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Reatividade de espécies no Meio Ambiente

Reinaldo C. Bazito 
2

• Introdução

• Termodinâmica de Transformações Químicas

• Cinética de Transformações Químicas

Bibliografia básica:
- Capítulo 12 do livro “Environmental Organic Chemistry”, 2ª. Edição 
(Schwarzenbach et al.)
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Reatividade de espécies no Meio Ambiente

Partição = Processos de Equilíbrio;

Reatividade = introduz variável TEMPO! = Como 
concentrações mudam com o tempo! 

Reinaldo C. Bazito 
3
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Reatividade de espécies no Meio Ambiente

Transformação química pode levar a produtos:

• Menos perigosos/tóxicos;

• Mais/igualmente perigosos/tóxicos

Reinaldo C. Bazito 
4 Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 2a ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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Tipos de Transformação Química

Reinaldo C. Bazito 
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Abióticas
(não mediadas por organismos)

Mediadas Biologicamente
(mediadas por organismos)

Químicas Fotoquímicas

• Sem transferência de elétrons (substituição/eliminação)

• Com transferência de elétrons (redox)
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Termodinâmica de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
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Potencial químico de um composto i: Onde o potencial químico padrão é:

Para uma reação química reversível:

Onde :

Logo:

No equilíbrio:
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Termodinâmica de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
7

Reação Exergônica = ΔrG < 0 (ocorre espontaneamente);

Reação Endergônica = ΔrG > 0 (não ocorre 
espontaneamente)
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Cinética de Transformações Químicas

• Lei de velocidade (empírica):

Reinaldo C. Bazito 
14

k pode ser uma composição de diversas constantes de velocidade de 
reações elementares!
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Cinética de Transformações Químicas

• Cinética de primeira ordem:

Reinaldo C. Bazito 
15 Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 2a ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003

Mas se H2O estivesse envolvida
na etapa lenta:

[H2O]≈55,6 mol/L≈constante! 

k= k’.[H2O] (pseudo-primeira ordem
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Cinética de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
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• FOLIDE (first-order linear inhomogeneous differential equation):

y = variável dependente de t;
J = termo de entrada (ou “inomogêneo”)
k = constante de pseudo primeira ordem.
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Cinética de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
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(tempo para atingir estado estacionário)
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Cinética de Transformações Químicas
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Decaimento
exponencial Soma “ponderada”das entradas

de t’= 0 a t

“peso” de J caiu a menos de 5%

para
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Cinética de Transformações Químicas

• Cinética de primeira ordem – reação reversível:

Reinaldo C. Bazito 
20 Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 2a ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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Cinética de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
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• Cinética de primeira ordem – reação reversível – simplificando
solução (FOLIDE):

Soma-se as duas equações:

= constante
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Cinética de Transformações Químicas
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• Catalisadores:
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Cinética de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
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• Composição da solução:
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Cinética de Transformações Químicas

Reinaldo C. Bazito 
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• Modelo do reator bem misturado (ou de uma caixa):

Reações:

Balanço de massa:

Mudança temporal de concentração = 
entrada/(unidade de tempo e volume) – saída (unid. t/V)
– reação (unid. t/V)
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• Modelo do reator bem misturado (ou de uma caixa) – modelo mais simples:

1) saída é só pelo fluxo de solvente (a um fluxo Q):

“taxa de diluição” do reator

2) Reações são de primeira ordem

É uma FOLIDE!
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3) Para estado estacionário e coeficientes constantes:

“constantes” de transporte + reação
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4) Se a substância entra no sistema pelo fluxo de água:
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Questões
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