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AULA O1

PARTE 1 — BALANCOS DE MATERIA EM SISTEMAS FiSICOS

Contetdo:
¢ Conceitos preliminares: base de calculo; quantidade de matéria; concentragdo, fragao e razao;

vazao vs. Fluxo

* Vizinhanga fronteira e volume de controle em balangos de massa e energia

e Processos batelada, continuo e semi-continuo

* Equagdes globais de conservagao. Estados Estacionario e Transiente

* Balangos de massa: global e por espécies quimicas em processos de mistura e separagao; scale-up

e Conceito de nos. Balangos materiais em sistemas com Reciclo, by-pass e pruga




PARTE 2 — CINETICA QUIMICA E CINETICA ENZIMATICA

Contetdo:

Fundamentos de estequiometria. Conceitos de conversao. Eficiéncia. Seletividade

Balangos de matéria em sistemas macroscopico com reagao quimica

Cinética Quimica: Fundamentos. Velocidade de reagao. Reagao de 1°. ¢ 2*. Ordem. Ordem Zero

Tempo de meia-vida

Efeitos fisicos e quimicos sobre a velocidade de reagao

Equagio de Arrhenius. Correlagao: k = f(T)

Sistemas multireacionais: Mecanismos de Reagdo

Cinética Enzimatica: Sistema Unirreacional Simples: Modelo de Michaelis-Menten

Ordem de reagdo em sistemas biocatalisados

Inibi¢ao enzimatica

Nogoes de catalise
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CONCEITOS PRELIMINARES: BASES DE CALCULO

BASE DE CALCULO: referéncia de escolha arbitraria para que sejam realizados calculos e determinacoes

necessarios a solugao de um problema (por exemplo, de engenharia)

No que se refere ao seu contetido, a base de calculo pode ser, por exemplo, um INTERVALO DE TEMPO (expresso
em horas, segundos, ctc.). Outra possibilidade, inclusive mais convencional ¢ de adotar-se certa QUANTIDADE
DE MATERIA (definida em kg, mols, ctc.) de uma espécie quimica

Exemplo 1:

Fixar uma base de calculo temporal de t = 1h, significa que as quantidades envolvidas no fenémeno em estudo

(consumos, coprodutos, emissdes, etc.) de matéria e energia serao estimados para um periodo de duragio de 1Th

Exemplo 2:

Ter uma base de calculo de quantidade de matéria correspondente a producao de 100 kg A, significa que as demais
q P! P ¢ g 3 q

quantidades envolvidas no fenémeno (mais uma vez, sob a forma de consumos, emissoes, produtos, etc.) serao

estimadas para que sejam obtidos 100 kg do produto A
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METODO DE SELECAO DE BASES DE CALCULO
A escolha de uma base de calculo adequada tende, com alguma frequéncia, a simplificar a solugao do problema.
Este processo compreende as seguintes ages:
i.  Defini¢ao de uma quantidade;
il.  Selegdo de um agente envolvido no processo (por exemplo: corrente de matéria , ou energia, que entra ou sat

de um sistema, um reagente, ou produto de certa transformagao, ou mesmo, um indice de desempenho que

se deseja determinar) ao qual a quantidade definida em (i) sera atribuida;

iti. Expressao da base de calculo segundo uma unidade conveniente (por exemplo: litros, mols, kg, seg,, etc.), de

forma que esta possa ser harménica com outros pardametros do sistema/processo em analise
Uma forma cartesiana, ordenada e objetiva de proceder a selegao da base de calculo consiste de responder as
seguintes perguntas:
1) O que (= que parametro) quero determinar?
2) Que quantidade sera mais conveniente para quantifica-lo?

3) Onde ¢ mais conveniente colocar a base de calculo?

4) Qual deve ser sua unidade?




BASES DE CALCULO

Problema:

A razao entre Carbono e Hidrogénio (C/H) ajuda a caracterizar a composigao de uma familia de combustiveis.
Se a gasolina tipo ‘A’ for constituida de 80% em massa de Carbono, e 20% em massa de Hidrogénio, qual sera a

razao (C/H) desta mesma familia quando expressa em termos de quantidade de matéria?

SOLUCAO

Dado que os percentuais de C e H foram estabelecidos em base massica, ajudaria bastante na solugao do
problema se a base de calculo a ser selecionada neste caso fosse expressa em unidades equivalentes. Assim,

sugere-se, para tanto:
Portanto, Base de Calculo: BC =100 kg

Dessa forma,

Componente quantidade (kg) PM (kg/kmol) N°. de mols (Mols)
Carbono (C) 80 12,0 6,67
Hidrogénio (H) 20 1,00 20,0

Consequentemente, a relagio C/H em base molar sera de,

(9)-(65)-o=
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METODO DE SELECAO DE BASES DE CALCULO

Algumas vezes, pode ser mais proveitoso e efetivo empregar uma base de calculo UNITARIA (expressa sempre de
forma adequada e conveniente em termos de unidades). Outra alternativa, também de uso frequente, consiste em

aplicar bases de calculo CENTESIMAIS

Por exemplo:

i, Para sistemas liquidos e/ ou solidos ¢ usual atribuir-se bases de calculo de 1,0 ou 100 quilos (kg) ou libras (Ib)
ii. ~ Por outro lado, para sistemas gasosos, expressar a base de calculo em termos de QUANTIDADE DE

MATERIA (= MOLAR), pode ser uma alternativa bastante eficiente. Neste caso, os valores fixados

arbitrariamente seriam, por exemplo de: 1,0 mol, 100 mols, 1,0 kmol, etc.

Essas opgdes se justificam no fato de que as FRACOES ou PERCENTAGENS resultantes da analise se igualam
automaticamente ao niimero de quilos e libras (caso i), e de mols (caso ii) economizando uma etapa de calculos e

coibindo erros
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CONCEITOS PRELIMINARES: QUANTIDADE DE MATERIA

QUANTIDADE DE MATERIA ¢ 0 nome ‘moderno’ de nimero de mols.
Unidade de Quantidade de Matéria: Mol

1 Mol = quantidade de matéria de um sistema que contém tantas entidades elementares (moléculas, atomos,
ions) quantos sao os atomos contidos em 0,01201kg (ou seja, em 12,01 g) de Carbono 12 (SI) (padrao de
medicao)

Esse nimero de dtomos = 6,02214x10%* = Nimero de Avogadro

Isso quer dizer, na pratica que:
1 mol = 6,02x10% unidades de
qualquer uma substancia

1 mol de CO, = 6,02x10?> moléculas de CO,

1mol de H = 6,02X10% 4tomos de H
1 mol CI = 6,02x10% fons CI-
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CONCEITOS PRELIMINARES: QUANTIDADE DE MATERIA

Paises de lingua inglesa costumam adotar a bases de calculo em libramol (=Ibmol) como unidade de quantidade de

matéria

1 Ibmol = quantidade de matéria de um sistema que contém tantas entidades elementares quantos sao os atomos

contidos em 0,01201 Ib de Carbono 12 (SI)

Nesse caso, o Nimero de Avogadro sera: 453,5924 x 6,02214x1 07 =2,73160x10%°

11b = 453,60 g = 0,45360 kg

1 Ibmol = 0,45360 kmol
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CONCEITOS PRELIMINARES: MASSA MOLAR

A MASSA MOLAR de uma amostra ¢ determinada pela relagao entre sua MASSA (m, medida em g, kg, etc.) e
QUANTIDADE DE MATERIA (N, medida em mols, kmols, etc.). Os valores de m e N devem ser quantificados
em unidades concordantes (ou seja, de mesmas magnitudes)!

Assim:
Massa Molar do Carbono: C = 12,01 g/mol (ou kg/kmol, ou Ib/Ibmol)
Massa Molar da Agua: H,0 = 18,016 g/mol (ou kg/kmol, ou Ib/lbmol)

De maneira geral, se a MASSA MOLECULAR de uma substancia
for m, sua MASSA MOLAR sera m

Da mesma forma que, caso a MASSA ATOMICA de um ELEMENTO
QUfMICO seja m, sua MASSA MOLAR sera m
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CONCEITOS PRELIMINARES: COMPOSICAO

A expressao da COMPOSICAO de certo material pode ocorrer de diferentes formas:

m;

m;
3o Massica: fi == o recica. Ji(%) = =——.100%
Fragao Massica: Ji 2%‘:1 m; % em Massica: /i Z{'{:1 m;
v Vi
Fragdo Volumétrica: ®; = o—— % em Volume:  @;(%) = o .100%
i=1Vi Zi:1 Vi
Fracdo de Q. de Matéria: x; = Ni % em Q. de Matéria:  X;(%) = : 100%
. . i — =k 0 . H - .
’ TN ‘ TN
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CONCEITOS PRELIMINARES: RAZAO

Em algumas situagdes ¢ conveniente expressar a composi¢ao de uma mistura segundo a RAZAO entre seus

componentes

Para que seja determinada a razao deve-se de inicio estabelecer um COMPONENTE BASE (que pode ser chamado
ainda de COMPONENTE DE REFERENCIA), a partir do qual sera expressos os demais constituintes da mistura

Razao em Massa: F, = Massa do Componente i

Massa do Componente Base (ou referéncia)

Razao em Q. Matéria: X; = Quantidade de Matéria do Componente i

Quantidade de Matéria do Componente Base (ou referéncia)
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