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Linha do tempo - Quimica
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Cinética quimica
» Primeira aplicacao das equacoes diferenciais na

Area de Quimica.

» Ludwig Wilhelmy (1812-1864), em 1850,
investigou a conversao de sacarose catalisada por

acido.

Equacao
az diferencial
A — _ —MSt
dt Mz5 = Z=Ce ordindria de

12 ordem.

7. sacarose. S: acido. M: constante de velocidade.
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Segunda Lei de Fick

» Descreve a difusao de matéria ou de energia em um
meio onde nao existe equilibrio quimico ou
térmico.

» Adolf Fick derivou as equacoes da difusao em 1855.

dc 0%c C x? .

—=D— = ¢= O . Dt 22 Lel

ot 0x VanDt Equacio
c(x,0) = cy6(x) (cond. inicial) dlferepcllal
c(+o,t) =0 (cond.contorno) parcia.l.

c. concentracao da espécie. D: coeficiente de difusao.
t: tempo. x: posicao em uma dimensao. §: delta de Dirac.
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Equacao de Arrhenius

» As taxas de reacao apresentavam dependéncia
apreciavel da temperatura.

» Em 1889, Svante Arrhenius (1859-1927), mostrou
que a temperatura e a constante de velocidade
estao correlacionadas por uma unica equacao.

Equacao
dink _E _E diferencial
4t  RT? = k= Ae RT ordinaria de

12 ordem.

k: constante de velocidade. E: energia de ativacao.
R: constante dos gases. T temperatura absoluta.
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Cinética enzimatica
» Em 1913, Leonor Michaelis (1875-1949) e Maud

Menten (1879-1960) apresentaram a equacao da
cinética enzimatica de Michaelis-Menten.

» A taxa de inversao das enzimas livres deve ser
proporcional a concentracao complexo sacarose-

enzima. Equacio
dF dS o diferencial
V=—=—=¢ « Lo
dt dt ordinaria de
12 ordem.

v: velocidade da reacdo. S: sacarose. F: frutose
E: enzima. c: constante.
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Mecanica Quantica Ondulatoria

» Erwin Schrodinger(1875-1949) descreveu, em
1926, como o estado quantico de um sistema fisico
muda com o tempo.

» A equacao de Schrodinger descreve a evolucao da
funcao de onda W(estado) de um sistema.

oW(x,t) h? 0°W(x,t)
ot 2m  0x?2

ih + V(x)W(x,t)

¥: funcao de onda. t: tempo. x: posicio em uma dimensao.
h:. constante de Planck/2m. V: potencial. m: massa.
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Sistemas dinamicos em reacoes

= 1940 — 1950: Ilya Prigogine (Nobel - 1977): teorias
termodinamicas do nao equilibrio.

1950 — 1960: Belousov-Zhabotinsky: identificam
exemplos concretos de oscilacoes em sistemas
quimicos.

1970 — 1980: inicio da aplicacao da teoria do caos
em cinética quimica, identificacaio de nao
linearidades nas reacoes.

1990 em diante: sistemas computacionais permitem

desenvolvimento de métodos numericos e simulacao
de sistemas quimicos complexos.

Instituto de Quimica, Araraguara



Equacao de Navier-Stokes

» E uma equacao diferencial parcial nao linear que
governa o movimento de fluidos viscosos reais.

> Em 1822 Claude Navier estabelece o marco inicial
da equacao. Em 1845, George Stokes contribui

para consolidagao. forca
ou de pressao
p(EJF (u- ‘7)“> =pg —Vp+uViu
Aceleracéo de f0f§§1 forc;a
particulas gravitacional viscosa

p. densidade. u: viscosidade. u: vetor velocidade. p: pressao.
g: vetor aceleracdo. V: operador gradiente. V#: laplaciano.
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Equacao de Navier-Stokes

» Aplicacoes da equacao de Navier-Stokes na Quimica:

* Reatores quimicos: fluxo dos componentes, transporte
de calor e massa.

Fisico-quimica: taxa de reacao e difusao.

Eletroquimica: influéncia do fluxo na taxa de reacao
em eletrodos; fluxo convectivo de espécies.

Bioquimica: microfluidica em analises quimicas.

Quimica ambiental: dispersao de poluentes, interacao
de espécies na atmosfera.
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