Termoquimica

A termoquimica é o estudo do calor produzido ou
consumido nas reagées quimicas. E um ramo da
termodinamica, pois o0 vazo da reacao e seu
conteudo constituem um sistema e as reacoes
quimicas provocam troca de energia entre o sistema
e suas vizinhancas

q, = AU AH > 0 => processo endotérmico
q, = AH AH < 0 => processo exotérmico



Variacoes de entalpia padrao

O estado padrao de uma substancia numa certa
temperatura é o da substancia na sua forma pura sob
pressao de 1 bar.

Ex. o estado padrao do etanol, a 298 K, é o etanol
liquido puro, a 298 K, sob pressao de 1 bar;

Ex. O estado padrao do ferro a 500 K, é o ferro solido
a 500 K e sob pressao de 1 bar



A variacao de entalpia padrao numa reacao, ou num
processo fisico, € a diferenca entre as entalpias dos
produtos nos respectivos estados padroes e a
entalpia dos reagentes, também nos respectivos
estados padroes, todos numa certa temperatura

Entalpia de vaporizacao : variacao de entalpia por
mol quando um liquido puro, a 1 bar, se vaporiza em
um gas, também a 1 bar.

H,0, =>H,0, A, H°(373K) =+ 40,66 kJ.mol-



Entalpias padroes de fusao e
de vaporizacao na
temperatura de transicao

TABELA 2.3* Entalpias padroes de fusdo e de
vaporiza¢do na temperatura de transicdo, A,_H®/
(kJ mol™})

T/K Fusao T,/K Vaporizacao

83,81 1,188 87,29 6,506
278,61 10,59 3532 30,8
271315 6,008 2l 15 40 656

44,016 a
298 K
3.9 4,22 0,084




O valor de AH° sera sempre o mesmo, qualquer que
tenha sido o processo de transformacao, desde que
nao se alterem os estados inicial e final.

H,0,, => H,0,, A,.H°
Hzo(s) rE HZO(l) A HC
H,0,=>H,0, A,H

Global : H,O, =>H,0, A H°+A H°



Entalpia, H

A H°

A, H° =

sub

AfusH0 + AvapHo

sub



AHe (A=>B) = - AH° (B=>A)

Entalpia, H
AH° (A =>B)
AH° (B =>A)

A entalpia de vaporizacao da agua é +44 kJd.mol', a 298 K, a entalpia de
condensacao do vapor de agua, nesta temperatura, é — 44 kJ.mol-'



Entalpias de Transicao

TABELA 2.4 Entalpias de mansicio

Transicio

Transicao

Fusao
Vaporizacdo
Sublimacao
Misturacdo de fluidos
Solugdo
Hidratacio
Alomizagao
[onizacao

Ganho dc clétron
{cacao
Combustido
Formacao
Ativacao

*Recomendacoes dig ILUPAC

Processo

Fase a — fase B

Puro — muistura

Soluto — solugio

X*(g) — X-(aqg)

Espécies (s, 1, g) — dtomos (g)
X(g)—=X"(g) + e (2)

X(g) te (g— X (o)

Reagentes — produtos

Composto (s, 1, g) + O,(g) — CO,(g). HO(, g)
[lementos — composto
Reagentes — complexo ativado

[sé-se comumente o {ndice da transigao associado ac Aff. como em AH,_.

Simbolo*
A

A, I
A, H
A, H
A1
A .H
A2l
f'}it. ,|H
A H

‘ii.' 1H




Entalpias de
transformacoes quimicas

Equacao termoquimica : combinacao de uma
equacao quimica com a correspondente variacao de
entalpia padrao

CH, 1420, .==€0; F:.2H0 A H°= - 890 kJ.mol"!

4(g) 2(g) 2(g) )

Reagentes isolados, puros, nos respectivos estados
padroes => produtos isolados, puros, nos
respectivos estados padroes



2o B e 30D

0 H = [3H(O)r HI(D)|- |28 (4)+ H(B)

Onde H_°(J) é a entalpia padrao molar da
espeécie J na temperatura de interesse

Sy ¢ SER- i SR S a5 ¢

r m
produtos reagentes



Entalpia padrao de combustao : é a entalpia padrao
da reacao de oxidacao completa de um composto
organico formando CO, gasoso e H,O liquida, se o

composto contiver exclusivamente C,He O, e
também N, gasoso, se o N estiver presente.

+ 6H,0

CHG0 va60y AL 6C0, %

A H°=-2808...kJ.mol"

(g)



Entalpias padroes de
formacao e de combustao de
compostos organicos, a 298 K

TABELA 2.5* Entalpias padrdes de formacao e de
combustao de compostos organicos, a 298 K

AH/(k) mol™ ) A _H?/(KJ] mol ™)

Benzeno, C.H.(1) +49 .0 — 3268

Etano, C,H.(g) —84,7 — 1560
Glicose, C.H,,O(s) —1274 — 2808
Metano, CH,(g) —74.,8 —&890
Metanol, CH,OH({1) - =238,/ =726




Propriedades termoquimicas de alpiins combustiveis

Combustivel Equacio de combustio A H®/ Entalpia Densidade

(kJ mol™') especifica/ de entalpia/
(kJg™) (kJ L)

: o e T A :
Hidrogénio Hiig)t = Oigl——0 H;O{_]j 142

|
=
rol

13
Metano CH,y(g) + 2 O,(g) —— CO,(g) + 2 H,0(1) 40

25

(ctano CoH (1) + fj 0O,(g) —— 8 CO,(g) + 9 IL.O(I)

3.8 X 10¢

Metanol CH,OH(1) + = O.(g) —> CO.(g) + 2 H,O(I)

L

1.8 X 107




Lei de Hess

A entalpia padrao de uma reacao e igual a soma
das entalpias padroes das reacoes parciais em que
a reacgao possa ser dividida

As reacoes parciais nao sao necessariamente
realizaveis na pratica. Para o calculo, elas podem ser
reacoes hipotéticas; a unica exigéncia que se faz é a

de as equacoes quimicas estarem equilibradas

A base termodinamica da Lei de Hess é a
independéncia de A H° em relagao ao processo.



Entalpias Padroes de Formacao

A entalpia padrao de formacao de uma substancia é a
entalpia padrao da reacao de formacao do composto a
partir dos respectivos elementos, cada qual no seu
estado de referéncia

O estado de referéncia de um elemento é o seu
estado mais estavel, numa certa temperatura,
sob pressao de 1 bar

6C(solido, grafita)t 3H,(g)=> C.H (/)
AfHO = +49.0... kJ.mol ' ...a...298K



As entalpias padroes de formacao dos elementos
nos respectivos estados de referéncia sao nulas em
todas as temperaturas. Por que???



Entalpias de reacao em termos
de entalpias de formacao

Ao HE S ZVAfHO— ZVAfHO

produtos reagenites



Dependéncia das Entalpias de
Reacao com a Temperatura

1y

H(T,)= H(T)+ [ C,dT

1

Admitimos que nao ha transicao de fase no
intervalo de temperatura considerado



Lei de Kirchhoff

by

5 H(Tp)= 8 H(T)+ [b,CrdT
Ti

A Criz z D a z vE:

decaiafl
produtos reagenites



Produtos

Reagentes



	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13
	Slide 14
	Slide 15
	Slide 16
	Slide 17
	Slide 18
	Slide 19
	Slide 20

