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RESUMO - O presente trabalho tem por objetivo apresentar um programa JAVA
para estimativas de propriedades termofisicas (propriedades criticas, temperatura
normal de ebuli¢do, temperatura de fusdo, capacidade calorifica a pressao
constante, entalpia de formacgdo e energia livre de Gibbs de formacdo) usando
grupos funcionais. O projeto do programa foi dividido em quatro partes: a) banco
de dados contendo os parametros do modelo de contribuicao de grupos funcionais,
b) criagdo de caixas de didlogos para interagdo do usudrio com o programa, c)
codificacdes de subprogramas JAVA para as estimativas das propriedades
termofisicas e d) validacao dos resultados fornecidos pelo programa. O resultado
final ¢ um aplicativo, para fins educacionais e/ou comerciais, capaz de fornecer
estimativas das propriedades termofisicas das espécies por contribuicao de grupos
funcionais com rapidez e confiabilidade.

1. INTRODUCAO

Os calculos dos processos quimicos, analises e projetos requerem propriedades
caracteristicas de uma substancia pura, tais como: propriedades criticas; temperatura
normal de ebuli¢do; temperatura de fusido e propriedades de gases ideais (capacidade
calorifica e propriedades de formacio). Em varios casos, estes dados niao sao disponiveis,
tornando-se necessarias predicoes dessas propriedades. Nos métodos de contribuicdes de
grupos funcionais, as propriedades de uma substancia sio consideradas como sendo a
soma das contribuicoes individuais de cada grupo estrutural, tais como: -CH;, >CH,, -
OH e outros que, quando adicionados, formam a molécula.

Atualmente varias propriedades sido preditas através dos métodos de
contribuicio de grupos funcionais: coeficiente de atividade; propriedades criticas;
pressdo de vapor; entalpia de vaporizacio; propriedades dos gases ideais; viscosidade e
tensao superficial.

JAVA ¢ uma linguagem de programagao orientada a objetos, de alto nivel que permite
o rapido desenvolvimento de aplicagdes com interface grafica. Sua escolha se deve a
disponibilidade para as principais plataformas do mercado (Windows, Mac OS X, Linux) e
facilidade de desenvolvimento. Ap6s a compilacdo de um aplicativo JAVA ¢ gerado um
executavel que pode ser executado em qualquer plataforma com suporte a linguagem JAVA e
seus toolkits. Essa caracteristica ¢ possivel pelo fato de que a aplicagdo JAVA ¢ executada
sobre uma maquina virtual, a JVM (Java Virtual Machine).
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1.1. Contribuicao de Grupos

Reid et al. (1987), Poling et al. (2001) e Tester e Modell (1997) descrevem as equagdes e
os parametros desenvolvidos por Joback e modificados por Lyndersen para a contribui¢do dos
grupos funcionais que predizem propriedades termofisicas descritas abaixo.

-1

2
Temperatura critica: 7, =7, [0,584+0,9652 VA, —(Z UJATj] ] ,onde T,emKe T
j j

¢ a temperatura normal de ebuligao.

-2
Pressdo critica: P = (0,113+0, 0032n, _ZUJAPJ‘] , onde P. em bar ¢ ny é 0 nimero
J

de atomos da molécula.

Volume critico: V, =17,5+ ZV A, , onde V. em cm*/mol;

Temperatura normal de ebulicdo: 7, =178+ Z v,Ay, > onde 7, em Kelvin
j

Temperatura de fusdo: 7, =122+ Zv Ay, , onde Trem Kelvin;

Energia livre de Gibbs de formacdo: AG; ‘ =53, 88+Zv A, »onde AG,

298 15 K

kJ/mol

Entalpia de formacdo: AHJ‘ =68 29+Zn Ay s onde AH ‘ o €M kJ/mol;

298,15 K

Capacidade calorifica a pressdo constante: Cp=A+BT+CT*+DT’, onde C, em

J/mol.K. Os coeficientes da Equacdo (8) sdo obtidos por contribuicdo de grupos funcionais
através das seguintes relacoes:

Coeficientes: A=) v,A, —-37,93; B= ZVJ.A,JJ. +0,210; C= anAq. -3,91x107" e

D= Zn Ayt 2,06x1077, onde v é a quantldade de grupos funcmnals j na molécula.

As constantes caracteristicas dos grupos funcionais Az, Apj, Ay, Ay, Ay, Agy, Ay A
Aps, Agre Agesdo fornecidas por Reid et al. (1987) e Poling et al. (2001).

2. METODOLOGIA
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A metodologia adotada para o desenvolvimento dos subprogramas JAVA
esquematizada na Figura 1.

Figura 1 — Contribui¢ao de Grupos Funcionais

—DI Volume critico critico I
—bl Temperatura normal de ebuli¢iio I

Contribuicio de Grupos Funcionais

—DI Temperatura de fusdo

—DI Entalpia de formacio

—PI Energia livre de Gibbs de formacio

—PI Constantes da capacidade calorifica |

2.1. Esquema do desenvolvimento do aplicativo
Na Figura 2 ¢ mostrada a janela principal do aplicativo desenvolvido em Java.

Figura 2 — Janela principal do aplicativo Java

r

€
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Método de Joback

Selecione um grupo Informe a quantidade do grupo selecionado
[-CH32) K na molécula e clique "Adicionar”
(=CH2) Apds finalizar as adigdes clique "Finalizar"
(=CH-) 1
=C=)
(=CH2) [ Adicionar J
(=CH-)
=C=) [ Finalizar Calcule ]
(=C=) :
(tripla CH) [ Limpar J
{friplaC-) Resumo de Agbes
(-CH2-) anel .
~CHo) anel Grupo:  (-CH3) Quantidade: 1
(=CH) Grupo: (=CH-)anel Quantidade: 5
(=C=) anel Grupo: (=C=<)anel Quantidade: 1
(=CH-) anel
(=C=) anel
(-F)
{-Cl)
{-Br) Resultados
-1

B/ Tc(K)=597.75164657 17366

(-OH) alcool Pc (Bars) = 41 144119209325225
(-OH) fenol Ve (cm®mol) = 319.5
(-0 Tb (K) = 386.24
(:0-) anel TF(K) = 194,57
(>C=0) DeltaH® (KJ/maol) (288 K) = 48.7200000000000086
DeltaG® (KJimol) (298 K)=120.47
(=C=0) anel Mimero de Atémos = 15
(0=CH-) aldeido M {g/mol) = 92.13842
(-COOH) acido
(-CO0-) .;r [ Dados J l Ajuda J [ Salvar J [ Sobre J [ Sair J

2.2 Descricoes das opcoes da janela principal
Opcao dados — permite o acesso ao banco de dados contendo as constantes de 40 grupos
funcionais do método de Joback reportadas por Poling et al. (1987) (Figura 3).

Opcao Salvar: abre a caixa de didlogo mostrada na Figura 4 que permite ao usuario
especificar o local e 0 nome do arquivo de saida de dados.

r ~
kL5ancode Dados - Joback .ee = | & Salvar — M
Banco de Dados
Grupo e amos | Tc(O | Pe(en Vel Toga | THK) | OH(CK. | 0GOCL. [ M(@mo) | Pesquisarem: | (& Documents |= £t & =[] &
<H3) £ 001 0001 6 2356 51 7645 439 15,035[%
(>CH2) 3 0019 0 56 2288 1127 2064 842 14,027
(>CH-) 20016 0002 41 2174 1264 2989 5836 13,019 ﬁ MATLAB E| desktop.ini E} Tha_Evaxls
(>C<) 10007 0004 o7 1825 4643 8223 11602 12,011 . =
(=CH2) 3001 0003 56 1818 432 963 377 14,027 (&5 Meus videos [ Leaxism !
(=CH:) 2 0013 0001 16 249 873 397 4853 13,019 ) ) N
(=C<) 1 00z 0001 38 2404 114 8399 9236 12,011 (&5 Minhas imagens | ] Organico.a
=C=) 10003 0003 3% 2615 778 14214 1367 12,011 Minhas midsicas | “ Rhayaninha.xsk
|| (ripta CH) 2 0003 -0.001 % 92 118 793 7M1 13.019 L I:LI v
{riplaC) 1002 0002 7 23 ea3 11851 10082 12,011 (&3 NetBeans [ Rhayxs xis
(-CH2-) anel 3 001 0003 48 2115 175 268 368 14,027 A -
(>CH-) anel 2 0om Dados ulllzades no bance g dados| 867 4099 13019 (&5 viuaiBox [ saniery.ta
(>C<) anel 10004 0002 S008I0 AN el 1972 188 12,011
(=CH-) anel 2 0008 0001 41 %73 813 209 13 o |
(=C<) anel 1 0.014 0,001 32 31.01 31,02 4643 54,06 12,011 P
(F) 10011  -0006 27 003 1578 26192 -247,19 18,998 Nome do Arguivo:
(i) 10011 0005 56 3813 1355 7155 6431 35453
80 10013 0006 7 6686 4343 2948 3806 79.904 . )
) 1 0007 -0003 97 9384 4169 2106 574 126,904 Arquivos do Tipo {Tndns 05 Arquivos "J
{-0H) dicool 2 0o 001 28 9286 4445 20804 -1892 17.007]
{-OH) fenol 2 0024 0018 25 7634 8283 22165 -19737 17.007] S
-0-) 10017 0002 18 242 2223 13222 105 15,999 | Sanrar
(-0-) anel 1001 0005 13 3122 2305 13816 9822 15.999) = ;Jca”ce‘ar
(>C=0) 2 00%® 0003 62 7675 612 3322 1205 28.01
(>C=0) anel 2 002 0003 5 9497 7597 645 12627 26,01
I | (0=CH) aldeido 3 003 0003 82 7224 363 -16203 -14348 29,018
(-COOH) 4cido 4 0073 0008 89 169.09 1555 42672 -387.87 350177
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Opcao Ajuda: descricdo resumida do modelo de contribuicdo de grupos funcionais de
Joback (Figura 5).

Opcao Sobre: informagdes sobre os autores do aplicativo (Figura 6).

Figura 5 — Resumo do método de Joback Figura 6 — Informagdes sobre os autores
(2] Ajuda Joback __‘__— [ESREE

Método de Joback Sobre

Joback - Versdo 1.0

de grupos através do qual é possivel predizer propriedades termodindmicas, |"
sendo para isso necessario conhecer somente a estrutura da molécula.

0 método é capaz de predizer 11 importantes propriedades termodinamicas. .
Messe programa sao preditas 7. 830 elas: Orientadores:
- Temperatura critica (Kelvin); — —— Magel Alves Costa
- Presséo critica (bars); e
-Volume critico (cm3mal);

- Temperatura de ebulicdo (Kelvin);

- Temperatura de fus3o (Kelvin);

- Entaltia de formaco (KJ/mol);

- Energia de Gibbs de formacio (KJ/maol);

Josilene de Assis Cavalcante

Alunos:

Levi Gomes de Oliveira

Além disse o programa contabiliza a quantidade total de atomos,
bem como a massa molar (g/mol) da espécie.

Sanierlly Paz

Juliene da Camara Rocha
Para utilizar o programa o usudrio deve adicionar os grupos que
compdem a molécula. E possivel adicionar os grupos umaum ou
especificar a quantidade total de cada grupo. Apds adicionar
todos os grupos o usudrio deve finalizar os calculos e o

resultado final é exibido.

Descricio do Mé
O programa também registra as “adic@es” realizadas pelo usuari
E possivel ainda salvar os resultados dos calculos. |"

h =

Opcao Sair: fecha o aplicativo (Figura 2).

Lista dos grupos funcionais: apresenta a lista de grupos funcionais do método de Joback
(Figura 2).

Caixa de texto: permite especificar a quantidade de cada grupo escolhido (Figura 2).

Opcao adicionar: permite ao usudrio adicionar os grupos funcionais para configurar a
formula estrutura da espécie quimica (Figura 2).

Opcao finalizar calculo: finaliza os célculos (Figura 2).

Opcao limpar: limpa a saida de dados e remove os locais de memoéria especificados pelo
usuario (Figura 2).

3. VALIDACAO DO APLICATIVO

A validagdo do aplicativo Java desenvolvido para as predigdes das propriedades
termofisicas por contribui¢do de grupos funcionais foi realizada através da comparagdo dos
valores reportados na literatura mundial com os fornecidos pelo aplicativo desenvolvido. Os
valores da literatura (em negrito) foram reportados por: Tester ¢ Modell (1997) para o tolueno
e diclorometano e Poling et al. (2001) para o 2-etilfenol.

Nas Tabelas 1, 2 e 3 sdo apresentadas, respectivamente, as propriedades criticas e a
temperatura normal de ebuli¢do, as propriedades termodinamicas dos gases ideais e as
constantes da capacidade calorifica a pressao constante de gases ideais.
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Tabela 1 - Propriedades criticas

Espécie 7, (K) 7. (K) P. (bar) V. (cm?/mol)

Tolueno 386,24 597,7 41,1 319,5
386,24 597,75 41,14 319,5

Diclorometano 297,14 478,55 51,91 189,5
297,14 478,55 51,906 189,5
489,74 715,7 44,09 341,5

2-etilfenol 489,74 715,75 44,091 341,5

Tabela 2 - Propriedades termodinamicas do gas ideal no estado padrao de 298,15 K

. Literatura (kJ/mol) Aplicativo (kJ/mol)
Espécie AH AG AH AG
/ / / /
Tolueno 48,72 120,47 48,72 120,47
Diclorometano -95,45 -66,32 -95,45 -66,32
2-etilfenol -149,23 -25,73 -149,23 -25,73
Tabela3 - Cp=4 + BT + CT*+DT?
Espécie A B Cx10* Dx108
Tolueno -37,38 0,5899 -3,88 9,80
-37,38 0,58992 -3,882 9,76
Diclorometano -62,23 0,1124 -7,10 1,90
27,761 0,1124 -7,14 1,87
3 -etilfenol -47,209 0,83952 -6,984 2,419
-47,209 0,83952 -6,9896 2,426

Foram verificadas as excelentes concordancias entre os resultados fornecidos pelo
aplicativo com os valores reportados na literatura. As pequenas diferencas observadas nos
calculos mostrados ao longo do trabalho sdo devido as diferencas entre as precisdes
numéricas utilizadas pelos pesquisadores e pelo aplicativo.

Na Tabela 3 ocorreu uma discordancia no coeficiente 4 do diclorometano. Tester e
Modell (1997) reporta que o grupo (-CH2-) possui um valor A, = -9,09x10°!, o que esta de
acordo com REID et al. (1988) e POLING et al. (2001). Entretanto, no calculo do coeficiente
A, os pesquisadores utilizaram A, =-9,09x10"!.

6. CONCLUSAO

Este trabalho apresenta um aplicativo capaz de fornecer com confiabilidade e rapidez
as estimativas de propriedades termofisicas usando a metodologia de contribuicdo de grupos
funcionais. Deve ser observado que a confiabilidade da estimativa de uma determinada
propriedade termofisica estd associada a eficiéncia do modelo fornecido pelo pesquisador e
ndo por erros numéricos ou erros de codificagdes dos subprogramas VBA.
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