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Caso pratico 1.

Em uma piscina municipal de 25x2,50x1,30 é aquecida a 28 °C. Esta piscina encontra-
se coberta por uma cobertura de vidro retangular de 30x16,5x2,5.

Durante uma operac¢ao de manutencao do piso foi utilizando um agente desergordurante
contento do tetracloroetileno. Acidentalmente uma bombona 20 litros foi derrubada

dentro da piscina

a) Qual a fracao molar do tectracloroetileno na piscina e no ar que envolve a piscina?

IDEIAS PARA RESOLVER ISTO ?
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a) Caso um peixe esteja nadando na piscina qual serd a quantidade de tetracloroetileno
gue este ira acumular no seu tecido adiposo em resultado da exposi¢ao ao
tetracloroetileno presente na dgua na piscina. Considere que nao existem limitacoes
difusionais entre a dgua e o tecido adiposo do peixe e considere que o sistema agua-
tecido adiposo atingiu o equilibrio. Considere que a massa do peixe é igual a 5 Kg.
Log Kow (tetracloroetileno) = 3,40.

IDEIAS PARA RESOLVER ISTO ?
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a)

Imagine que um coelho esta dentro do recinto das piscinas. Qual a concentragao de
tetracloroetileno que podera acumular no seu tecido adiposo. Considere a massa do
coelho igual a 5Kg.

Qual a diferenga entre estes dois sistemas em termos de equilibrio?

Com base na informacao toxicolégica veja se é possivel avaliar qual dos animais sera
mais afetado pela exposicao ao composto. Atencao, nés falamos muito pouco deste
tema nas aulas. O objetivo desta pergunta é que vocés sintam as dificuldades de
avaliar estes sistemas e que sintam igualmente o impacto dos potenciais danos que
um eventual derrame podera produzir nas nossas vidas.



11. TOXICOLOGICAL INFORMATION Up to Table of Contents

TETRACHLOROETHYLENE:

IRRITATION DATA:
810 mg/24 hour(s) skin-rabbit severe; 500 mg/24 hour(s) skin-rabbit mild; 162 mg eyes-rabbit

mild; 500 mg/24 hour(s) eyes-rabbit mild

TOXICITY DATA:
34200 mg/m3/8 hour(s) inhalation-rat LC50; >10000 mg/kg skin-rabbit LD50 (Dow): 2629 mg/kg

oral-rat LD50

CARCINOGEN STATUS: NTP: Anticipated Human Carcinogen; IARC: Human Limited Evidence,

Health effects Effects on experimental animals and in vitro test systems
Toxicological effects Tetrachloroethylene has a low acute inhalation toxicity
(LC50 in rodents, >16.6 mg/litre). _
_ (5). The liver, kidneys, blood and central nervous system (CNS)
are the target organs for systemic effects. Hepatic effects occur at lower dose
levels in mice than in rats.

Haematotoxicity was observed in an inhalation study in mice at test
concentrations of 915 and 1830 mg/m3 (no other concentrations tested) in which
the animals were exposed for 6 hours/day, 5 days/week for 7.5 or 11.5 weeks
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Transporte Fisico em Aguas Subterraneas
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Interagoes
Intermoleculares



Interacoes moleculares

Ligacao de Hidrogénio
(especificas)

Forgas de
van der Waals
(ndo especificas)

3 ..{.

Johannes D. VAN DER WAALS Linus Carl Pauling
http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/phys http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/chemistr
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default/files/smlondon.jpg ye_postcard.jpg 2000/lemmata/bwn1/images/KEESOM.jpg



Interacoes moleculares

L" —— —— iy ~ e oL
N Lo Nao-especificas (van der Waals)
7 (8) vdW dispersive forces
locations of Ar Fracas e de curta distancia

temporaly increased
electron density (\_u,_ \‘3

(f—:«i}_____,_d_f;__\ - dipolo induzido x dipolo induzido (London)
R —

e

—

:x-—--—m_;_ __/:::“D
X e, =&\ (b) dipole - induced dipole forces
locations of

permanently increased
electron density

- dipolo x dipolo induzido (Debye)

- dipolo x dipolo (Keesom)

NN . :
¥ \?ﬁ_—# ipole — rc 7pe . ~
%\Bb’% AR R Especificas (ligacdo de H)

Fortes e “direcionadas”
&R = - doador ou aceptor de H
e 57V _\P (doador ou aceptor de e-)
B (d) H - bonding (or more

generally, electron donor—
acceptor interactions)

X
i

L
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Classificacao compostos organicos: interacdoes moleculares

Nao-especificas:
(van der Waals - vdW)

Apolares

Especificas
s6 doador ou aceptor

Monopolares

Especificas

doador e aceptor

Bipolares

Pedro Vidinha
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Equilibrio
de
Particao



Introducao ao equilibrio de particao

Particdo pode ser pensada como uma “rea¢do’:
“ligacdes” (interacBes) s3o quebradas e formadas no processo

inafase2 = jinafasel

“reagente” “produto”

No equilibrio:

/
K,-12 = Q Onde K,,, = constante de equilibrio de particdo

Energia livre de transferéncia:

_AnG A, G,
__AnY



Exemplos de equilibrios de particao

Absorgao: Adsorgao:
Fase 1 — Fase 2 Fase 1 — Interface entre le 2
1::1 + 2:2=1:1+ 2:i:2 1::1 + 1:2=1:1+1::2
Absorcdo de i da fase gasosa Adsorc3do de i da fase gasosa na
por um liquido: interface ar-sélido:
i(g) + 1:1=1::1 i(g) + 1:2=1::2

ideal gas (g) (no interactions)

ideal o interactions
insertion Kial gas (g) (no-in )

Step 2 of iinto cavity:
AGjliquid

adsoiption to
solid suface

AGjsurface i = espécie;

Step 1 formation of 1 =faSe 1
acavity: AGcayity surface
T S R zzfasez
bulk Gi = AG;
" . s d ] G
liquid (¢) k fourtace : = “interagdo”

AgyGi = AGcavity + AGjliquid
Pedro Vidinha
Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003



Absorcao de j da fase gasosa por i na fase liquida

Pressao de vapor de liquido puro

H sat -1
K. = U _ Ce [ mol.L"ar j K, = constante de equilibrio de parti¢dao
“ i, C, \mol.L'Liquido
Mas como:
[ gL ' ‘
C, = II?/IIL E 9 llj e C,S:t = ’g’;_ P,. = pressdo de vapor saturado
\.g.mo
Entdo:
M

— i

K_ = }
ET pH_.RT pIL

Pedro



Pressao de vapor

measured fugacty: Pi
t\1

pure organic liquid i
(reference state)

f=56,= p:“l..

%
pi = pressdo de parcial de i

Interessante quando estamos a pressoes acima de 10 bar jd
nédo podemos considerar uma situagéo de idealidade na fase
gasosa, isto é, sem interagbes entre as moléculas que se
encontram nessa fase

Importante quando estudamos situacoes de equilibrio o onde a
fase gasosa esta sob presséo

pedro vidinha 18
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Pressao de vapor

* Se a entalpia, que reflete a interag¢do entre as moléculas no liquido vencer o termo da entropia,
(que é uma medida do grau de liberdade ganho quando a molécula vai da fase liquida para gasosa)

* Entdo a energia livre resultante é positiva e consequentemente as moléculas tem a tendéncia em
permanecer em um estado mais condensado (liquido ou sdlido)

 Uma regra importante para entender este conceito é a regra de Gibbs -
que junta a contribuigcéo entalpia e entropica de uma substdncia

Esta regra diz-nos que o numero de graus de liberdade é igual ao

numero de componentes subtraido o numero de fases.



Equilibrio de fases

Josiah Willard Gibbs — Deduziu um a regra de fases que no estabelece uma relacdo
geral entre a Graus de liberdade (F), o numero de componentes (C) e o numero de
fases em equilibrio (F). Deste modo, para um qualquer sistema.

F=C-P+2

Propriedades extensivas — dependem da dimensdo do sistema (volume e massa)

Propriedades intensivas — nGo dependem da dimenséo do sistema

A Regra de Gibbs dd-nos quantas varidveis intensivas podemos definir no
nosso sistema



Regra de fase — Regra de Gibbs

[H,0] -- F=C-P+2 <=> F=1-2+2=1

vapor

1 grau de liberdade.

Liquido Apenas podemos variar uma propriedade intensiva do nosso
sistema para definir uma posigéo de equilibrio

liguido

Para a presséo igual a 1 atm sabemos que para a agua se
deslocar para a fase gasosa teremos de definir estabelecer
como 100°C



Equilibrio de fases

Pressure (atm)

218

—

0.06

Supercritical
Fluid

Critical Point

Ice

Water /

/

Triple Point

/ Steam

00.01 100
Temperature (°C)

374

Se aumentar a temperatura a pressdo também
sobe

Qual é o ponto de ebulicdo da agua?

Resposta: A pergunta de volta é a que pressdo
estamos a falar?

Pois temos um “infinito™ numero de
possibilidades de pressdo para a obter o ponto
de ebulicdo da agua



Pressure (atm)

Equilibrio de fases

Supercritical
Fluid
Critical Point

218

Ice

—_

Water

Triple Point

0.06

/ Steam

Y

0001 100 374
Temperature (°C)

Gas

Liquido

Sélido

273,16 K (0.01 °C) (6.11657 mbar; 0.00603659 atm)

[H,0] 2 F=C-P+2 <=> F=1-3+2=0

O que isto significa que o ponto triplo ndo
tem qualquer grau de liberdade.

0 ponto triplo é uma condicGo unica que é
definida a uma pressGo e temperatura
bastante precisas (um ponto). Para
substancias puras.




Regra de fase — Regra de Gibbs

Se tivermos 2 componentes em um H,0 — F=C-P+2 <=> F=2-2+2=2
sistema liquido-gas.

vapor

A+B

liquido

Temos neste caso 2 graus de liberdade, isto €, podemos usar tanto
temperatura e pressdo para fazer com que os componentes A e B
possam alterar entre a fase de vapor e a fase liquida.

No fundo a regra de Gibbs diz-nos o numero de
propriedades intensivas que podes ser alteradas de uma
forma independente num sistema em equilibrio.




Equilibrio de fases

A relacdo entre pressdo e temperatura vem sob a forma de um diagrama de fases

Este diagrama permite identificar relagcdes bastante interessantes entre pressdo e
temperatura como:

Ponto de fuséo
Ponto de ebulicdo
Ponto triplo
Ponto critico

consequentemente avaliar o estado de agregag¢do da substancia



Diagrama de fase simplificado

! s~ Supercritical
' critical point R fluid
- | I;"_:ll_'u ’ ey
pic 5 il T ) R AR e e e e T B
T, = temperatura de fuséo;
T, = temperatura de ebuli¢éo;
P T, = temperatura triplice;
1013 il e I. = temperatura critica;
3' bar| liquid (L)
5 | solid(s) “normal”
N *
B p. =latm=1,013bar
Q P L]
&
"
i\do ka 14 Py /4
<00\ @Qd.‘: padréo
P T a) - %
. | MRS | p, =1bar
p“.. s ‘I :
dy il s
T1 Ttﬂ TI'I'I TE Tb TS
temperature
pedro vidinha 26
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Pontos de fusdo, ebulicdo e critico

Table 4.1 Normal Melting Points (T},), Normal Boiling Points (T}), and Critical Points (T, p;.) of some
n-Alkanes. Note that temperatures are given in °C and not in K“

. Location of Ambient
Compound U N T P Temperature (ie., 25°Cin /*88regae State
& e e (bar) Fig. 4.2 (T,...Ts) at25°C
Methane (CH.) -182.5 -164.0 -82.6 46.04 T, gas
n-Butane (C;H, ) —138.4 —0.5 152.0 37.84 T gas
n-Decane (C,;oH,,) -29.7 174.1 3445 21.04 T, liquid
n-Eicosane (CygHas) 36.8 343.0 496.0 11.60 T, solid

“ All data from Lide (1995).

pedro vidinha
Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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Fugacidade

Formas para determinar o potencial quimico

Ao invés de tentar determinar cada ., para cada componente, pode-se usar
a "tendéncia a escapar do sistema” da molécula.

Fugacidade = “Tendéncia a escapar” = mede a tendéncia
relativa de uma molécula a “escapar” de um sistema

Determinando fugacidades relativas € possivel inferir
potenciais quimicos relativos!



Universidade de Sao Paulo
Instituto de Quimica

Fugacidade

A pressdo de um gds néo ideal é dada pela fugacidade - forcas intermolecular estéo
presentes

A fugacidade néo é apenas em fun¢do da quantidade de substancia e da temperatura
mas é igualmente dada em funcdo da composicdo.

A presenca de outros componentes afeta como uma substdncia poderad particionar entre
duas fases.

Na mistura de 2 gases isso poderd ser refletido na pressdo total mistura p,-g =X ig P

Fugacidade estad relacionada com a presséo parcial

Fugacidade Tig = OgP; o

Quando este coeficiente = 1 significa
que a fugacidade é igual a pressdo
parcial do gads ( idealidade)
Coeficiente de fugacidade



Comportamento nao ideal gases

2.0

1.0

Py
RT 1O

0.5

Ideal gas

0 2010 400 Ly

P {atm)

B 1000

\ Z fator de

compressibilidade



A pressao depende da frequéncia de
colisOes e da forca de cada colisoOes.
nRT -

V —nb Ambas situagbes sao reduzidas pelas
forgas atractivas que actuam com uma
2 forca proporcional concentracdo (n/V)
P = p —a (—) das moléculas na amostra.

Entao podemos introduzir um factor de
reducao da pressao

p— NnRT n\>2 —a(ﬁ)z
_V—nb_a(l_/) v

Equacao de estado de van der Waals



Universidade de Sao Paulo
Instituto de Quimica

A pressdo de um gds néo ideal é dada pela fugacidade - forcas intermolecular estéo
presentes

A fugacidade néo é apenas em fun¢do da quantidade de substancia e da temperatura
mas é igualmente dada em funcdo da composicdo.

A presenca de outros componentes afeta como uma substdncia poderad particionar entre
duas fases.

Na mistura de 2 gases isso poderd ser refletido na pressdo total mistura p,-g =X ig P

Fugacidade estad relacionada com a presséo parcial

Fugacidade Tig = OgP; o

Quando este coeficiente = 1 significa
que a fugacidade é igual a pressdo
parcial do gads ( idealidade)
Coeficiente de fugacidade



Fugacidade pode ser relacionada com a expressdo do potencial quimico

Em quimica ambiental os estados de
referencia

Estado puro do liquido
Estado de dilui¢Go infinita
Elementos em sua forma fundamental

$

A defini¢éo da
referéncia é
essencial

Em condicbes padrdo a

__ fugacidade e a presséo
parcial sGo iguais pois as
condigbes padrdo estdo na
idealidade

Pedro Vidinha 33



Fugacidade de gases ideais

measured fugacity: p; Para T = cte, tém-se:
|
\ Vv V. RT
: I' (d,U,-g)T =—dp, e —=— logo:
‘,P e nig nig i

[ owe
b "l! (dig)r = all dp,

P S~
% @) \ proporcionais!

ide;I g6 Valor absoluto nao pode ser medido!
p—e E definir uma REFERENCIA ou VALOR PADRAO:
: L =wo para p,;= p2 (normalmente 1 bar)
Hig d Pi RT d 0 p
. = R , . — 1
! i

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschivend iMBdaen, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003 34



Fugacidade de gases ideais

Para gases reais: f = Qgp
/ / /

f é a fugacidade do gas, 0 é o coeficiente de fugacidade
L]
0
i

Hig = 1’ +RTIn
ig p

0 0
Referéncia/Estado Padr3o: fig = pi

Para misturas de gases: 0, = ¥, P Onde a fragdo molar é
dada por:

T;'g — HigZing pi

Pedro Vidinha
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Potencial e equilibrio quimico

liquid (L) air with

benzene benzene vapor (g)
—
direction of flow since no net flow since
dG, J0G
- |u,'1_ > u:'g —_ — a G aG
371,-1_ 8n,-g i = Hi= Hie | = :
8””. "3 nr'g

not because G, > G; note: G.> G
- L g

Pedro Vidin
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Fugacidade de solucoes ideais

Para misturas (solucoes ideais), entra a fracao molar (y)
p* = pressao de vapor e fugacidade da
measured fugacity. X~ pi. sustancia \
: \ 1

f — * *
=P, i X ! fL=Xu f,.L = XiLP,
Solventej Ornngs
Composto i ,F’@ «®
measured fugacly: Pi :
&° Medidos sempre em
Pyl P! | ol a0 ok, (Zy' = relacdo a uma referencia
A 0 9 820 Situagdo onde i esta
Situacdo : dissolvido em j Essa referéncia/Estado
ondeiests : (concentragdo baixa) Padrao corresponde ao
ouro TR M“W(c) solugdo ideal liquido puro
deal liquid solution of i (#)in j (0)

Nas solucdes ideais ndo consideram interagcoes

pure organic liquid i
intermoleculares

(reference state)
fii=f 57 P.“L

] -ﬁ!=-fig= I,-g'p:l..

Pedro Vidinha



Fugacidade de solucoes reais

Para misturas reais (solugdes reais), entra a fragao molar
(x) e coeficiente de atividade

measured iugacihf X P

Ay iy ete,] 0 oy l ‘

Sl g g S,

deal liquid solution of i (*)in j (©)

fﬂ' =r_g’g= .x]-(-p:l_.

Solugdes ideais

"{; ! _ Compostoi
"z" ;,,......

measured fugaaty:

1'.* X Pl

= XiL f,L = Z,LP,L

Pedro Vidinha

%;ﬁ
mgh -.

nonideal liquid solution of i (e)
in e.g., water (<)

ff‘ 'fg Tu' Xip- pi.

Solugdes reais

Fugacidade de soélidos

fis =7isP.

iL =Y XiL f: =7iLZiLPZ

y = coeficiente de atividade

p* = pressao de vapor para a substancia
pura

38



Coeficiente de Atividade e Potencial Quimico

* fu :
py =p, +RTInf = Onde: fiL =Y XiLP,

P

Logo: U = /UZ + RTln(yiL'ZiL)

" & aproximadamente igual a: "~ 0
ML P g ’LliL — Af i
Pois a energia livre de formagdo padrao do liquido puro é definida a 1 bar, ndo p,*

A razao: f ) *
#:%le =g, fu=p, Tu=VuiduP,
iL

E definida como d i atividade do composto i, ou seja, qudo ativo é um
composto comparado ao seu estado padrdo

Pedro Vidinha
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Coeficiente de Atividade

Table 3.2 Activity Coefficients ®, y;r, of Hexane (apolar), Benzene (monopolar),
Diethylether (monopolar), and Ethanol (bipolar) in Different Solvents at Infinite
Dilution at 25°C. Reference: Pure Liquid Organic Compound.

Solvent Solute
Hexane Benzene  Diethylether  Ethanol
(Polarity) (apolar)y  (monopolar, (monopolar, (bipolar)

H-acceptor) H-acceptor)

n-Hexadecane ~1 ~ 1 ~1 35
(n-Ci¢Ha4) (apolar)

Trichloromethane (CHCl,) 1.8 0.8 03 45
(monopolar, H-donor)

Ethanol (C,H;OH) 12 54 n.at 1
(bipolar)

Water 460000 2500 130 36
(bipolar)

“Data from Gmehling et al. (1994). ’n.a. = not available.

Pedro Vidinha
Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003
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Resumo

u; = 1; + RTIn(yx;)

w; = i; + RTIn(a;)

|\

Componente Componente
da solugdo puro

Desvio da

idealidade

Este desvio esta associado
a uma energia.

ui = p; + RTIn(x;) + RTIn(y;)

Onde esta é a diferenca em _ ° i
perens wi =i +RTIn(x;) [

relagcdo a uma situagdo
ideal.

Pedro Vidinha
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Equilibrio

u; = u; +RTIn(x;)) + RTin(y;) [Ra

u; = y; + RTIn(x;) WEEE

AGi :AHl — TASl

Solugbes ideais muito dissolvidas
néio temos variagéo de entalpia

Gi — - TASl

42



Equilibrio

w; = 1; + RTIn(x;)

ui = p; + RTIn(x;) + RTIn(y;)

K_Y_)/_)\_\

Pedro Vidinha
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Equilibrio

u; = p; + RTIn(y;)

AGL' =AHL — TASL

ui = p; + RTIn(x;) + RTIn(y;)

Entropia da mistura Energia que envolve o grau de
liberdade de i mas as interacées

de i com a sua vizinhanga.

Pedro Vidinha
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i :/UZ T RTln(ViL-ZiL)

ou

*

Hi =H,

T.S%  GE  GE, -0

mix imix Para liquidos ideais!
entropia padrdo Energia Livre de Excesso
de mistura molar parcial
E _
_ B Graus de
Interagoes Liberdade

Pedro Vidinha 45



Energia Livre em EXxcesso

Table 3.3 Excess Free Energies, Enthalpies, and Entropies of Hexane (apolar),
Benzene (monopolar), Diethylether (monopolar), and Ethanol (bipolar) in the
Ideal Gas Phase, in Hexadecane, and in Water at Infinite Dilution. All Data at
25°C. Reference: Pure Liquid Organic Compound.

Phase GE = HE - TSE SE

i phase iphase iphase i phase
Compound (i) (kJ -mol™) (kJ -mol™) (kJ-mol™) (J-mol'K)
Gas Phase
Hexane 40 = 316 - 27.6 92.6
Benzene 53 = 339 - 28.6 96.0
Diethylether 08 = 271 - 26.3 88.2
Ethanol 63 = 426 - 36.3 122.0
Hexadecane
Hexane 02 = 06 - 0.8 21
Benzene 04 = 35 - 3.1 9.7
Diethylether 00 = 19 - 19 6.4
Ethanol 88 = 263 - 17.5 58.7
Water
Hexane 323 = 04 + 32.1 -109.7
Benzene 194 = 22+ 17.2 -58.4
Diethylether 120 = -197 + 317 -106.3
Ethanol 32 = -100 + 13.2 —44.3

9 Data from Abraham et al. (1990) and Lide (1995).

Environmental Organic Chemistry, Schwarzenbach, Gschwend, Imboden, 22 ed., Wiley, Hoboken, NJ, EUA, 2003



Energia e Processos de Transferéncia de Fases

Composto (i) particionado entre fases 1 e 2:

Ly = /“Z +RTIny, +RTn g, t, =4, +RTIny,+RTIn y,,

Diferenca de potencial quimico:

1, — 1, = RTIn 41 4 RTIn /1
Xio Yio

Pedro Vidinha
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Energia e Processos de Transferéncia de Fases

Ly = ,uz +RTIny, +RTIn U, = ,u;kL +RTIny,+RTn y,,

No equilibrio: iy — iy = 0

RTIn 41 = —RTIn 2L G; = RTin(y;)
Xi2 Vio
i M) K, =-(RTIny,~RTiny,)
In Ain zaniz K. = A,G  (RTlny,—RTIny,)
X2 i A= RT
|
Constante de
particGo de i A, 2GI_

InK, =—
entre 1 e 2 1Pzedro VidiPRT

A1zGi — Gilf - Glg
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Energia e Processos de Transferéncia de Fases

K’ é a constante p/ fracdo molar!

Como calcular K em fungao de concentra¢ao molar?

C. C , 7., (mol.mol™)
K. =i : _ il onde: C, =4iL
12 C, logo: In K, =1n ] iL Vo(L.mol )
VL = Z}(j Vj
J
Substituindo: ALG
-V, 7, Vs V> ((RTlny, - RTIny,
K, =InZ02 it 4 1n 22— 222 1 <
. X Vi Aio Vi Vi R
\/ _(RTiny—RTIny;,) v/ _ALG
K12 = ﬁ e RT = ﬁ e RT

Vi Vi
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Energia e Processos de Transferéncia de Fases

Table 3.4 Air—Hexadecane, Air—Water, and Hexadecane-Water Eguilibrium Partitioning of Hexane, Benzene,
Diethylether, and Ethanol: Free Energies, Enthalpies, and Entropies of Transfer, as well as Partition Constants
Expressed on a Molar Base (i.e., mol -L”phase 1/mol - L-'phase 2)

Phase 1/Phase 2 ﬂngG, -ﬁuH_. T."}.];_.S, ﬂ.rsz K-II;
Compound {1) (kJ-mol ") {(kJ-mol ") (kJ-mol')  (kJ-mol™)

AirHexadecane

Hexane 43 = 30 - 26.8 899 22x107
Benzene 49 = 30.4 - 255 B5.6 1.7 % 107
Diethylether 08 = 25.2 - 244 81.9 8.7 x 107
Ethanol -25 = 16.3 - 18.8 733 33 %107
AdirWater

Hexane —183 = 320 - o3 2023 6.5 =« 10°
Benzene =141 = 297 = 438 1470 2.1 %107
Diethylether =112 = 46 8 - 588 194.6 6.6 = 107
Ethanol 3l = 52.6 - 49.5 166.3 2.0 = 10
HexadecaneWater

Hexane =325 = 10 - 335 1124 3.0 = 10°
Benzene =190 = 1.3 - 20,3 68.1 13 =107
Diethylether -120 = 216 - 336 1128 77 =10°
Ethanol 56 = 36.3 - .7 103.0 6.4« 107

® Eq. 3-13 with const, = ¥ / ¥ ; molar volumes at 25°C and 1 bar: Videalpe = 2473 L mol ', Vyemateesse = 0,293 L -mol-t,
Twne =0.018 L. mol?
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