UNIVERSIDADE FEDERAL DA PARAIBA
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Componente Curricular: TERMODINAMICA QUIMICA |

Carga Horaria: 60 horas.

Numero de Créditos: 04

Pré-Requisitos: QUIMICA - ESTRUTURA, CALCULO Il E FiSICA 1.
Publico-alvo: Bacharelado em Quimica e Licenciatura em Quimica

OBJETIVOS: Formular um modelo ideal do comportamento dos gases para estudar suas propriedades. Apresentar
modelos empiricos para gases reais. Comparar e contrastar o comportamento de gases reais com o comportamento de
um gas ideal. Introduzir conceitos de interagdo molecular. Apresentar um modelo cinético para o comportamento de
gases ideais baseado em velocidades moleculares. Introduzir e discutir as leis da termodinamica, suas conceituagbes e
os seus formalismos matematicos. Definir as fungdes de estado termodinamicas e suas inter-relagdes. Introduzir
conceitos termoquimicos e aplica-los na previsao de calor de reagéo, estabilidade termoquimica e energias médias de
ligagdo. Correlacionar as propriedades termodindmicas com a estrutura molecular de substancias sélidas, liquidas e
gasosas. Apresentar uma visdo molecular da entropia. Caracterizar o estado de equilibrio termodinédmico e deduzir a
equacao fundamental da termodindmica. Aplicar conceitos de equilibrio para rea¢des quimicas. Verificar como o estado
de equilibrio termodinamico é perturbado. Usar as perturbagdes no equilibrio quimico para maximizar o rendimento de
uma reacgao. Iniciar o uso de ferramentas computacionais para resolugao de problemas numéricos e algébricos.

HABILIDADES E COMPETENCIAS Compreender o modelo de gases ideais e aplica-lo em problemas de quimica.
Diferenciar o comportamento de um gas ideal e um géas real. Destacar o papel das interagbes moleculares nas
propriedades dos gases reais. Calcular a distribuicdo das velocidades moleculares para um gas usando a distribuicdo de
Maxwell-Botzmann. Identificar e calcular as varias formas de trabalho. Formular as leis da termodinamica, avaliando as
transformacdes termodindmicas baseadas nessas leis. Entender a visdo molecular da entropia. Calcular o entalpia,
energia livre e entropia de reacdo a partir de dados termoquimicos. Relacionar as propriedades termodinamicas dos
compostos com sua estrutura molecular. Verificar o efeito da temperatura nas propriedades termoquimicas das
substancias. Derivar as equagdes de Gibbs a partir de transformadas de Legendre. Entender a visdo microscépica da
entropia. Compreender espontaneidade e reversibilidade de uma transformagéo. |dentificar o estado de equilibrio
termodinamico e derivar as suas expressdes. Entender como o estado de equilibrio pode ser perturbado. Calcular
concentragdes, atividades e pressdes parciais de substancias no estado de equilibrio. Predizer o sentido de uma reacao
quimica ap6s o estado de equilibrio ser perturbado. Aplicar a equagdo de van’'t Hoff. Usar programas computacionais na
resolugao de problemas numéricos e algébricos.

EMENTA/PROGRAMA

INTRODUGAO

Variaveis de estado : Volume, temperatura, pressdo. Conceitos, notagdes e unidades.

GASES

1. Gases ideais: Lei de Boyle, lei de Gay-Lussac, e principio de Avogadro. Equacao de estado, superficie P-V-T para
um gas ideal, mistura de gases, lei de Dalton, lei de Amagat, lei de Graham, determinagdo de massas moleculares.

2. Gas real: equagéo de van der Waals, isotermas de um gas de van der Waals, constantes criticas, outras equagdes
de estado. Principios dos estados correspondentes. Conceitos de interagdo molecular.

3. Teoria Cinética Molecular dos Gases: hipéteses fundamentais, calculo da pressdo de um gas, energia cinética e
temperatura, distribuicao de velocidades e energias moleculares, parametros de coliséo.

TERMODINAMICA QUIMICA

1. Objetivos, métodos e limitagbes, conceitos basicos: propriedades, calor e trabalho, energia interna, processos
reversiveis e irreversiveis, fungdo de estado, diferencial exata e inexata, equilibrio térmico e lei zero da termodinamica.
2. Primeira lei da termodindmica: bases empiricas, natureza da fungdo energia interna, aplicagdes a gases ideais,
processos a volume e a presséo constantes, isotérmicos e adiabaticos, fungéo entalpia, capacidade térmica a volume e
a pressao constantes. Calor e trabalho a nivel molecular.

3. Termoquimica: medidas calorimétricas, calor de reagéo, estado padréo, calor de reacdo a volume e a pressao
constantes, lei de Hess, dependéncia do calor de reacdo com a temperatura, calor de combustdo, calor de
neutralizagao, calor de solucao e diluigdo, entalpia e energia de ligagéo. Ciclos de Haber-Born.
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4. Segunda lei da termodindmica: necessidades, natureza e origem, a fungéo entropia, desigualdade de Clausius,
variagdo de entropia em sistemas isolados, entropia como critério de equilibrio em sistemas isolados, calculo da
variagdo de entropia para gases ideais € mudancas de fase. Interpretacdo molecular da entropia, distribuicdo de
Boltzmann.

5. Terceira lei da termodinamica: entropias absolutas, variagcao de entropia nas reag¢des quimicas.

ESPONTANEIDADE E EQUILIBRIO

1. Condi¢des gerais de equilibrio e espontaneidade, energia livre de Gibbs e de Helmholtz, suas propriedades e seus
significados, dependéncia da energia livre com a pressao e a temperatura. Relagdes de Maxwell.

2. Energia livre dos gases ideais, desvio do comportamento ideal, conceito de fugacidade e atividade.

3. Resumo das equacgdes termodinamicas para sistemas fechados de composigéo constante.

4. Definigdo de potencial quimico e suas propriedades, aplicagdo para gases ideais puros e em misturas. A equagéo
fundamental da termodinamica.

EQUILIBRIO QUIiMICO

1. Expresséo geral de equilibrio quimico, a constante de equilibrio e sua determinacao experimental.

2. Equilibrio homogéneo, reagdes de gases ideais e gases reais, dependéncia da constante de equilibrio com a
pressao e temperatura, equacao de van't Hoff.

METODOLOGIA
Aulas expositivas e de exercicios. Uso de programas especificos para resolucdo de problemas. Apresentagéo de
seminarios.

AVALIAGAO
Realizagdo de exercicios e seminarios, provas escritas e participagao nas aulas.

BIBLIOGRAFIA

1. ATKINS, P. W., “Fisico-Quimica”, 72 Ed., Vol. |, Ed. LTC: R. de Janeiro, 2003.

2. LEVINE, I. N., “Physical Chemistry”, 5% Ed., McGraw-Hill, N.Y., 2001.

3. BARROW, G. M., “Physical Chemistry’, 6° Ed., McGraw-Hill, N.Y., 1996.

4. MCQUARRIE, D.A., SIMON, J.D., “Physical Chemistry: A Molecular Approach”, University Science Books, N.Y., 1997.
5. CASTELLAN, G., “Fundamentos de Fisico-Quimica”, Livros Téc. e Cient. Ed. 1989.

6. ALBERTY, R. A., SILBEY, R. J., “Physical Chemistry’, 2°Ed., J. Willey, N.Y., 1996.

7. A.P. CHAGAS, “Termodinamica Quimica”, Ed. Unicamp, Campinas, 1999.

8. CROPPER, W.H., "Mathematica Computer Programs for Physical Chemistry", Springer, 1998.

9. ANDRADE L. N., “Introdugdo a Computagdo Algébrica com o MAPLE", 1% Ed., Sociedade Brasileira de
Matematica, 2004.




