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Resumo

Uma revisao sistematica foi realizada a partir da literatura cientifica sobre a utilizacdo da Avaliacdo
do Ciclo de Vida (ACV) na sintese de Metal-Organics Frameworks (MOFs), onde foi constatada a
escassez de trabalhos sobre essa tematica. Explorando essa demanda foi realizado um estudo
comparativo da Avaliacdo do Ciclo de Vida (ACV) da sintese do Mg-MOF-74 por duas rotas
diferentes para avaliarmos a pegada de carbono de cada uma das sinteses.
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INTRODUQAO

Os MOFs (“Metal Organic Frameworks”) ou redes metalo-organicas sao estruturas
cristalinas porosas, supramoleculares formadas a partir de ions (ou clusters) metalicos
coordenados por moléculas organicas em ponte. As principais caracteristicas dessa classe
de materiais sdo: sua composicdo hibrida, sua elevada area superficial, presenca de poros
ajustaveis e resisténcia térmica e mecanica (TRANCHEMONTAGNE et al, 2008;
ROWSELL e YAGHI, 2004; YAO et al, 2014). Consequentemente geram estruturas
robustas e de grande aplicabilidade nos mais diversos segmentos, como por exemplo:
catalise heterogénea, farmacos, sensores quimicos, separagdo e armazenamento de gases,
dentre outros (ROWSELL e YAGHI, 2004).

Seus componentes podem conferir estruturas com arranjos de dimensionalidade variavel,
uni, bi e tridimensional, (1D, 2D e 3D) (KUMAR et al, 2015), perfazendo sélidos desde
microporosos e mesoporosos (CALLEJA et al, 2014). As moléculas organicas que
promovem a coordenacdo dos centros metalicos devem possuir caracteristicas especificas,
como: rigidez que confere estabilidade ao MOF; conter grupos funcionais (idénticos ou
ndo) capazes de coordenar os centros metalicos, de preferéncia em posi¢es opostas na
molécula, e assim formar pontes entre os centros metalicos e as moléculas organicas. Por
isso sdo chamados usualmente de ligantes e os mais utilizados sdo os acidos carboxilicos,
compostos hidroxilados, acidos sulfénicos e anéis contendo heteroatomos (PAZ e ROCHA,
2014).

Inicialmente, o0 MOF ndo apresentava estabilidade, ocorrendo colapso da estrutura,
causando a auséncia de porosidade permanente. Com o0 avanco das pesquisas, foram
desenvolvidos MOFs com estabilidade maiores e com caracteristicas promissoras para
diversas aplicacdes (ALCANIZ, 2012). Apesar do avanco da tecnologia na producdo de
MOFs, o seu processo de producdo continua relativamente caro, principalmente devido ao
elevado custo de energia envolvido e pela utilizacdo de reagentes dispendiosos. Desse
modo, 0 aprimoramento de processos que tenham como premissas a diminuigdo do

consumo de reagentes e de energia sdo fundamentais para que possam ser inseridos no
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mercado. Portanto a utilizacdo de ferramentas como a Avaliagdo do Ciclo de Vida — ACV
(NBR 1SO 14040) no aprimoramento do processo, € importante para auxiliar na elaboragdo
de novos processos que podem ser viaveis tanto tecnicamente como economicamente.

A Auvaliacdo do Ciclo de Vida (ACV) é uma ferramenta que permite avaliar o impacto
ambiental potencial associado a um produto ou atividade durante seu ciclo de vida. Podendo
assim identificar quais estagios do ciclo de vida possui maior impacto ambiental do
processo que esta sendo estudado, com a utilizacdo do ACV é possivel ver como melhorar
0 processo ou ver uma nova alternativa para o produto (COLTRO, 2007).

O objetivo deste trabalho foi utilizar a Avaliagdo do Ciclo de Vida (ACV) no
desenvolvimento do processo de duas rotas sintéticas do Mg-MOF-74 de forma a verificar
COMo esses processos contribuem com os impactos relacionadas a pegada de carbono, a fim
de corroborar com o amadurecimento de processos mais sustentaveis do ponto de visto

ambiental e econdémico.

M ETODOLOGIA

Reviséo Sistematica

Foi realizado um protocolo para a busca de artigos cientificos envolvendo a utilizacdo da
Avaliacdo do Ciclo de Vida (ACV) da sintese de Metal-Organic Frameworks (MOFs). A
busca foi realizada na plataforma Web of Science. O Tabela 01 apresenta os termos

pesquisados.

Tabela 01: Termos pesquisados no Web of Science.

BUSCA TERMOS
#1 TS=("METAL-ORGANIC FRAMEWORK*" OR "MOF")
#2 TS=("LIFECYCLE" OR "LCA" OR"LCC")

Ap0s essa etapa foi feito o uso do operador “AND” para construir a expressao utilizada em

nossa revisdo. Depois disso foi feita uma selegdo de conteldo com a leitura desses artigos
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para verificar se realmente os artigos tratavam do termo proposto ou se eram apenas

abordagens exploratorias. O periodo dessa revisdo sistematica foi até 10/06/2022.

Metodologia da Avaliagdo do Ciclo de Vida (ACV)

Este estudo de Avaliagdo do Ciclo de Vida (ACV) comparativo de dois Mg-MOF-74
selecionados, um sintetizado pelo grupo LACQUA (Laboratdrio de Catélise e Quimica
Ambiental) do Instituto de Quimica da Universidade Federal do Rio de Janeiro (1Q-UFRJ)
ALBUQUERQUE, 2015) e outro bastante referenciado em outros trabalhos da literatura
(GLOVER,2011).

O trabalho foi fundamentado através das normas ISO 14040 e a 14044 (ABNT NBR I1SO
14040, 2001; ABNT NBR ISO 14044, 2001), para a Avaliacido do Ciclo de Vida (ACV)
para os dois processos sintéticos realizados em laboratorio. Para isso os balan¢os de massa
foram feitos com os valores estequiométricos e os processos de producdo dos reagentes,
solventes e producéo de energia para o sistema energético brasileiro foram retirados da base
de dados ecoinvent v.3.6. A unidade funcional escolhida foi de 1,0 kg de Mg-MOF-74
produzido, em ambas as rotas. Os dados de consumo de energia de cada processo foi feito
através da poténcia de cada equipamento utilizado.

O fluxograma dos dois processos se encontram nas Figuras 01 e 02, respectivamente. O
estudo da ACV foi realizado utilizando a metodologia Recipe para avaliagdo dos potenciais

impactos ambientais para a pegada de carbono.
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Figura 01: Fluxograma do processo realizado por Dantielle Albuguerque.
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Figura 02: Fluxograma do processo realizado por Glover.

Para o mapeamento dos processos, 0 balanco de massa, a obtencdo do Inventario de Ciclo
de Vida (ICV) e da Avaliacdo de Impactos de Ciclo de Vida (AICV), foi utilizado o
software Umberto LCA+ (Hamburgo, Alemanha). Esses estudos foram conduzidos no
SAGE - Nucleo Rogério Valle de Producdo Sustentavel, pertencente 8 COPPE/UFRJ.

RESULTADOS E D ISCUSSAO

Reviséo Sistematica da Literatura

Os resultados quantitativos para cada conjunto de palavras-chave separadamente foram de
81.057 artigos para a Busca #1 e 155.935 para a Busca #2. Como o resultado final ap6s o
uso do operador “AND” para construir a expressao utilizada em nossa revisao, obtemos 119
artigos. Depois da etapa de selecdo restaram apenas 3 artigos (GRANDE, 2017;
PICCINNO, 2016; NUSS, 2014). Evidenciando a escassez de trabalhos cientificos com
esse tema.

Um resultado interessante obtido pela Revisao Sistematica da literatura, mostrado na Figura
03, foi que em nameros relativos ha um crescente aumento do numero de trabalhos que
estdo associados a combinacdo dos temas Avaliacdo do Ciclo de Vida (ACV) e Metal-
Organic Frameworks (MOFs), a partir do ano de 2017, com uma ligeira queda em 2019,
provavelmente relacionada ao primeiro ano de pandemia global do coronavirus (COVID-

19). Isso demonstra a importancia recente desse tema e vislumbra novos estudos, como o
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Figura 03: Ano da publicacéo relacionada as combinag6es dos temas pesquisados.

Analise do Inventéario de Ciclo de Vida (ICV) para o Mg-MOF-74

As Figuras 04 e 05 mostram os projetos elaborados no software Umberto LCA+ para 0s

materiais sintetizados, por Albuquerque e Glover, respectivamente. Atraves deles é

possivel calcular o Inventario de Ciclo de Vida (ICV) para a pegada de carbono.

W pg

Figura 04: Projeto feito no software Umberto LCA+ para 0 Mg-MOF-74 sintetizado

por Dantielle Albuguerque.

Realizagao

GSC D ==. INSTITUTO FEDERAL

HEEE sul de Minas Gerais
Campus Muzambinho

Evinios Esy

@
BE INSTITUTO FEDERAL
==l Sul de Minas Gerais

Apoio

>

FAPEMIG CAPES



¢ 3\ 19° Congresso Nacional de AE?J?\EEI 7“'2 :_nnr-\ ) :
< \_/ MEIO AMB'ENTE " @3\ meioambientepocos.c

consciéncia, conservacao .
H o
20,21 e 22 de Sete bro e educagéo ISSN on-llnep'2;17—9686v.11

Figura 05: Projeto feito no software Umberto LCA+ para o Mg-MOF-74 sintetizado por
Grant Glover.

As Figuras 06 e 07 mostram o grafico da pegada de carbono para os materiais sintetizados,
por Albuquergue e Glover, respectivamente.

IPCC 2007 - Mudangas Climaticas, GWP 100a
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Figura 06: Gréafico da pegada de carbono para 0 Mg-MOF-74 sintetizado por Dantielle
Albuquerque.
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Figura 07: Grafico da pegada de carbono para o Mg-MOF-74 sintetizado por Grant Glover.

No Tabela 02 se resume a pegada de carbono dos dois processos de sintese estudados neste

trabalho.
Tabela 02: Resultado da pegada de carbono para os Mg-MOF-74 sintetizados.
MOF IPCC 2007 MUDANCAS
CLIMATICAS, GWP 100A
DANTIELLE ALBUQUERQUE 40,46
GRANT GLOVER 39,04

Em relacdo a pegada de carbono, ndo houve muita diferenca entre uma rota em relacéo a
outra. Para o cenario de Albuquerque, a etapa de ativacdo gasta metade do tempo em
relacdo a mesma etapa no processo de Glover, enquanto em relacdo consumo de solvente,
a sintese de Glover gasta menos. Mesmo a rota proposta por Albuquerque levar
numericamente uma vantagem (conforme podemos observar na Tabela 02) a reducdo do

consumo energia desta sintese ndo foi significativo para reduzir a pegada de carbono de
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uma relacéo ao seu consumo de solvente. Observando as Figuras 06 e 07, podemos observar
que 0S processos que mais contribuem para 0 aumento da pegada de carbono nesse estudo
sdo: a producdo de reagentes (&cido nitrico e magnésio, principalmente), consumo de
eletricidade e consumo de solvente (principalmente o metanol) em ambos os cenarios. E
importante salientar que esse estudo é exploratorio, que outras categorias de impacto devem

ser consideradas nos préximos trabalhos.

CONSIDERACC)ES I:INAIS

Em relacdo a pegada de carbono. a reducdo do consumo de energia elétrica para o cenario
de Albuquerque, foi compensada pelo seu maior consumo de solvente e no cenario de
Glover foi justamente o contrario, de uma maneira geral isso foi um fator determinante que
faz com que a diferenca entre a pegada de carbono entre as duas rotas ndo seja grande,
apesar que numericamente a sintese de Albuquergue teve um impacto menor nesse fator de
impacto. A Avaliacdo do Ciclo de Vida (ACV) se mostrou uma ferramenta robusta para o

calculo da pegada de carbono dos Mg-MOF-74.
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