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DESENVOLVIMENTO DE SOFTWARE PARA CALCULO DE EQUILIBRIO QUIMICO ATRAVES
DA MINIMIZACAO DA ENERGIA LIVRE DE GIBBS
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Dado o sistema multicomponente formado pelos acidos acrilico, latico, acético, propandico e agua
deseja-se verificar sob via termodinamica as condi¢gdes de alimentacdo dos componentes e de
pressao e temperatura do sistema que poderiam maximizar a produg¢ao do acido acrilico. Para que
o sistema alcance o estado de equilibrio termodindmico todas as reagdes espontaneas do sistema
devem ocorrer na diregdo na qual ha um aumento na entropia total do universo. Quando a
composicdo do sistema alcanga um ponto onde a entropia total para o sistema e para as
redondezas é maxima essas composi¢gdes permanecem constantes j& que o movimento em
qualquer diregdo na composi¢ao envolve uma diminui¢ao de entropia e, desta maneira, ndo pode
ocorrer espontaneamente sem violar a Segunda lei da termodinadmica. Assim esse estado final no
qual cessam todas as reagdes espontaneas do sistema € o estado de equilibrio termodinamico. E
€ neste estado que se deseja verificar se & possivel uma maximizagéo da fragdo molar do acido
acrilico no sistema. Desenvolveu-se um software para calcular o equilibrio termodindmico do

sistema e verificar as condi¢gdes que minimizam a energia livre de Gibbs total do meio reacional.
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