acrbénimo Caétion Anion Grupos moleculares
[(C2)3S][NTf,] 1S3 1 NTf2 3 SCHy; 3 CHs
1aCH3; 1aNCH3; 1
[C3C1CLIM][NTf] 11m123 1 NTf2
aNCH2; 1 CH2; 1 CH3
1 cycNCH2; 1 cycNCH3;
[C3C1Pyr][NTf,] 1 Pyril 1 NTf2
1 CH2; 1 CH3
1aCH3; 1aNCH3; 1
[C4C1C1Im][NTH,] 11m123 1 NTf2
aNCH2; 2 CH2; 1 CH3
6 CH2; 1 CH3; 1 aNCH3;
[C8C1Im][OTF] 11m13 CF3S03
1 aNCH2
1 CH3; 2 CH2; 1 cyc-
[CAC1PYR][DCA] 1 Pyril 1DCA
NCH3; cycNCH2
1aNCH3; 1aNCH2; 1
[C2C1Im][C1COQ] 11m13 1 CH3COO
CH3
1aNCH3; 1aNCH2; 1
[Cc4C1Im][N] 11m13 11
CH3; 2 CH2
1aNCH3; 1aNCH2; 1
[C6C1Im][I] 11m13 11
CH3; 4 CH2
1aNCH3; 1aNCH2; 1
[C3C1Im][I] 11m13 11

CHS3; 1 CH2




Tabela 25 — Estruturacdo por Taherifard e Raeissi (2016)
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Acrbénimo Caétion Anion Grupos moleculares
[(C2)3S][NTf] 1S;6C;15H 1N;40;2C;6F;2S X
[C3CLC1IM][NTf;] 2N;8C;15H 1N;40;2C;6F;2S 1Rn
[C3C1Pyr][NTf,] 8C;1N;18H 1N;40;2C;6F;2S 1Rn
[C4C1CaIM][NTH,] 2N;9C; 17 H 1N;40;2C;6F;2S 1Rn
[C8CLIM][OTF] 12C;23H;2N 1C;3F;1S5;30 1Rn
[CACIPYR][DCA] 9C;1N;20H 3N;2C 1Rn
[C2C1Im][C1CO0] 6C;2N;11H 20;2C;3H X
[c4C1Im][1] 2N;15H;8C 11 1Rn
[C6CLIm][1] 2N;19H;10C 11 1Rn
[C3C1Im][l] 2N;13H;7C 11 1Rn




