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Resumo  

 

Atualmente o desconhecimento sobre os passos iniciais da cristalização a partir 

de uma solução constitui uma das maiores limitações ao desenvolvimento de métodos 

industriais para a produção de certos produtos orgânicos com interesse para a indústria 

farmacêutica. O avanço no conhecimento sobre as fases iniciais da cristalização, em 

particular os fenómenos que determinam a formação de agregados moleculares em 

solução, requer um conjunto de metodologias experimentais e teóricas que ajudam a 

perceber várias questões quanto à seletividade da produção de certos compostos. 

Neste projeto, foram estudados os processos de agregação em soluções de 

compostos do tipo 4-HOC6H4COR, (R = H, Me, Et, Pr e But) em acetato de etilo, de modo 

a analisar como a natureza do solvente e as variações sistemáticas da estrutura 

molecular podem afetar o tipo de agregados formados em solução. 

Os estudos envolvem medidas de densidade, e de tensão superficial de soluções 

previamente preparadas de composição variável, a 298,15 K, de modo a identificar a 

tendência para formação de agregados em solução e eventuais alterações na esfera de 

solvatação. 

 

 

Palavras chave: Agregação, densidades, tensão superficial, interações moleculares, 

volumes molares aparentes. 
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Abstract 
 

Currently, the lack of knowledge about the initial stages of crystallization from a 

solution is considered one of the greatest threats to the development of industrial 

methods for the production of certain organic products with interest to the 

pharmaceutical industry. The advance in knowledge about the initial phases of 

crystallization, in particular the phenomena that determine the formation of molecular 

aggregates in solution, requires a set of experimental and theoretical methods that help 

to understand several issues regarding the selectivity of the production of certain 

compouds. 

In this project, the aggregation processes in solutions of compounds of type 4-

HOC6H4COR, (R = H, Me, Et, Pr and But) in ethyl acetate were studied, in order to analyze 

how the nature of the solvent and the systematic variations of the molecular structure 

can affect the type of aggregates formed in solution. 

The studies involved density and surface tension measurements, of previously 

prepared solutions with variable composition , at 298,15 K, in order to identify the 

tendency for formation of aggregates and possible changes in the solvation sphere. 
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