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1. EMENTA

Conceitos Basicos; Propriedades Termodinamicas de Componentes Puros;
Propriedades Termodinamicas de Substancias Puras Reais; Propriedades
Termodinadmicas de Misturas; Equilibrio Quimico.

2. OBJETIVO

Visa ensinar os alunos os principios e conceitos de termodinamica quimica com
vista a oferecer uma base e um formalismo para os fenbmenos e processos na
area de Engenharia Quimica.

3. CONTEUDO PROGRAMATICO

1. Conceitos Basicos

1.1. Introducdo (Termodinamica Classica/Estatistica/Molecular do Equilibrio;
Importancia Industrial, e.g. Processos de Separagdo; Termodinamica
Molecular uma Ferramenta de Representacdo das Propriedades de
Interesse, e.g. Equilibrio de Fases e Quimico)

1.2. Grandezas Fundamentais (Sensoriais) e Definidas (Derivadas)

1.3. Experiéncia de Joule (Trabalho/Calor/Energia Interna/12 lei)

1.4. Sistema (Aberto/Fechado; Homogéneo/Heterogéneo; Substancia
Pura/Multicomponente; Processo)

1.5. Variaveis Intensivas e Extensivas

1.6. Estado Termodinamico e Func¢des de Estado

1.7. Entalpia

1.8. Processo de Fluxo Permanente (AH=Q-W)

1.9. Equilibrio/Regra das Fases (ilustracdes)

1.10. Processos Reversiveis versus Irreversiveis

1.11. Capacidade Calorifica (Cp/Cy/) / Efeitos Térmicos



1.12. Entropia (22 Lei/Maquina Térmica/Eficiéncia/Escala Termodinamica de
Temperatura/Enunciado  Matematico da 22 Lei/Termodinamica
Estatistica/32 Lei)

1.13. Relacbes Matematicas entre as Propriedades Termodinamicas
(Equacbes Fundamentais/Relagbes de Identidade e de Maxwell)

1.14. Introducado a Analise Termodinamica de Processos

1.15. Potencial Quimico (Gibbs, 1875)

1.16. Propriedade Parcial Molar/Teorema de Euler/Equacao de Gibbs-Duhem

1.17. Fugacidade (Lewis, 1901) - Coef. de Fugacidade / Atividade - Coef. de
Atividade

1.18. Aplicagdo da Lei de Raoult para o Equilibrio Liquido-Vapor

1.19. Métodos Experimentais para Determinar o Equilibrio de Fases

2. Propriedades Termodinamicas de Componentes Puros
2.1. Comportamento PvT das Substancias Puras (Diagramas PT e Pv)
2.2. Propriedades Criticas (Bancos Eletrénicos de Propriedades
Termodinamicas)

2.3. Propriedades Termodinamicas para Gases Ideais (ASY!, AHI! e C\/9!
/ICp9Y)

2.4. Equacao de Estado do Virial (Fator de Compressibilidade/Potenciais
Intermoleculares)

2.5 Equacdes de Estado Cubicas, i.e., van der Waals, Soave-Redlich-
Kwong, Peng-Robinson (Pratica Computacional)

2.6 Fator Acéntrico, Correlacdes Generalizadas (Principio dos Estados
Correspondentes)

2.7. Propriedades Residuais (Calculo de Propriedades Termodinamicas a
Partir de Equacbes de Estado; G funcdo geradora); Diagramas
Termodinamicos (TS, PH e HS)

2.8. Métodos de Estimacdo de Densidades de Liquidos Saturados e
Comprimidos (Teorico-Computacional)

2.9. Correlacdo de Dados de Pressao de Vapor (Antoine/DIPPR - Teorico-
Computacional)

2.10.Métodos de Estimacdo do Calor de Vaporizacdo (Reid et al., 1987 -
Tedrico-Computacional)

2.11 Propriedades Termodinamicas de Substancias Puras Reais

3. Propriedades Termodinamicas de Misturas
3.1. Mistura de Gases ldeais/Solugéo Ideal/Célculo Flash L-V (mistura ideal)
3.2. Propriedades de Excesso e Residuais

3.3. Coeficientes de Atividade (y;)/Estado Padrao (normalizacdo)/GE

3.4. Correlacdo/Célculo de Dados de Equilibrio Liquido-Vapor pelo
Tratamento y

3.5. Aplicacdo da Equacédo de Gibbs-Duhem - Teste de Consisténcia
Termodinamica (Teoérico-Computacional)

3.6. Teoria das Solugbes (Modelos para y;: van Laar, Scatchard-Hildebrand,

Lattice, Flory-Huggins, Wilson-Composicdo Local, Teoria dos Dois
Liquidos e Teoria Quimica)

3.7. Modelo UNIQUAC/UNIFAC (Contribuicao de Grupos,
Aplicagbes/Limitacdes)

3.8. Correlacédo/Predicdo de Dados de Equilibrio Liquido-Vapor com
UNIQUAC/UNIFAC (Método da P Total/Ponto de Bolha/Flash; Tedrico-
Computacional)



3.9. Aplicacdo de Equacdes de Estado (EDE) para Misturas (Pratica
Computacional)

3.10. Calculo de Dados de Equilibrio Liquido-Vapor pelo Tratamento ¢, i.e.
com EDE (Ponto de Bolha/Flash; Tedrico-Computacional)

3.11. Solubilidade de Sélidos/Liquidos/Gases em Liquidos

4. Equilibrio Quimico

4.1. Coordenada de Reacéo

4.2. Critério de Equilibrio nas Reacfes Quimicas

4.3. Energia Livre de Gibbs Padrdo de Reacgédo e a Constante de Equilibrio

4.4. Relacdes para a Constante de Equilibrio com a Composicéo

4.5. Célculo da Converséo no Equilibrio

4.6. Efeito da Temperatura, Pressdo e Composicdo sobre a Constante de
Equilibrio de Sistemas com Reacao

4. PROCEDIMENTOS DE ENSINO

Aulas expositivas, trabalhos de pesquisa e praticas computacionais. Os conceitos
da termodindmica sao abstratos e tem sido observado que os calculos ilustram a
ferramenta de termodinamica molecular do equilibrio, que ndo é a microscopica,
ou estatistica, nem a macroscépica ou classica. E também oferecido ao aluno a
oportunidade de escrever um trabalho na forma de um artigo cientifico usando os
dados experimentais da literatura e métodos de célculo ministrados na disciplina,
i.e. uma modelagem termodinamica. Este trabalho € apresentado de forma oral,
simulando um evento cientifico com debate.

5. FORMAS E CRITERIOS DE AVALIACAO

Atividade Peso na Avaliacao (%)
12 Prova - Capitulos 1 e 2 (metade do 25
semestre)
22 Prova - Capitulos 3 e 4 (final do semestre) 25
“Paper Work” com Apresentacao Escrita e Oral 25
Trabalhos ou Praticas Computacionais 25

6. BIBLIOGRAFIA

AZEVEDO, E.G. Termodinamica aplicada. Escolar Editora, Lisboa. 1995.
CALEN, H.B. Thermodynamics. John Wiley, 1960.

CHIAVONE-FILHO, O. Praticas computacionais de termodinamica do equilibrio. |
Workshop sobre metodologias de ensino. Anais — Digitalizado, UFFRJ, 1996.

KYLE, B.G. Chemical and process thermodynamics. Prentice-Hall, Inc. 1992.

MODELL, M.; REID, R.C. Thermodynamics and Its applications. Prentice-Hall, Inc.
1983.



PITZER, K.S. Thermodynamics. 3. ed., New York: McGraw-Hill. 1995.

PRAUSNITZ, J.M.; ECKERT, Orye; O'CONNELL. Computer calculations for
multicomponent vapor-liquid equilibria. Prentice-Hall, Inc. 1980.

PRAUSNITZ, J.M.; LICHTENTHALER, R.N.; AZEVEDO, E.G. Molecular
thermodynamics of fluid-phase equilibria. 1999 (3. ed.), 1986 (2. ed.), 1969 (1.
ed.), Prentice-Hall, Inc.

REID, R.C.; PRAUSNITZ, J.M.; POLING, B.E. Properties of gases and liquids.
1987 (4. ed.), 1977 (3. ed.), McGraw-Hill.

ROWLINSON, J.S.; SWINTON, F.L. Liquid and liquid mixtures. Butterworth,
1982.

SANDLER, S.I. Chemical, biochemical and engineering thermodynamics. 4. ed.,
John Wiley & Sons, 2006.

SMITH, J.M.; VAN NESS, H.C.; ABBOTT, M.M. Introduction to chemical
engineering thermodynamics. 5. ed., New York: McGraw-Hill, 1996.

WALAS, S.M. Phase equilibria in chemical engineering. Butterworth-Heinemann,
1985.



