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Resultados da aprendizagem e competéncias

No fim da unidade curricular o aluno deve ser capaz de: _ ) ) )
Reconhecer e compreender o formalismo para a descri¢do termodinamica de sistemas multicomponente.

Conhecer e compreender diferentes tipos de diagramas de fase.
Analisar grafica e numericamente a estabilidade de sistemas. )
Efetuar estudos de equilibrio quimico em sistemas reativos simples e com reacdes multiplas.
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métodos de estimagao de propriedades termodinamicas.

Pré-requisitos
Antes da unidade curricular o aluno deve ser capaz de:

1. Aplicar conceitos matematicos, em particular, de célculo diferencial e integral.
2. Utilizacéo de ferramentas informaticas como MATLAB ou MS Excel.

Conteudo da unidade curricular

Adquirir e aplicar os conceitos de propriedades molares parciais, de potencial quimico, fugacidade, coeficiente de fugacidade e coeficiente de atividade.
Efetuar calculos de equilibrios de fases: equilibrio liquido-vapor, liquido-liquido, liquido-liquido-vapor, sélido-liquido e sélido-vapor.

Utilizar e conhecer metodos experimentais para a determinagéo de propriedades termodinamicas de misturas bem como do equilibrio de fases.
Aplicar informacgédo experimental para a descricdo termodinamica de uma mistura em condi¢des ndo disponiveis experimentalmente. Usar bases de dados e

Teoria da Termodinamica de SolugGes. Aplicagdes da Teoria Termodinamica de Solug6es. Equilibrio Liquido-Vapor a Pressdes Moderadas. Equagdes de Estado no

Célculo de Propriedades Termodinamicas e ELV. Tépicos no Estudo de Equilibrio de Fases. Equilibrio Quimico.

Contetdo da unidade curricular (versédo detalhada)

1. Teoria da Termodinamica de Solucdes
- Equacdes fundamentais da termodinamica de solugdes.
- Potencial quimico e sua relagdo com estados de equilibrio. Defini¢céo de propriedade parcial.
- A variacdo do potencial quimico com a presséo e a temperatura. Equacéo de Gibbs-Duhem.
- Mistura gasosa ideal e teorema de Gibbs. Fugacidade e coeficiente de fugacidade de uma espécie pura.
- Célculo do coeficiente de fugacidade de uma substancia pura e da fugacidade de um liquido saturado.
- Coeficiente de fugacidade de uma espécie em solugdo. A fugacidade como critério de equilibrio.
- Correlacdes generalizadas para o coeficiente de fugacidade: Lee-Kesler e Pitzer.
- O modelo de solugéo ideal. Regra de Lewis-Randall. Propriedades em excesso.
- O coeficiente de atividade de uma espécie em solucéo e influéncia da presséo e da temperatura.
2. Aplicacdes da Teoria Termodinamica de Solugbes
- A regra das fases de Gibbs e o teorema de Duhem. Equacg6es do ELV. Lei de Raoult.
- Regra de Lewis-Randall e lei de Henry. Desvios positivos e negativos a idealidade.
- Coeficientes de atividade a diluic&o infinita e constante de Henry.
- Modelos de energia de Gibbs em excesso. Expanséo de Redlich-Kister e inversa de Redlich-Kister.
- Equacdes de Margules e van Laar. A teoria das solucdes regulares de Scatchard-Hildebrand.
- Modelos de composigéo local: Wilson, NRTL e UNIQUAC. Método de contribui¢do de grupo UNIFAC.
- Obtencgéo de parametros dos modelos através do ajuste da energia de Gibbs em excesso.
- Coeficientes de atividade a diluicdo infinita e comportamento azeotrépico. Propriedades de mistura.
3. Equilibrio Liquido-Vapor a Pressdes Moderadas
- O comportamento qualitativo do ELV.
- Diagramas de ELV de um sistema binario: P-composicéo, T-composi¢do e composi¢cdo-composicao.
- Desvios positivos e negativos a lei de Raoult. Sistemas azeotrépicos positivos e negativos.
- Célculos ELV: pressdes de saturacao, coeficientes de fugacidade e coeficientes de atividade.
- Diferentes célculos ELV.
- Ponto de orvalho (presséo ou temperatura), ponto de bolha (presséo ou temperatura) e célculos flash.
4. Equagdes de Estado no Célculo de Propriedades Termodinamicas e ELV
- Equacdes fundamentais para o calculo de propriedades residuais através de equacdes de estado.
- A equacdo virial e a equagdo de Redlich-Kwong.
- EoS cubicas no célculo de ELV: pressédo de saturacdo de uma substancia pura.

- Equacdes de estado de Soave-Redlich-Kwong e Peng-Robinson no célculo dos coeficientes de fugacidade.

- ELV por correlag@es da constante de equilibrio. Diagramas de DePriester para hidrocarbonetos leves.
5. Topicos no Estudo de Equilibrio de Fases

- Equilibrio e estabilidade. Minimizagdo da energia livre de Gibbs total do sistema.

- Interpretacéo gréafica do critério de estabilidade. Diferentes critérios de estabilidade.

- ELL. Diferentes diagramas de equilibrio de sistemas binarios: temperaturas criticas de mistura.

- ELL em diagramas triangulares. Regra da alavanca e coeficiente de distribuicao. Critérios de ELL.

- ELLV: diferentes tipos de representacéo grafica e sua interpretacéo.

- Equacdes termodinamicas da representacdo do ELLV. Sistemas binarios totalmente imisciveis.

- ESL: equacao de equilibrio em termos de propriedades termodinamicas do solido.

- Teoria das solucdes regulares e UNIFAC. ESV.
6. Equilibrio Quimico

- A coordenada de reacéo.

- Critério de equilibrio em rea¢des quimicas: minimizacéo da energia de Gibbs e do potencial quimico.

- Constante de equilibrio e variacdo da energia de Gibbs padrdo de reagéo.

- Efeito da temperatura na constante de equilibrio.

- Variacdo da energia de Gibbs padréo de reacéo em fungdo da temperatura.

- Relacao entre as constantes de equilibrio e a composicao. Reagdes em fase gasosa e liquida.

- Diferentes estados de agregacéo e sua relagdo com os estados padrao.

- Regra das fases e teorema de Duhem em sistemas reativos. Estudo de rea¢des muiltiplas.
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Métodos de ensino e de aprendizagem
Exposi¢éo tedrica dos conceitos e ferramentas fundamentais para a compreenséo, aplica¢do, andlise e célculo na area da termodinamica. Apresentacédo de

exemplos praticos e resolucéo de exercicios. Resolugéo de exercicios de aplicagdo acompanhada com a analise critica dos resultados. Apreciagao de exercicios
propostos para trabalho de casa. Desenvolvimento de projetos de aplicagéo.

Alternativas de avaliagdo

1. Alternativa 1 - (Ordinario, Trabalhador) (Final)
- Projetos - 20% (Desenvolvimento de exercicios de aplicacdo e sua andlise critica,)
- Prova Intercalar Escrita - 40% (Teste contemplando a matéria entretanto lecionada. Nota minima: 6.)
- Exame Final Escrito - 40% (Teste contemplando a segunda parte da matéria lecionada.)
2. Alternativa 2 - (Ordinario, Trabalhador) (Final, Recurso, Especial)
- Exame Final Escrito - 100% (Teste contemplando toda a matéria lecionada.)
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