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Num artigo precedentel’2 a elabora¢do de uma auténtica
“dindmica quimica”, partindo da “equagdo do movimento
de Lagrange” aplicada a reagdo quimica, foi esbogada. E um
dos prop6sitos desta pesquisa® aplicar a esta “teoria dind-
mica” a situagBes tfpicas que ocorram na cinética quimica
comum,

Por razdes metodolégicas, tais situagGes tipicas sdo
classificadas em casos simples e complexos. Os primeiros
correspondem a reagdes quimicamente irreversiveis em que
a velocidade da reagdo pode ser representada pela bem
de
T
centracdo molar de um reagente, t o tempo e n a ordem
(cinética) da reagdo, reservando-se a expressdo ‘‘casos
complexos” para todas as situagOes restantes. A equagdo
diferencial mencionada acima, bem como algumas outras
para ‘“‘casos complexos” s3o reelaboradas em termos de
grau de avango isovolumétrico, conforme o artigo prece-
dente®. A partir daf ainda ¢ obtida, para cada situagdo par-
ticular considerada, a expressdo da ‘“‘aceleragdo” de uma
rea¢do (inclusive na forma de equagdo diferencial) em ter-
mos de ‘“‘graus de avango”. Tais equagGes diferenciais permi-
tem ser integradas para se obter as correspondentes “‘solu-
¢Oes particulares”, as respectivas “equagdes cinéticas”. Os
resultados particulares obtidos (tabelados) permitem mos-
trar que o ‘“‘tratamento lagrangiano-hamiltoniano”, esboga-
do no artigo precedente?, ¢ perfeitamente compativel com
aqueles mesmos resultados.

Entretanto, indubitavelmente, o objetivo de maior
relevincia alcangado nesta publicagdo® ¢ uma abordagem
nova do j4 antigo problema da “reatividade quimica”:
partindo-se da equagdo que define a “inércia quimica
i = AF/[1(0)]? (onde AF é o decréscimo de energia livre

conhecida equagdo diferencial — kc", onde ¢ é a con-

de Helmholtz e r(0) a velocidade inicial da reagdo, para
t = 0)12 ¢ a “equagdo de Arrhenius” k = Ae™®/®T (onde
A ¢é o “fator pré-exponencial” e E a “energia de ativagio

de Arrhenius™), é obtida a expressdo i= - é—g> 0, onde
k?*B =[r(0)]>, com B uma constante positiva s6 dependen-
do das concentragdes iniciais de todas as espécies presentes
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que influem na velocidade da reagdo. A ultima expressdo
mencionada para i ainda permite obter as expressoes

equivalentes (no sentido de relagSes funcionais inversas)

i= CeZERT ¢ E- RT 2n —— (onde a constante positiva C
2 c p

AF
é dada por C= - AB
funcional biunivoca crescente entre a “inércia quimica”
i e a “energia de ativagdo™ E, interpretada como resistén-
cia quimica. Mas tal correspondéncia permite substituir
a “energia de ativagdo” E pela “inércia quimica” i em
consideragdes sobre “reatividade quimica”: E que as expres-

), mostrando uma correspondéncia

sdes matemdéticas obtidas se resumem nesta Gnica:i=- ATE
e ERT 5 0, onde -AF representa a “‘afinidade quimica
global” da reagdo (realizada a temperatura e volume cons-
tantes em sistema homogéneo e fechado), E a resisténcia
quimica e o fator B encerrando implicitamente a “lei de
velocidade™ da reagdo, ¢ conseqilentemente, o “caminho”
que ela € obrigada a percorrer. Tal concepg¢do da reagdo
quimica permite ainda um tratamento do problema da
catdlise, culminando na conclusdo: “O efeito quantitativo
de um catalisador pode ser dado pela diminuiggo da inércia
quimica que ocorre quando, sob a agdo do catalisador a
reagdo quimica segue um caminho mais f4cil”3.

O trabalho acima (parte IT) foi apresentado pelo autor
por ocasido da 28 Reunido Anual da SBQ, associada 2
312 Reunido Anual da SBPC, em julho de 1979°.

A parte III (ainda n3o publicada) de toda esta pesquisa
foi apresentada ainda pelo autor na 32 Reunifo Anual da
SBQ, associada 2 3228 Reunifo Anual da SBPC, em jutho
de 19805,
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