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RESUMO

Em um mundo cada vez mais conectado e imerso em ferramentas digitais, novas
abordagens para o0 ensino e a aprendizagem estdo sendo implementadas,
reconhecendo a tecnologia como uma aliada. As Tecnologias Digitais de Informacéo e
Comunicacéo (TDIC) ja integram oficialmente as diretrizes pedagogicas do Ministério da
Educacao (MEC) para a educacéo infantil, o ensino fundamental e médio no Brasil. No
ambito universitario, espera-se que as tecnologias sejam incorporadas naturalmente
aos estudos e iniciativas desenvolvidas visando otimizar tarefas repetitivas e lentas.
Contudo, a falta de familiaridade com as linguagens de programacao, ferramentas
pouco intuitivas e acessiveis, e barreiras linguisticas agem como entraves a essa
adogao. Este trabalho visa desenvolver um protétipo de software fundamentado em
principios de termodinamica, capaz de simular o comportamento de gases perfeitos
monoatdmicos em processos isotérmicos, isobaricos e isovolumétricos, realizando
célculos da variagdo da energia interna, do trabalho e do calor, e apresentando
representacdes graficas. A légica algoritmica, a usabilidade e a interface do usuario
foram projetadas para computadores, utilizando HTML5, CSS3 e TypeScript. O
protétipo foi avaliado em comparagdo com trés iniciativas de referéncia — PhET,
LearnChemE e Chemistry 301 — considerando aspectos como idiomas disponiveis,
interface visual, resultados exibidos, parametros calculados, explicagao tedrica e a
possibilidade de colaboracdo por meio da disponibilizagdo do codigo-fonte. Os
resultados demonstram que os calculos realizados pela aplicagdo estdo em
consonancia com a teoria e o prototipo oferece funcionalidades adicionais em relagao
as ferramentas comparativas. Conclui-se que o trabalho pode servir como uma
ferramenta educativa para o estudo da fisico-quimica e como uma plataforma cientifica

colaborativa de construcéo totalmente nacional.

Palavras chaves: termodinamica, gases perfeitos, simulagao, TDIC



ABSTRACT

In an increasingly connected world, immersed in digital tools, new approaches to
teaching and learning are being implemented, recognizing technology as an ally and
facilitator. Digital Information and Communication Technologies (TDIC) are now officially
integrated into the pedagogical guidelines of Brazil's Ministry of Education (MEC) for
early childhood, elementary, and high school education. In the university context,
technology is expected to be naturally integrated into studies and initiatives to optimize
repetitive, time-consuming tasks. However, obstacles to adoption remain, including lack
of familiarity with programming languages, limited availability of user-friendly tools, and
language barriers. This work aims to develop a software prototype based on
thermodynamic principles, capable of simulating the behavior of monatomic ideal gases
in isothermal, isobaric, and isochoric processes, calculating changes in internal energy,
work, and heat, and providing graphical representations. The algorithmic logic, usability,
and user interface were developed for desktop environments using HTML5, CSS3, and
TypeScript. The prototype was evaluated against three reference platforms—PhET,
LearnChemE, and Chemistry 301— considering criteria such as available languages,
visual interface, displayed results, calculated parameters, theoretical explanation, and
the potential for collaboration through open-source availability. The results show that the
calculations performed by the application are consistent with theoretical values and the
prototype offers additional functionalities compared to the tools used for comparison. It is
concluded that this work can serve as an educational tool for the study of physical

chemistry and as a fully national collaborative scientific platform.

Keywords: thermodynamics, ideal gasses, simulation, TDIC
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1. INTRODUGAO

Ferramentas digitais permeiam o cotidiano e estdo assumindo, cada vez mais,
novos papéis e funcionalidades, visando facilitar tarefas, promover entretenimento,
fornecer modelos visuais para auxiliar em simulagdes, conectar pessoas, agilizar o fluxo
de informacdes, além de auxiliar em questbes de seguranga e monitoramento, entre
outros. O mundo vivenciou uma verdadeira revolugdo com a pandemia do COVID-19,
ficando evidente a necessidade de remodelar muitas atividades e servigos para se
adaptarem ao ambiente virtual frente ao isolamento ou a impossibilidade de realizar
tarefas presenciais. Com isso, percebe-se a vida cada vez mais integrada a tecnologia
e sua evolugao possui reflexos significativos na area da educacédo, especialmente no
que diz respeito ao processo de ensino e aprendizagem (LIMA; CHAGAS; COSTA,
2022).

Com o passar dos anos, empresas e instituicdes viabilizaram iniciativas e
softwares denominados Tecnologias Digitais de Informagao e Comunicacgéo (TDIC) com
0 proposito de usar a computagdo como instrumento cientifico e pedagoégico. Tamanha
€ a importancia das TDIC no cenario atual que estas foram incorporadas as praticas
docentes como uma das Competéncias Gerais da Base Nacional Comum Curricular
(BNCC), documento normativo elaborado pelo Ministério da Educagdo (MEC) que
norteia as instituicbes publicas e privadas para a elaboragao dos curriculos escolares e
propostas pedagodgicas para a educagédo basica no Brasil (educagao infantil, ensino
fundamental e médio) (BRASIL, 2017). A quinta competéncia geral da BNCC ¢ a que
destaca a importancia do uso de tecnologias como uma ferramenta util para produzir
conhecimento, solucionar problemas e promover o protagonismo dos estudantes no
processo de aprendizagem.

Assim como no ensino basico brasileiro, 0 ensino superior tem acompanhado a
tendéncia de integracao efetiva das Tecnologias Digitais de Informag¢ao e Comunicagao
(TDIC) ao longo dos anos, visando promover uma aprendizagem significativa e
estimular o interesse e o envolvimento dos estudantes universitarios. Como resultado
dessa integragao, percebe-se um ambiente educacional mais critico e reflexivo, que

favorece a construcdo de bases sélidas de conhecimento, estimula a autonomia,
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criatividade e inovagédo, além de possibilitar uma abordagem interdisciplinar que
conecta diferentes areas de conhecimento (MORAES et al., 2022).

Ainda que ferramentas tecnoldégicas tenham sido incorporadas no meio
académico, ha uma problematica acerca do desenvolvimento de solug¢des tecnoldgicas
a nivel nacional, para usuarios que ndo conhecem programagao e/ou que nao possuem
dominio de outro idioma além do portugués. Muito do material que se € consumido sao
de iniciativas estrangeiras ou que exigem mais habilidades de manipulagao de software
(LIMA; CHAGAS; COSTA, 2022).

O objetivo deste trabalho foi desenvolver um protétipo de uma ferramenta virtual
voltada para estudos e simulagdes em Quimica, com foco na area de fisico-quimica
para conceitos relacionados aos gases ideais. Desta forma, pretende-se investigar o
comportamento dos gases ideais em processos isotérmicos, isobaricos e
isovolumétricos, além de calcular as propriedades de variagdo da energia interna,
trabalho e quantidade de calor envolvidos, conforme as Leis da Termodinamica.
Considerando que esse conhecimento em fisico-quimica € fundamental para estudos
mais avangados na disciplina, sendo geralmente um dos primeiros topicos abordados
no ciclo basico de cursos como Engenharia, Quimica, Fisica, entre outros, além de
estar presente no curriculo de disciplinas do ensino basico em escolas brasileiras.

A iniciativa foi desenvolvida utilizando HTML5, CSS3 e TypeScript como
instrumentos para a construgdo visual e da légica de programagao do protétipo. O
JavaScript € uma das linguagens de programacao mais utilizadas no mundo, permite
adicionar dinamicidade e implementar itens complexos, geralmente responsavel pelo
comportamento e funcionalidade das paginas web (SASKA et al., 2020). JavaScript e
TypeScript possuem uma estreita relagao, visto que TypeScript foi criado para ser uma
extensdo do JavaScript, com uma dindmica praticamente semelhante na parte de
escrita de algoritmos mas adicionando recursos que aumentam a seguranga e a
produtividade no desenvolvimento de software. O HTML (abreviagédo para a expressao
inglesa HyperText Markup Language) e o CSS (abreviagdo para a expressao inglesa
Cascading Style Sheets) sao tecnologias padrao para, respectivamente, estruturar a
adicado de conteudos e estilizagdo. Os trés elementos, em conjunto, permitem a criagéo

de uma proposta com um conteudo visual e interativo para inumeras possibilidades que
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o desenvolvedor desejar.

Este projeto também tem como objetivo promover a compreenséo de conceitos
cientificos por meio da tecnologia buscando desenvolver uma ferramenta simples e
intuitiva para os usuarios. A concepcao deste prototipo visa aprimorar as estratégias de
ensino, oferecendo um recurso que auxilie no desenvolvimento académico e cognitivo
dos estudantes brasileiros, ao mesmo tempo em que introduz novas abordagens
didaticas. E fundamental enfatizar que a ferramenta n&o tem a intencéo de substituir a
relacéo entre aluno e professor, mas sim complementa-la.

Um dos pontos importantes para a avaliacdo da ferramenta desenvolvida € a
comparagao com outras iniciativas semelhantes que estdo disponiveis ao publico. Os
requisitos avaliados foram: idioma disponibilizado, interface visual com o usuario,
devolutiva dos resultados, pardmetros que podem ser calculados pela ferramenta,
explicacdo teodrica dos fendbmenos observados e possibilidade da colaboragdo da
comunidade cientifica. Com o parametro de idioma, verificou-se se a opg¢ao de lingua
portuguesa encontra-se disponivel, importante informagao visto que muitos brasileiros
nao possuem conhecimento em outros idiomas como o espanhol ou o inglés (LIMA;
CHAGAS; COSTA, 2022). A utilizagao de recursos que estao fora do idioma de dominio
do usuario pode afetar a usabilidade, a interpretacao e a capacidade de reflexao.

A avaliagao da interface visual é referente a usabilidade do software ou pagina
web apenas com os elementos disponiveis na interface e sem a necessidade de
conhecimentos prévios da ferramenta ou de qualquer linguagem de programagao. A
devolutiva dos resultados é avaliada para a averiguagdo se o retorno esta em
concordancia com o conceito teérico. Também verificou-se quais os parametros que sao
calculados pelas ferramentas em estudo. Quanto maior o numero de parametros, mais
informag¢des podem ser obtidas e trabalhadas. Além disso, analisou-se se entre as
ferramentas havia explicagdes tedricas sobre as simulagcdes ou calculos. Por fim, no
ultimo parametro, examinou-se a possibilidade de contribuicdes de outros membros e
instituicdes da comunidade cientifica acerca do conteudo.

Assim, espera-se que este trabalho estimule mais iniciativas para a produgao de
conteudos cientificos nacionais em diferentes areas do conhecimento e que estes

possam ser acessados pelo publico através das TDIC.



17

2. OBJETIVOS
2.1 Objetivo Geral
O presente trabalho de conclusdo de curso objetivou desenvolver um protétipo
de ferramenta virtual para auxiliar estudos e simulagcdes em fisico-quimica de sistemas

fechados com gas ideal monoatémico.

2.2 Objetivos Especificos

Desenvolver um designer visual de facil manipulagdo para o usuario e em

portugués;

e Simular processos isotérmicos, isovolumétricos e isobaricos reversiveis para o
gas ideais através de graficos e elementos visuais;

e Calculo do trabalho (w), variagdo da energia interna (AU) e a quantidade de calor

(Q) considerando o cenario de processos reversiveis;

e Comparagao com outras ferramentas online de simulagao para o gas perfeito.
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3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 Conceitos Basicos Da Termodinamica

Antes de iniciar a sessdo que desenvolve sobre os aspectos computacionais do
trabalho, é necessario realizar uma revisao tedrica sobre o tema e os conceitos basicos
que o norteia. O enfoque dado sera direcionado para estudantes do ensino superior e
do ensino médio/técnico.

Para a aplicacdo das leis da termodindmica, é necessario entender a
nomenclatura utilizada para elucidar os fenbmenos estudados. Entende-se como
sistema a porcao delimitada do universo em estudo e vizinhanga como todo o resto nas
proximidades do sistema que pode ou nao trocar massa, momento ou calor. A fronteira
€ 0 que separa sistema e vizinhanca, a depender do seu tipo pode ser classificada em
rigida ou movel (relacdo com a variagéo de volume do sistema ou n&o), permeaveis ou
impermeaveis (relagdo com a transferéncia de massa sistema-vizinhanga ou nao) e
diatérmicas ou adiabaticas (relagdo com a transferéncia de calor sistema-vizinhanga ou
nao).

A interacdo entre sistema e vizinhanca depende da classificacdo do sistema.
Sistemas abertos sdo aqueles que permitem a transferéncia de massa e energia e
sistemas fechados apenas permitem transferéncia de energia. Sistemas isolados
possuem fronteiras impermeaveis (sem transferéncia de matéria) e nao existe troca de
energia, seja na forma de calor ou trabalho. Sistemas isolados sdo aqueles que n&o séo
afetados pela sua vizinhanga, logo possuem massa e volume constantes. Na figura 1
sao apresentados os trés diferentes sistemas.

As propriedades de um sistema é também dependente do seu estado fisico. O
gas é um estado fisico da matéria e possui como caracteristicas ocupar todo o volume
no qual esta inserido (ATKINS; DE PAULA, 2012).

Variaveis podem ser classificadas como intensivas e extensivas. Uma variavel
intensiva € aquela cujo valor é independente da quantidade de matéria presente no
sistema. Exemplos de propriedades intensivas séo: temperatura (T), pressao (p), massa

molar (M). Em contraste, uma variavel extensiva depende diretamente da quantidade de
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matéria no sistema. O valor de uma variavel extensiva € a soma dos valores das partes
constituintes menores, a propriedade é aditiva. Um exemplo de variavel extensiva é o
volume, cujo valor total € a soma dos volumes das partes menores que compdem o

sistema em estudo.

Figura 1 — Sistemas abertos, fechados e isolados

lsalated

i) ]

Fonte: Atkins e De Paula (2012)

Na Termodindmica Classica, entende-se como estado termodinamico a condigcao
especifica de um sistema, definida por um conjunto minimo de propriedades
macroscopicas mensuraveis, direta ou indiretamente. Essas propriedades, conhecidas
como variaveis de estado, sao intrinsecas ao sistema e permitem descrever,
caracterizar e prever o seu comportamento (SMITH; VAN NESS; ABBOTT, 2000).
Empiricamente, sabe-se que as variaveis de estado estdo relacionadas entre si por
meio de equacgdes de estado, que descrevem sistemas especificos e condi¢coes
particulares. Este assunto sera retomado posteriormente ao abordar os gases ideais e
suas relacdes.

Variaveis como quantidade (n), volume ocupado (V), pressdo ao qual o sistema
esta submetido (p) e temperatura (T) s&o propriedades particularmente importantes
para descrever o estado do sistema no cenario de estudo do gas ideal.

A pressdo que uma particula experimenta é definida pela razdo entre a forca
aplicada e a area na qual a forca atua (Equacao 1). Em um sistema gasoso, pode-se
imaginar que a pressao exercida por um gas nas paredes de um recipiente esta
intrinsecamente relacionada as colisbes das particulas no estado gasoso sob a

superficie (Figura 2). A unidade de pressao no Sistema Internacional é o Pascal (Pa).
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Na Tabela 1 sdo apresentados os valores de pressao em diferentes unidades.

Figura 2 — Sistema gasoso exercendo pressado sob um pistéo

Sistema dx
Y =

v

Forga que o sistema

exerce sobre o [\I\E.'I\l

Fonte: Sears, 2015

Equagdo1: p = %

Tabela 1 - Valores de pressdo em diferentes unidades

Nome Simbolo Valor
pascal Pa 1Pa=1N.m?,1kg.m"'s"’
bar bar 1 bar = 10° Pa
atmosfera atm 1 atm = 101,325 kPa
torr Torr 1Torr = (101,325/760)Pa
milimetros de mercurio mmHg 1 mmHg = 133,322...Pa
libras por polegada quadrada Psi 1 psi = 6,894757...kPa

Fonte: Atkins e De Paula (2012)

Considere um sistema com dois compartimentos preenchidos, cada um deles,
com gases. Os gases sao separados por uma parede moével, conforme a Figura 3. Se
houver diferenga de pressao entre os compartimentos, a parede mével sera deslocada
no sentido do gas com menor presséao visto que a for¢ca exercida na parede sera maior
no ambiente com maior pressao. Nesse processo, ha o declinio da pressdo no
compartimento que esta com gas de maior pressdo e aumento da pressao no outro
compartimento. Quando a condi¢gdo de igualdade de pressao é estabelecida nos dois
ambientes, a parede ndo se move para nenhum dos lados e chega-se ao estado de

equilibrio mecanico entre os dois gases.
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Figura 3 - Sistema em desequilibrio de pressao (a) e em equilibrio mecanico (b)

Movable
wall
High Law
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Equal Equal
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b}

Fonte: Atkins e De Paula (2012)

A temperatura é a diregcao do fluxo de energia, na forma de calor, que transita
entre dois corpos em contato. A direcdo € sempre do corpo de maior temperatura para
o corpo de menor temperatura (Figura 4). A temperatura mensura a energia cinética
meédia de um grupo de particulas de um sistema em equilibrio térmico (particulas com a

mesma temperatura).

Figura 4 - Fluxo de calor

Fluxo de calor

Quente Frio

Disponivel em < https://brasilescola.uol.com.br/fisica/lei-fourier.ntm>. Acessado em: 3 de margo de 2024.

A unidade de temperatura no Sistema Internacional é o Kelvin (K). A escala
Kelvin € uma escala de temperatura absoluta, ela comega do zero que teoricamente é o
ponto mais baixo de temperatura possivel e representa o ponto de menor energia
cinética para as particulas. Nessa escala, o zero absoluto é definido como 0 Kelvin (0
K). Outro ponto importante € o ponto triplo da agua, definido como exatamente 273,15 K
(ou 0°C) e tal fato gera a relagdo com a temperatura na escala Celsius de acordo com a

Equacéo 2.
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Equacéo 2: T =T + 273,15

O volume de um gas é a regido do espago que ele ocupa. Vamos considerar
para este presente trabalho que os gases ideais estdo uniformemente distribuidos por
todo o volume do sistema em estudo. A unidade de volume no sistema internacional é o
m?.

A quantidade (n) € a medida do numero de entidades de uma substancia no
sistema. A quantidade pode ser determinada em numero de atomos, moléculas, mols e
entre outros.

Um mol de uma substancia possui por definicdo 6,02214076x10%® unidades da
entidade (SMITH; VAN NESS; ABBOTT, 2000). Esse numero também é conhecido
como constante de Avogadro (N,). Ha uma relagdo matematica entre a massa (m) e a
massa molar (M) de uma substancia que nos fornece o numero de moles, vide a

equacéao 3.
Equacdo 3: n =--

3.2 Equacoes de estado

E constatada experimentalmente a relacdo entre as propriedades n, V, p, T para
determinar o estado de uma substancia pura no estado gasoso. Observa-se que basta
determinar trés das variaveis supracitadas que a quarta variavel tera um valor fixo
(ATKINS; DE PAULA, 2012). A equagao de estado que correlaciona as quatro variaveis
de um gas pode ser descrita de forma genérica como mostra a Equacao 4. Um ponto de
atengdo € que para cada cenario de gases reais havera um comportamento préprio a
depender das substancias constituintes e apenas em casos particulares que é
estabelecido de forma explicita a relagdo matematica entre as variaveis. Para cenarios
onde trata-se de gases ideais, ha como estabelecer uma descricdo matematica cuja
equagao de estado para gases perfeitos é produto da combinagdo das Lei de
Boyle-Mariotte, Lei de Charles e Gay-Lussac e o Principio de Avogadro para sistemas

em que a pressao tende a zero (Figura 8).
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Equagcdo4: p = f(T,V,n)

Observa-se, empiricamente, que o produto p e V é constante quando submetidos
a n e T constantes (Lei de Boyle-Mariotte). O grafico produzido pelos dados de presséo
x volume sao hipérboles (curvas obtidas quando o produto dos eixos cartesianos x e y
sdo constantes), a cada temperatura de estudo € possivel constatar uma hipérbole

diferente chamada de isoterma (Figura 5).

Figura 5 — Relagao pressao e volume (isoterma)

p 1

(Pa)

Fonte: Silva (2024)

Nota-se também que o volume €& proporcional a T em cenarios de n e p
constantes (Lei de Charles e Gay-Lussac). Matematicamente, nota-se no grafico
volume x temperatura uma curva semelhante a descrita por uma equagao do primeiro
grau no primeiro quadrante (equagao do tipo y= ax+b , onde a é uma constante positiva
e b, neste caso, é zero). Da-se o nome de isébaras para as curvas produzidas (Figura
6). Ha também uma extrapolagdo para as isébaras nos pontos onde V=0 e T=0. De
forma analoga, a pressao também é proporcional a T em cenarios de n e V constantes
(Lei de Charles e Gay-Lussac). As curvas produzidas no grafico pressao x temperatura
sdo denominadas isocéricas (ou isovolumétricas), havendo extrapolagéo para os pontos
onde p=0 e T=0 (Figura 7).

De forma complementar, o volume é proporcional a n com p e t constantes
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(Principio de Avogadro).

Figura 6 — Relagao volume e temperatura (isobarica)

V
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Fonte: Silva (2024)

Figura 7 — Relagao pressao e temperatura (isovolumétrica)
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Fonte: Silva (2024)
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Figura 8 - Resumo das leis de Boyle-Mariotte, Charles e Gay-Lussac e Principio de Avogadro

Lei de Boayle-Mariotis
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Principio de Avogad #

V=n (com p T constantes)
Fonte: elaborado pelo autor (2024)

A combinacao dos resultados experimentais culminou na expressao da equacao
de estado de um gas perfeito, Equagéao 5.

Equacédo 5. pV = nRT
Equacdo6: R = kNA

Do ponto de vista molecular, € possivel entender o que ocorre quando ha
variagdo do volume ou temperatura, imaginando-se um sistema de émbolo e um gas
perfeito. Ao sofrer uma compressao (diminuicdo do seu volume), as moléculas do
sistema termodinamico vao colidir mais vezes com as paredes do recipiente, o que
consequentemente gera um aumento da pressdo. Para o aumento da temperatura do
sistema, as moléculas vao ter uma maior energia cinética e, consequentemente, vao

colidir mais fortemente com as paredes, gerando uma maior pressao.



26

3.3 Gases Ideais ou Perfeitos

O gas é dito ideal ou perfeito quando se comporta segundo a equagéao universal
dos gases, Equacao 5. As condi¢des de forma geral sédo satisfeitas quando os sistemas
estdo em baixas pressodes, tendendo a zero. Uma explicagdo para este cenario € que
em sistemas de altas pressodes, as forgas repulsivas se manifestam em razao da menor
distancia entre as particulas e as interagdes de curto alcance. Em pressdes moderadas,
ha a manifestacao de forgas atrativas, as particulas nao estao suficientemente proximas
para se repelirem mas nem t&o distantes para que seja possivel desconsiderar as
interagdes. Com uma pressédo tendendo a zero, espera-se que as particulas estejam
suficientemente afastadas uma das outras a ponto de ser possivel desprezar as
interacdes entre elas, Figura 9 (HALLIDAY; RESNICK; WALKER, 2009).

Figura 9 - Interagdo em fungéo da separagao internuclear
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Fonte: Atkins et De Paula (2012)

Os gases ideais sdao um modelo idealizado de um comportamento de um gas real
pois nele imagina-se um conjunto de particulas pontuais idénticas movendo-se
aleatoriamente em todas as diregdes e ndo interagindo (ATKINS; DE PAULA, 2012).
Para a consideracdo do modelo ser satisfatério, € necessario que o tamanho das
moléculas seja desprezivel, isto significa que os seus didmetros devem ser muito
menores do que as distancias médias entre as particulas. Além disso, todas as
colisdes, seja entre moléculas ou com as paredes do sistema, devem ser consideradas

perfeitamente elasticas para que a energia cinética total se conserve. Outro fator
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relevante € que em baixas temperaturas pode haver a condensagao do gas, transigao
de estado fisico do gasoso para o liquido. Esse fendmeno ocorre devido a baixa energia
cinética das moléculas, o que as torna mais suscetiveis a interagdes moleculares. No
cenario projetado para gases perfeitos, ndo deve haver interagdes entre as particulas e,
portanto, ndo deve ocorrer a mudanca de estado fisico.

E possivel prever as propriedades de pressdo, volume e temperatura, em
sistemas cujo numero de entidades do sistema (n) é constante, através da avaliagao da
superficie gerada pela juncdo dos graficos (Figura 10) dos processos isotérmicos,

isobaricos e isocoricos (ou isovolumétricos).

Figura 10 - Superficie tridimensional com eixos p,V,T
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Fonte: Atkins et De Paula (2012)

A partir da equagao 5, é possivel perceber que para os gases ideais, a relagao
entre p, V, n e T é uma constante (Equacédo 7). Portanto, para transformacdes em
sistemas fechados, no qual ndo ha transferéncia de matéria, é possivel relacionar os

estados iniciais e finais conforme exposto na Tabela 2.

pV
Equagdo 7: — =-—++
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Tabela 2 - Relacgbes para transformacdes isovolumétricas, isotérmicas e isobaricas com
n constante

Isotérmica Isobarica Isovolumétrica
v v P
= L - L L2 _ L
pivi prf T. T Ti_ T

f

Fonte: Atkins et De Paula (2012)

A depender das unidades envolvidas, os valores para a constante dos gases

também sera numericamente diferente (Tabela 3).

Tabela 3 - Valores de R

R

8,31447 J.K'.mol"
8,20574 x 107 dmd.atm.K".mol"

8,31447 x 10 dmd.bar.K'.mol"!

8,31447 Pa.m3.K'.mol"
62,364 dm3.Torr.K'.mol’
1,98721 cal.K'.mol"

Fonte: Atkins et De Paula (2012).

Em condi¢cdes normais ambientes de temperatura e pressdo (CNATP), na qual a
temperatura é de 298,15K e a pressao de 1 bar, temos que o volume molar ocupado por
um gas perfeito é de 24,789 dmi.mol’. Em condigdes normais de temperatura e
pressdao (CNTP), com temperatura e pressao, respectivamente, de 0°C e 1 atm, o
volume molar sera de 22,414 dm3.mol” (HALLIDAY; RESNICK; WALKER, 2009).

Gases reais apresentam desvios em relacdo ao comportamento idealizado dos
gases ideais em virtude das interacbes moleculares (for¢cas atrativas e repulsivas).
Como forma de corrigir o desvio a nao idealidade dos gases reais, sao propostas novas
equagdes de estados para representar os comportamentos (SMITH; VAN NESS;
ABBOTT, 2000).
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Tabela 4 - Equacgdes de estado para gases

Equacao

RT
Gas perfeito p= 5
Van der p = RT __ -
Waals Vb v

_  _RT a

Berthelot P= 35~ 7
Dieterici p= e

V b
Virial p= %{1 + A }

Fonte: Atkins et De Paula (2012).

3.4 Primeira Lei da Termodinamica

A Primeira Lei da Termodinamica versa sobre o principio da conservacao de
energia, no qual energia nao pode ser destruida e nem criada. Nesta secao, sera feita a
analise como sistema e vizinhanga podem trocar energia na forma de trabalho e/ou
calor.

Trabalho (w) é uma grandeza fisica que mensura a transferéncia de energia
mediante a acdo de uma forca aplicada a um objeto e gera um deslocamento. O
trabalho € uma grandeza escalar (positiva ou negativa) e pode ser representado pela
Equacao 8, na qual F € o mddulo da forgca, d € o mddulo do deslocamento e 0 € o

angulo formado entre os vetores forgca e deslocamento.

Equagdo 8: w = Fd cosf

Quando se realiza trabalho sobre um sistema (como a compressao de um gas), a
energia do sistema aumenta, assim como a sua capacidade de efetuar trabalho. Por
outro lado, quando o sistema realiza trabalho sobre a vizinhanga (como a expansao de

um gas), sua energia diminui, juntamente com sua capacidade de realizar trabalho
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(Figura 11). Realizar ou sofrer trabalho € uma forma de transferir energia entre o
sistema e sua vizinhanga (HALLIDAY; RESNICK; WALKER, 2009).
A forma mais incidente de trabalho que sera visto neste projeto € o trabalho no

processo de variacdo de volume do sistema (expansao e compressao reversiveis do

gas).

Figura 11 — Trabalho e calor no sistema
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Fonte: Sears (2015)

Para um gas perfeito, o trabalho realizado durante um deslocamento infinitesimal
pode ser expresso considerando uma forca que se opde ao deslocamento. Quando a
forca e o deslocamento formam um angulo de 180°, o cosseno do angulo 6 é igual a -1.
Assim, podemos reescrever a expressdo para o trabalho infinitesimal segundo a
Equacdo 9. Neste contexto, F representa a for¢ca exercida pelo gas, e dz é o
deslocamento infinitesimal ao longo do eixo z. A presencga do sinal negativo indica que o
trabalho é realizado contra a forga, refletindo a natureza do trabalho em sistemas onde

a forca se opde ao movimento.

Equacdo 9: dw = - |F|dz
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Considerando um arranjo de um gas perfeito dentro de um sistema cilindrico com
um pistdo de area A sem atrito, de massa desprezivel, rigido e sob uma pressao
externa p.. A magnitude da forga atuando na superficie do pistdo € |F| = p.A . O
trabalho nesse sistema pode ser representado pela Equacdo 10. Tendo em mente que
Adz é a variagao infinitesimal de volume (dV), temos que o trabalho de expansdo de um

sistema a uma pressao externa p,, sera :

Equagdo 10: dw = — pexAdZ = - pede

Para calcular o trabalho total (Equagao 11) é necessario fazer a integral da Equacéao 10.

%4
f

Equacdo 11: w = [— p,dV
V.

L

Expansdes livres, quando a forgca oposta € nula, temos que w sera zero. O
trabalho também pode ser calculado a partir da area abaixo da curva do grafico pressao
versus volume.

Além do trabalho, ha outras maneiras de trocar energia entre um sistema e sua
vizinhanga, como por meio do calor. O calor € outra forma de transferéncia de energia,
o fluxo de calor é sempre do corpo de maior temperatura para o corpo de menor
temperatura. Para situagdes no qual ha troca de energia sistema-vizinhanga devido a
uma diferenga de temperatura entre as partes, a fronteira é dita diatérmica, ou seja, que
permite a transferéncia de calor. Fronteiras adiabaticas ndo permitem o transito de
energia na forma de calor entre sistema e vizinhancga.

A nivel molecular, a interpretacédo da transferéncia de energia na forma de calor é
a transferéncia da energia do movimento das moléculas (movimento térmico) entre
sistema e vizinhanga.

A Lei Zero da Termodinamica estabelece que se um corpo A esta em equilibrio
térmico com um corpo B e se B esta em equilibrio térmico com o corpo C, entdo C

também esta em equilibrio térmico com A (Figura 12).
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Figura 12 - Lei zero da termodinamica
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Fonte: Silva (2020)

Um processo € dito exotérmico quando ha liberacdo de calor. Em contrapartida,
gquando ha a absorcédo de calor o processo € denominado endotérmico. Exemplos de
processos exotérmico e endotérmico sdo a combustido e ebulicdo, respectivamente

(Figura 13).

Figura 13 - Processo endotérmico e exotérmico

Fonte: imagem adaptada do repositério publico stock.adobe.com. Acessado em: 03 de margo de 2024

A energia interna (U) € uma quantidade fundamental na termodinamica e
desempenha um papel crucial no estudo do comportamento dos sistemas fisicos. Ela &
uma fungdo de estado, aditiva em massa (propriedade extensiva), continua,
diferenciavel e refere-se a média temporal das energias cinética e potencial das

particulas que compdem o sistema em estudo numa escala microscoépica.
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O somatdrio das energias cinética e potencial total das moléculas do sistema em
estudo fornecem o valor para a energia interna (U). A energia interna é uma fungao de
estado uma vez que seu valor procede unicamente do estado em que o sistema se
encontra, ndo depende das etapas que o sistema passou para chegar no estado atual.

Empiricamente, sabe-se que a variagdo da energia interna (AU) de um sistema
fechado em um processo é modificada pelo trabalho e o calor (q) envolvidos. A unidade
de w, g e U no Sistema Internacional é o joule (J), mesma unidade para energia.

A Primeira Lei da Termodinamica define que para um sistema fechado, no qual
ha conservagcdo de massa, a variagéo infinitesimal de U é igual a soma das variagbes
infinitesimais de w e de q conforme a Equagao 12. A equacao interpreta que toda a
variagdo de energia interna do sistema fechado é consequéncia das variagbes de

energia na forma de calor e trabalho.

Equacgédo 12: dU = dw + dgq

A variacédo de energia interna de um sistema isolado € zero pois nesse tipo de
sistema n&o ha trocas de calor, trabalho ou transferéncia de massa para a vizinhanga. A

energia interna neste caso € constante.

Equacdo 13: dq=0edw =0-dU =0+ 0 - dU = 0, U é constante

A variacdo da energia interna € uma diferencial exata, cujo valor depende,
exclusivamente, dos estados inicial e final, independentemente do caminho percorrido
para alcanga-los. Portanto, a variagdo da energia interna (AU) é dada pela diferenca

entre a energia interna final e a energia interna inicial.

Equacado 14: AU = Uf— Ul_

Assume-se valores positivos para calor e trabalho quando a energia é transferida
para o sistema. Quando o sistema perde energia, seja na forma de calor ou de trabalho,

as variaveis adquirem valores negativos por convengao.
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3.5 Processos Irreversiveis com Gas ldeal

Antes de explorar os processos de transformagbes termodinédmicas, é
fundamental entender como calcular as propriedades de trabalho, calor e variacdo da
energia interna para gases ideais. E igualmente importante compreender como essas
propriedades sédo afetadas em processos reversiveis e irreversiveis, bem como as
diferencas entre esses dois cenarios.

Um processo € dito reversivel na termodindmica quando as mudancas sao feitas
na forma de modificagbes infinitesimais em que o sistema passa por uma série de
estados de equilibrio (ATKINS; DE PAULA, 2012). Neste panorama, o sistema se ajusta
continuamente em um processo idealizado e com maxima eficiéncia tendo em vista que
nao ha dissipacao de energia e desconsidera-se qualquer tipo de perdas adicionais que
pode haver, como o atrito. Em um processo reversivel, a energia pode ser totalmente
recuperada.

Em contrapartida, um processo irreversivel na termodinamica é aquele que ao
chegar ao final do processo ndo é possivel retornar ao estado original visto que ao
longo do processo ha dissipagado de energia através de perdas adicionais. Em razao
disso, a energia ndo pode ser totalmente recuperada.

A energia interna de um sistema (U) resulta das energias associadas a
capacidade das moléculas que o compdem de realizar movimentos de translagao,
rotagdo e vibragao (as variagdes nos comprimentos e angulos de ligagéo). A energia
interna de um gas monoatémico € composta exclusivamente pela energia cinética
translacional de suas particulas. Esta pode ser calculada a partir da soma das
contribuigdes quadraticas nos eixos X, y e z, conforme a Equacgao 15. Pelo teorema da
equiparticdo da mecanica classica, temos que a energia média para cada um dos eixos
€ de %2 nkT. Como sao trés contribuigbes quadraticas, a energia cinética média
translacional total € 3/2 kT para um mol de substancia (o parametro n da férmula é o
numero de mols), Equagédo 16. Quando o gas é composto por moléculas poliatdmicas é
necessario considerar as contribuigdes do movimento de rotagao e vibragéo (ATKINS;
DE PAULA, 2012).
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5 . - L2 12 12 1 L L
Equacédo 15: E = omv_+ 2mvy+ ymy = > nkT + —-nkT + —-nkT

trans 2

Equacédo 16: FE = %nkT—>U = %nkT

trans

E possivel inferir que a energia interna para um gas ideal independe do volume
que ele ocupa. A explicacao reside no fato de ndo haver nenhum tipo de interagao
intermolecular para gases ideais, portanto, as distancias médias entre as moléculas nao
tém efeito.

Em processos reversiveis, é possivel calcular a variagdo da energia interna em
termos de trabalho e calor envolvidos no processo. O calculo do trabalho total decorre
da resolucdo da integral apresentada na Equacdo 11. A pressdo externa constante,

calcula-se o trabalho total de acordo com a Equacgao 17.

%4 v
f

Equagdo 17: w = f—pexdv = —pfdv = — p(Vf_ Vi): — pAV
V.

i i

Este fenbmeno pode ser observado graficamente pela Figura 14, na qual a area

abaixo do grafico pressao versus volume é o valor numérico do resultado da integral.

Figura 14 - Expansao a pressao constante

p

Fonte: Neto (2022)

Considerando um cenario de processo isotérmico reversivel, para calcular o
trabalho total, substitui-se na Equacédo 11 o valor da pressao pelo valor obtido para

gases ideais, Equagao 18.
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%4 %4

f f 174
Equagdo 18: w = [— p,dV = — nRT Il d—VV = - nRTln(Tf)

V. v :

De forma similar ao processo isobarico, o resultado da integral para achar o valor
numérico do trabalho em um processo isotérmico pode ser visualizado através do

grafico de presséo x volume, Figura 15.

Figura 15 - Expansédo a temperatura constante
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Fonte: Neto (2021)

Em casos de expansao livre, numa situagdao na qual ndo ha nenhuma forga em
oposicao, o valor para o trabalho é zero. De forma similar, o valor do trabalho também
sera zero para processos isocéricos, dado que nédo havera variagao de volume (dV = 0)

Para transformacgdes reversiveis de um gas ideal a volume constante, a variagao
da energia interna do sistema (Equacgao 19) é dada pela quantidade de energia trocada

entre sistema e vizinhanga na forma de calor, dado que o trabalho sera zero.

Equacédo 19: dU = dq—- AU = q,

A Calorimetria é um ramo da fisico-quimica cujo objeto de estudo é a
transferéncia de energia na forma de calor durante processos fisicos e quimicos. A
quantidade de calor envolvida nesses processos € proporcional a variacdo de

temperatura e pode ser representada pela Equagdo 20. A constante de
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proporcionalidade, conhecida como capacidade calorifica (C,), pode ser determinada
experimentalmente sob condi¢gdes controladas. A capacidade calorifica para um

processo a volume constante é dada pela Equagao 22.

Equacao 20: dqv = CvdT

Equacgédo 21: dU = CvdT

Equagéo 22: C = (g_g)v

A variagao da energia interna de um gas perfeito monoatémico depende apenas
da variagdo de temperatura (AT). Para um mol de gas perfeito monoatémico em um
processo isocorico (volume constante), temos que uma capacidade calorifica constante
e igual a 3/2nR (12,47 J / K.mol ).

Equagdo 23: € = % %RT) = %R
T T
f f
Equacdo 24: AU = fCUdT = Cvf dT = CU(Tf — Ti) =q
T T. !

Equagdo 25: q, = = RAT ~q, ~12,47AT

Antes de discutir o calor envolvido para processos isobaricos através da sua
capacidade calorifica, faz-se necessario introduzir o conceito de entalpia (H). Entalpia é

definida como (Equagéao 26):
Equagdo 26: H=U + pV

A entalpia € uma fungao de estado e, consequentemente, sua variagao depende
exclusivamente dos estados inicial e final de entalpia (Equacédo 27). A variagao da
entalpia (AH) em um sistema pode ser entendida como o calor envolvido em um
processo a pressao constante (Equacao 28) e sua dedugao pode ser constatada no
trabalho de Correia e Oliveira (2019).
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Equagédo 27: AH = Hf - H

Equagédo 28: AH = q,

Portanto, de forma similar ao processo isovolumétrico, € possivel calcular a

capacidade calorifica para o processo isobarico (Equacao 31).

Equacado 29: dH = dqp

Equagdo 30: dgq = CdT

pm p

Equacéao 31: Cp = C = (G—H)

Sistemas a pressao constante quando aquecidos normalmente se expandem,
portanto, parte da energia fornecida ao sistema na forma de calor € convertida em
trabalho sobre a vizinhanga. Por este motivo, a variagdo de temperatura em um
processo isobarico sera menor comparado ao processo isovolumétrico dada a mesma
quantidade de energia na forma de calor. Em outras palavras, a energia necessaria
para elevar uma unidade de temperatura deve ser maior para processos isobaricos. Ha
uma relagdo entre as capacidades calorificas a pressao constante (Cp) e a volume
constante (Cv) para gases ideais, Equagdes 32 e 33 (ATKINS; DE PAULA, 2012).

Equacdo 32: C - CV = nR

p
Equacéao 33: Cp =nR + %R = %R (gas ideal monoatdmico)

A energia interna € uma fungao de presséao, volume e temperatura. Basta definir
duas dessas variaveis que a terceira sera fixa. Portanto, podemos calcular a variagao
da energia interna segundo a Equacgao 34. Para os gases perfeitos, a parcela (b) é a
capacidade calorifica a volume constante (Cv) e a parcela (a) € nula visto que a energia

interna independe do volume que ele ocupa como ja foi previamente explicado.
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. . _ (92U ,_A_‘(a) U ﬁ(b)
Equacdo 34: dU = (av )V dv + (6T )V dT
Equacdo 35: dU = ¢ dT (gas perfeito, n=1)

Equacédo 36: AU = CVAT (gas perfeito, n=1)

E possivel inferir através da Equagdo 35 que a variagdo de energia interna em
um processo isotérmico de um gas ideal € igual a zero. Deste modo, toda energia em
forma de calor sera convertida em trabalho. A Tabela 5 agrupa as informag¢des de como
sera calculado as variaveis de trabalho, calor e variagdo de energia interna para gases

ideais nos processos termodinamicos.

Tabela 5 — Calculo de propriedades termodinédmicas para gas ideais

Variavel Isotérmico Isobarico Isovolumétrico
vV
£ _
q n;mn( : ) nC AT ou AU — w nC AT
V.
w - nRTln(—ViL) — pAV 0
AU 0 TlCVAT nCUAT

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

3.6 Simulagoes

Com a popularizagao da internet e os avangos nas ferramentas tecnoldgicas,
recorrer a solugdes virtuais € uma tendéncia que ficou ainda mais evidente no cenario
de pandemia do COVID-19 (ALNAGRAT et al., 2022). No periodo pandémico e
pos-pandémico, 0 mundo precisou se adaptar e normalizar as solugdes tecnolégicas
que forneciam estratégias remotas em razao da inviabilidade ou da pouca praticidade
de realizar uma tarefa presencial. O fluxo de trazer mais interacdo e otimizacao de
tarefas para o mundo virtual se deu em diversas esferas, desde novas relagdes entre

empregados e trabalhadores com novos regimes de trabalhos do tipo home office e
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hibrido, entrega de servigos com o desenvolvimento de aplicativos e até mesmo na
relagdo de aprendizado dentro de escolas e universidades. Ndo ha como desprezar a
tecnologia como uma valiosa fonte de aprendizado e ferramenta, quando corretamente
utilizada pode se tornar um aliado para a ciéncia (RAUPP et al., 2008).

Simulacdo é a palavra chave para o desenvolvimento de modelos que otimizam
e norteiam tomadas de decisdes, pode ajudar no entendimento de sistemas complexos,
consegue orientar quanto a avaliagdo de riscos, custos, barreiras de implementacao e
impacto no desempenho operacional (MORAES et al., 2022). Dentro do meio cientifico,
ja ha iniciativas gratuitas na internet que permitem realizar simulagdes dentro da area

da Ciéncias, Matematica, Quimica e Fisica.

“A biologia computacional estda mudando a forma como os bidlogos
pensam. Similarmente, a teoria de jogos computacional estda mudando a
forma como os economistas pensam; nano computagéo, a forma como
quimicos pensam; e computagdo quantica, a forma como os fisicos
pensam.” (Wing, 2006)

A simulagdo também possui um cunho pedagodgico, pois € possivel elucidar
fendbmenos de dificil visualizagdo pratica, seja por falta de instrumentos capazes de
observa-los, limitacbes de técnicas para preparacdo do ambiente experimental
adequado ou por questdes financeiras. Além disso, junto com toda a parte de
visualizacdo do experimento, em muitos casos ha a possibilidade de programar um
algoritmo para fornecer os calculos necessarios para os cenarios de simulagao.

O presente trabalho escolheu trés simuladores virtuais para auxiliar na
comparagdo com o prototipo desenvolvido. Estes que podem ser gratuitamente
acessados na internet até a data de publicagdo do estudo, os simuladores sao: PhET,
LearnChemE e Chemistry 301.

O Physics Educacional Technology (PhET) ja estd ha mais de 20 anos em
atuagao, criado em 2002 como um projeto da Universidade do Colorado, conta
atualmente com simulagdes nas areas de Ciéncias, Matematica, Quimica, Fisica e
Biologia. O fundador da iniciativa, Carl Wieman, € ganhador do Prémio Nobel e possui

atualmente mais de 150 tipos de simulagbes no seu repertério. O simulador
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LearnChemE foi feito para apresentar recursos educacionais para estudantes,
monitores e professores da area da engenharia quimica. Além de simulagdes, é
possivel encontrar médulos de estudos, videos explicativos e recursos que se propdem
a auxiliar o aprendizado do usuario. O material é produzido pelo Departamento de
Engenharia Quimica e Biologica da Universidade do Colorado em Boulder e possui
financiamento da National Science Foundation e de empresas como Chevron e Shell. O
site referente a Chemistry 301 foi uma iniciativa para estudantes de Quimica da
Universidade do Texas em Austin. O intuito era incluir materiais de estudos, exercicios
e recursos educativos para os alunos do curso de Quimica 301, referéncia ao nome

dado ao site. Este site ndo possui atualizacdes desde 2014.
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4. METODOLOGIA

Todo o ambiente do protétipo de simulagdo foi desenvolvido utilizando
tecnologias web modernas, incluindo HTML5, CSS3 e TypeScript. Essas tecnologias
foram escolhidas por sua capacidade de criar interfaces de usuario interativas e
responsivas, essenciais para a simulagdao. Além disso, elas oferecem uma curva de
aprendizado acessivel, permitindo a implementacdo de légicas e servigos de alta
qualidade sem exigir conhecimentos avangcados de profissionais de tecnologia para
obter resultados satisfatorios.

Para a criagdo e desenvolvimento do projeto, foi utilizado o Visual Studio Code
(VS Code), um Ambiente de Desenvolvimento Integrado (IDE) desenvolvido pela
Microsoft. O VS Code é amplamente reconhecido e utilizado no setor de tecnologia
devido a sua facil usabilidade, suporte multiplataforma com disponibilidade para
Windows, Linux e macOS e sua versatilidade para programar em diversas linguagens.
O cadigo fonte do algoritmo desenvolvido encontra-se disponivel no repositorio GitHub
mas a interface pode ser acessada on-line; o link esta disponivel na secdo de
referéncias.

Além do desenvolvimento do protétipo de simulagdo, ha os testes manuais dos
processos termodinamicos reversiveis. O usuario, ao selecionar o tipo de processo
reversivel que deseja observar, insere os valores para as variaveis de pressao, volume
e temperatura nos estagios inicial e final. Ressalta-se que basta definir duas variaveis
para que a terceira seja automaticamente calculada. O intuito dos testes é a certificagao
de que os valores calculados pelo programa sejam compativeis com os valores
previstos pela teoria. Serao testados trés cenarios diferentes para cada um dos tipos de
processo disponivel na simulagéo.

ApOs a averiguagédo de que o protétipo consegue simular processos para gases
ideais e realizar calculos termodinamicos de forma coerente, ha a etapa de comparacéao
entre simuladores virtuais gratuitos disponiveis na internet que possuem propostas
similares ao projeto de estudo. Os simuladores escolhidos para analise comparativa
foram o PhET, LearnChemE e Chemistry 301. Os links para cada uma das iniciativas

encontram-se na Tabela 6. Os requisitos avaliados sdo: a disponibilidade no idioma
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portugués, os parametros que sdo calculados em cada simulador, a presenca de
elementos visuais como graficos e animagodes, a existéncia de material para explicagéo
tedrica dos fenbmenos e a alternativa de contribuicdo de outros desenvolvedores dentro

da comunidade cientifica.

Tabela 6 - Simuladores on-line para analise comparativa com o protétipo

https://phet.colorado.edu/sims/html/gas-properties/latest/gas-pro

Phet
perties_en.html
https://learncheme.com/simulations/thermodynamics/ther
LeanChemE
mo-1/ideal-gas-law/
Chemistry 301 https://ch301.cm.utexas.edu/simulations/js/idealgaslaw/

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

Toda a estrutura principal dos calculos desenvolvidos, incluindo detalhes de
implementagéo e organizagao, esta documentada no Anexo |I. Em suma, a combinagao
das tecnologias HTMLS, CSS3, TypeScript e 0 uso do Visual Studio Code como IDE

fornece um protétipo de simulagéo robusto e eficiente.

4.1 Tela de Login

A tela de login é a primeira tela de visualizagdo do protétipo desenvolvido,
funcionando como a porta de entrada para o sistema. Sua principal finalidade é fornecer
uma visdo geral das informagdes relacionadas ao software, além de apresentar
qualquer tipo de material de referéncia ou documentagdo importante para o projeto.
Esta tela serve como um ponto central onde os usuarios podem encontrar detalhes
essenciais sobre o funcionamento do sistema, atualiza¢des e links uteis.

Embora exista uma area dedicada ao armazenamento de dados de /ogin e
senha, é importante destacar que, neste estagio do desenvolvimento, essas

informagdes ndo serdo validadas. Ou seja, a insercdo de credenciais € apenas
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simbdlica e ndo impede o acesso ao sistema. A inclusdo dessa funcionalidade tem
como objetivo estruturar o projeto para caso haja um interesse em implementar servigos
especificos e restritos para apenas grupos especificos de usuarios, o protétipo ja
possua mecanismos de autenticagao que permitam restringir o acesso a determinadas
funcionalidades do software.

E importante salientar que ndo ha nenhuma coleta e/ou armazenamento de
dados do usuario pelo protétipo. Ha a opgéao visual de entrar sem inserir as credenciais

de usuario e senha.

4.2 Painel de Opgoes

Posteriormente, o usuario € direcionado para o painel de opg¢des do projeto.
Nesta tela, ele encontra varias funcionalidades que permitem a navegacgao eficiente
dentro do sistema. Primeiramente, ha a alternativa de retornar para a tela de login, caso
0 usuario deseje encerrar a sessao atual.

Além disso, o painel de opgdes oferece a escolha entre diversas simulagdes
disponiveis. Cada simulagao esta listada em um espaco dedicado, onde sio exibidos
tanto o nome da simulacdo quanto um breve resumo do conteudo que sera
apresentado. Essa sintese fornece uma visao geral dos principais temas e objetivos da
simulagao, permitindo que o usuario faga a escolha adequada sobre qual simulagéo

explorar.

4.3 Tela de Simulagao

A tela de simulacéo é o nucleo do protétipo, onde ocorre a interagéo principal e
0s usuarios podem experimentar a simulacdo para o qual o projeto foi desenvolvido.
Nesta tela, sera possivel demonstrar processos isotérmicos, isobaricos e
isovolumétricos reversiveis para gases ideais monoatdbmicos para sistemas
termodinamicos fechados. A tela de simulacao deve ser particionada em quatro regioes
de interesse.

Na primeira particdo, o usuario deve primeiro informar qual o tipo de processo
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termodinamico que deseja simular dentre as opg¢des de isotérmico, isobarico e
isovolumétrico. Em seguida, na segunda parte, coloca-se os valores para presséo,
volume e temperatura nas etapas iniciais e finais, atentando-se que basta definir duas
variaveis para que a terceira tenha o seu valor determinado. A terceira segao sera o
resultado dos calculos fornecidos pelo algoritmo para calor (q), trabalho (w) e variagao
da energia interna (AU). Considera-se que a quantidade em mol do gas perfeito
monoatémico durante toda a simulagdo é constante e igual a um. As quantidades
maxima, minima, unidade de medida e o incremento para cada parametro podem ser
observados na Tabela 7. Para os parametros que serao calculados pelo algoritmo, ndo
ha valores minimos, maximos ou de incremento e para as constantes da simulacao

apenas é preenchida a coluna de valor minimo.

Tabela 7 - Parametros da simulagao

Variavel Sigla Unidade Valor minimo Valor maximo Incremento
Pressao p atm 1 5 2
Volume \Y, L 1 50 1
Temperatura T °C 0 300 10
Quantidade de matéria n mol 1 - -
Constante dos gases R atm.L.K".mol" 0,08206 - -
Capacidade calorifica Cv J.K' . mol" 12,47 - -
molar a volume constante
Variagdo da energia AU J - - -
interna
Trabalho w J - - -
Calor q J - - -

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

A quarta secdo apresenta a parte grafica da simulagcdo na qual é possivel
visualizar o processo termodindmico através dos graficos pressado versus volume,

pressdo versus temperatura ou volume versus temperatura.
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ApoOs a construgdo do algoritmo do projeto, ha a necessidade de testa-lo e

averiguar a coeréncia entre os resultados fornecidos pelo protétipo e os resultados

previstos pela parte tedrica. Para esta verificagdo serdo testados trés cenarios para

cada tipo de processo disponivel na simulagao. A fase de testes esta representada pela

Tabela 8. Os cenarios que variam de 1 até 3 representam um processo isotérmico, os

que variam de 4 até o 6 representam um processo isovolumétrico e os que variam de 7

até 9 sao processos isobaricos.

Tabela 8 - Cenarios de testes do protétipo

p: (atm) Vi(L) Ti(°C) ps(atm)  Vi(L) T¢(°C) AUisrico (J) Wicorico (J)  Gtesrico (J)

1 1 22,41 0 3 7,472 0 0 2495 -2495
2 3 1,57 150 5 6,945 150 0 1797 -1797
3 5 9,407 300 3 15,68 300 0 -2434 2434
4 22,41 1 0 24,47 1 25 311.8 0 311.8
5 1,389 25 150 1,881 25 300 1871 0 1871

6 0,6124 50 100 05304 50 50 -623.5 0 -623.5
7 1 25 31,51 1 30 92,44 759.8 -506,6 1266

8 3 8 19,32 3 10 02 44 911.8 -608,0 1520

9 5 7 153,4 5 5 31,51 -1520 1013 -2533

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

Para os cenarios de 1 a 3, espera-se que os valores de volumes sejam

automaticamente calculados ao colocar as pressdes e as temperaturas. Os testes de 4

até o 6 recebem os valores de volume e de temperatura, para o algoritmo calcular o

parametro de pressao. Enquanto que os cenarios de 7 até 9 recebem as informacgdes

de pressdo e de volume, e o coédigo gera os valores de temperatura. Os célculos

apresentados na tabela foram feitos diretamente no pacote Excel do Windows e

considerou-se para fins de conversao de unidades 1 atm.L igual a 101,325 J.
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4.4 Comparagao entre modelos

Apods a verificagao se o protétipo esta calculando de forma correta os parametros
da simulacédo, ha a comparacao entre o protétipo desenvolvido e outros simuladores
gratuitos disponiveis na rede. Trés iniciativas foram escolhidas e seus respectivos links
encontram-se na Tabela 6. A andlise comparativa € feita de forma qualitativa na qual
verifica-se a possibilidade de consumir um conteudo de fisico-quimica em portugués,
presenca de elementos que demonstram o processo de forma grafica, possibilidade de
visualizar, simultaneamente, informagdes dos estagios final e inicial de uma
transformacao termodinamica, ilustragdes interativas, alternativa de alterar parametros,
calculo de variaveis do processo, presenca de explicagdo tedrica dos fendmenos
observados e possibilidade de aprimoramento do cddigo através da insercdo de novos
algoritmos por terceiros.

llustragdes interativas sé&o recursos de grande importancia para a compreensao e
elucidagdo de processos termodinamicos. Neste contexto, trata-se de animacgdes
projetadas para fornecer uma representagao visual do comportamento das moléculas.
No caso das ilustragdes interativas dos gases ideais, espera-se que seja exibido um
recipiente com moléculas em movimento aleatério. A medida que a temperatura do
sistema aumenta, os elementos que representam as moléculas devem apresentar
movimentos mais intensos e rapidos, simbolizando o aumento da energia cinética das
particulas. Esse comportamento reflete a teoria cinética dos gases, segundo a qual a
energia cinética média das moléculas é proporcional a temperatura. Além disso, uma
animacao interativa deve simular a variagcdo do volume do sistema. A mudanca de
temperatura pode ser perceptivel por meio das expansdes ou contragdes do volume do
recipiente onde o gas esta contido. A representagdo visual torna os conceitos de
termodindmica mais acessiveis, permitindo que os usuarios visualizem de forma mais
intuitiva as consequéncias das alteracdes no sistema. O prototipo atualmente ndo conta

com ilustracdes interativas na simulacao.

Cada uma das iniciativas externas utilizadas para fins de avaliagdo comparativa
do estudo possui suas interfaces ilustradas pelas Figura 16, Figura 17 e Figura 18 em

que representam respectivamente os simuladores PhET, LearnChemE e Chemistry 301.
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Figura 16 - Simulador PhET
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Disponivel em: <https://phet.colorado.edu/sims/html/gas-properties/latest/gas-properties_en.html>.

Acesso em: 16 de margo de 2024.

Figura 17 - Simulador LearnChemE
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Disponivel em: <https://learncheme.com/simulations/thermodynamics/thermo-1/ideal-gas-law/>. Acesso
em: 16 de margo de 2024.
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Figura 18 - Simulador Chemistry 301

|

Disponivel em: < https://ch301.cm.utexas.edu/simulations/js/idealgaslaw/>. Acesso em: 16 de margo de
2024.
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5. RESULTADOS E DISCUSSAO

Para inicio da analise do protétipo desenvolvido, primeiro € necessario verificar
se os requisitos descritos na metodologia para a construgao visual do projeto e suas
funcionalidades foram devidamente atendidos. O trabalho encontra-se disponivel em
SIMULADOR DE QUIMICA, através do link: https://simulador-quimica-react.vercel.app!.
O acesso foi realizado em 7 de novembro de 2024. Nao ha nenhum tipo de coleta ou
armazenamento de dados do usuario durante o uso do simulador.

Na tela de login (Figura 19) é possivel constatar a presenga de informagdes
sobre as pessoas envolvidas na construcdo da iniciativa, as fotos e seus respectivos
vinculos com a Universidade Federal do Rio de Janeiro. Na descrigdo também ha a
indicacdo de quais as ferramentas tecnoldgicas empregadas para criar o cédigo. E
importante salientar que apesar de haver uma area para realizar login com usuario e
senha, ndo ha nenhum tipo de validagdo de credenciais. Essa parte do codigo foi
projetada com a possibilidade futura de adicionar novas funcionalidades que,
eventualmente, poderiam ser restritas a um grupo especifico de usuarios. Portanto, a
estrutura para autenticacdo foi incluida antecipadamente para facilitar possiveis
atualizacdes. No rodapé da pagina de login ha informagdes de contato e o link para o
GitHub (local onde se encontra o projeto na internet). Para o painel de opg¢des (Figura
20), ha as funcionalidades de retornar para a tela de login ou ir para uma das
simulagdes listadas no corpo principal da pagina. Na area de cada simulagédo, ha um
titulo e uma breve descricdo do que pretende-se observar dentro dos ambientes.

A tela de simulagao (Figura 21) é a cerne deste trabalho. No protétipo ha quatro
regides importantes no corpo principal da simulagdo de fisico-quimica, estes sao: a
regido em que se escolhe o tipo de processo irreversivel para o gas ideal, o
armazenamento dos valores de pressao, volume e temperatura nas etapas inicial e final
do processo, os parametros de variagdo de energia interna, calor e trabalho calculados
pelo algoritmo e a regidao dos graficos de pressao-volume (PV), pressao-temperatura

(PT) e volume-temperatura (VT).
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Figura 19 - Tela de login

Prototipo De Ferramenta Virtual
Para Auxiliar Estudos E Simulacoes
Em Fisico-Quimica

[]

Juan Omar Machuca Herrera Ralamny da Silva Stein Roberte Salgado Amado

Professor  Associado da Bacharelado em Quimica na Professor  Associade da
Universidade Federal do Rio Universidade Federal do Rio Universidade Federal do Rio
de Janeiro (1Q-UFRJ) de Janeiro (1Q-UFRJ) de Janeiro (1Q-UFRJ)

UFRJ

Através de uma equipe composta por pesquisadores, professores e alunos, esta Inlciativa
busca desenvolver uma solugdo tecnoldgica Integralmente pela Universidade Federal do
Rio de Janeiro (UFR]) para auxiliar estudos e simulagdes em quimica. Inicialmente focada
no estude dos gases perfeitos, que é um contedido fundamental nas disciplinas de fisico-
quimica ao longo da trajetéria académica universitdria. 4 Idela surglu como uma proposta
completamente nacional, desenvolvida Internamente na universidade pablica. com o
Intuito de integrar conhecimentos em quimica e utllizar as ferramentas disponiveis no
mercado de tecnologla. Esta ferramenta é totalmente gratulta e colaborativa, o que
significa que novos contetidos podem ser adiclonados com base nas contribuigdes da
comunidade clentifica.

Email rstein.dev@gmall.com Repositérie GitHub GitHub

Fonte: elaborado pelo autor (2024)
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Figura 20 - Painel de opgdes
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Fonte: elaborado pelo autor (2024)

Ao selecionar o tipo de processo em que se deseja realizar o experimento,
isobarico, isovolumétrico ou isotérmico, o algoritmo prontamente se prepara para
receber e calcular as variaveis (Figura 21). Considera-se que durante todo o processo a
quantidade de particulas no sistema é invariavel e igual a 1 mol. E amplamente
conhecido que basta duas variaveis para determinar a terceira e, por este motivo,
apenas € necessario colocar 2 variaveis para o calculo ser feito automaticamente.

A cada insergdo de um novo valor, o algoritmo armazena automaticamente o
dado. Caso ja tenha as trés variaveis definidas na tela, para modificar o estado do
sistema, seja na etapa final ou inicial, precisa sobrescrever a variavel que se deseja
redefinir para que seja recalculado as variaveis restantes. Para visualizagdo dos
graficos, € necessario que o tipo do processo esteja definido e todas as suas variaveis
estejam calculadas. Para processos isotérmicos, a temperatura final fica desabilitada
visto que esta terd o mesmo valor que a temperatura inicial, situagdo semelhante
acontece para o volume final e a pressédo final para processos isovolumétricos e

processos isobaricos, respectivamente. As temperaturas inseridas nos respectivos
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campos s&o registradas na escala Celsius; no entanto, o algoritmo realiza uma
conversao para a escala Kelvin, a fim de efetuar os céalculos necessarios.

Com processo escolhido e as variaveis armazenadas, os parametros AU, g e w
sdo imediatamente calculados. Por fim, ha a parte dos graficos em que a depender do
processo € possivel visualizar as curvas isotérmicas, isobaricas ou isovolumeétricas. No
protétipo existe a possibilidade de salvar os graficos nos formatos SVG, PNG e CSV. O
recurso é de valiosa contribuigdo para o projeto, pois, € uma funcionalidade que pode

corroborar para elaboracéo de relatorios para os usuarios do cédigo.

Figura 21 - Tela de simulacao
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Fonte: elaborado pelo autor (2024)

Apos a fase de implementacdo do cdédigo, entra-se na fase de testes. Foram
elaborados trés cenarios para cada tipo de processo estudado. Os resultados obtidos

podem ser visualizados na tabela 9.



Tabela 9 - Resultados dos cenarios de testes do protétipo
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pi (atm) Vi(L)  Ti(°C) ps(atm) Vi(L) T:(°C) AUcacuiado (J) Weatcuiado (J)  Qeatcutado (J)

1 1 22,41 0 3 7472 0 0 2495 -2495
2 3 11,57 150 5 6,945 150 0 1796 -1796
3 5 9,407 300 3 1568 300 0 -2435 2435
4 22,41 1 0 24,47 1 25 3118 0 311.8
5 1,389 25 150 1,881 25 300 1871 0 1871

6 0,6124 50 100 05304 50 50 -623.5 0 -623.5
7 1 25 3151 1 30 9244 1998 ~506.8 1267

8 3 8 19,32 3 10 92,44 911.8 -608.1 1520

9 5 7 1534 5 5 3151 -1520 1014 -2534

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

Tabela 10 - Comparacao entre os resultados tedricos e calculados

Wiesrico (J)  Gtesrico () Weatcutado ()  Geacutado (J)
2495 -2495 2495 -2495
1797 1797 1796 -1796
-2434 2434 -2435 2435

0 311.8 0 311.8
0 1871 0 1871
0 -623.5 0 -623.5
-506,6 1266 -506.8 1267
-608,0 1520 -608.1 1520
1013 -2533 1014 -2534

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

A partir desses resultados, entende-se que a diferenca entre os valores

calculados pelo algoritmo e os valores tedricos que constam na metodologia tiveram

divergéncia de valores apenas no Uultimo algarismo para os parametros w e q
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assinalados em vermelho na Tabela 10. Isto significa que o prototipo pode ser uma
fonte confidvel para a simulacao proposta no trabalho.

A Ultima etapa do projeto consiste em realizar uma analise comparativa
qualitativa entre alguns simuladores com tematica semelhante. Os simuladores
escolhidos foram: PhET, LearnChemE e Chemistry 301 (Tabela 10).

Os unicos topicos que o prototipo ndo conseguiu satisfazer foram os de
ilustragbes interativas e o de material tedrico. Em ambos os casos nao foi possivel
implementa-los no intuito de ndo trazer mais complexidade ao cédigo e também para
nao haver poluigdo visual vista a tamanha quantidade de itens ja existentes na pagina

de simulacéo.

Tabela 11 - Analise comparativa com outros simuladores

Protétipo PhET LearnChemE Chemistry 301
Dlsponllzllldade em Sim Sim No No
portugués
Vlsuallzaga9 _sqnultapea Sim No Nzo No
das etapas inicial e final
Possibilidade de escolha Sim,com
de pressao, volume e Sim, colocando os  elementos visuais ~ .
s Nao Sim
temperatura valores numéricos (exceto alterar
presséo)
Calculode AU, qew Sim NZo Apenas calculo No
para calor (q)
llustragdes interativas Nao Sim Sim Sim
Graficos Sim, apenas das
Sim Nao Nao quantidades de
P,T,V.
Material teérico Nao Sim Sim Sim
Disponibilidade do Sim Sim Sim No

codigo fonte

Fonte: elaborado pelo autor (2024)

Para garantir a disponibilidade de conteudos adicionais que possam auxiliar os

usuarios, € fundamental estabelecer uma &area especifica para o armazenamento
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desses materiais, além de desenvolver um design estruturado e uma interface visual
que favoreca a interacdo. Da mesma forma, a ilustragao interativa deve representar
com precisao o estado atual do sistema em analise, acompanhando as variagdes de
volume do sistema em estudo. E importante que haja uma relacdo clara entre a
velocidade das particulas e a temperatura: quanto maior a temperatura, maior sera a
energia cinética das particulas, resultando em uma velocidade mais elevada. Esses
aspectos podem servir como base para futuras melhorias e implementagdes.

Observa-se também que os simuladores PhET e LearnChemE s&o os unicos que
permitem visualizar um sistema termodinamico com mais de um tipo de particula,
configurando uma mistura de gases.

Uma possivel melhoria futura seria a implementagao de uma funcionalidade que
permita zerar os valores das variaveis sem precisar recarregar a pagina ou alterar o tipo
de processo. Isso proporciona uma experiéncia mais fluida e conveniente para o
usuario, facilitando o reset dos dados e a realizagao de novos calculos.

Um ponto a ser destacado na analise que dentre as comparacgoes, o protétipo foi
0 Unico que cria graficos que possibilitam visualizar curvas isotermas, isdbaras e
isovolumétricas, que permitiu a visualizagao dos estagios inicial e final simultaneamente
através das variaveis que determinam o estado termodindmico e o que calcula os
parametros AU, q e w do processo. Tal fato provoca uma expectativa de que a
simulacao desenvolvida possa gerar uma valiosa contribuicdo para o meio cientifico.

Por fim, é possivel ilustrar através da Figura 22 o percurso logico utilizado pelo

algoritmo para arquitetar o trabalho e apresentagéo dos resultados calculados.



Figura 22 — Processo légico do prototipo
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Fonte: elaborado pelo autor (2024)
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6. CONSIDERAGOES FINAIS

O objetivo deste trabalho foi desenvolver um protétipo que consiga realizar os
calculos dos parametros de pressao, volume, temperatura nos estagios inicial e final
utilizando a equacdo dos gases ideais, prever corretamente a variacdo de energia
interna, calor e trabalho para gases monoatdmicos em processos reversiveis
isotérmicos, isovolumétricos e isobaricos.

Com base nos testes realizados para a simulagdo e descritos na metodologia,
constatou-se que o prototipo desenvolvido conseguiu realizar os calculos
satisfatoriamente. A divergéncia de valores entre o tedrico e o calculado pelo algoritmo
no cenario de testes apresentou diferenga apenas no ultimo algarismo significativo, ou
seja, no algarismo duvidoso.

Com relagdo a analise comparativa entre o protdtipo desenvolvido e as
ferramentas online gratuitas que simulam conteudos semelhantes, ha pontos
interessantes que foram avaliados pelo estudo e que podem servir como sugestoes
futuras. Observou-se que nao ha a presenca de material auxiliar e ilustragdes
interativas na ferramenta desenvolvida. O conteudo didatico corrobora para a
explicacdo e melhor compreensao dos fenbmenos termodinamicos enquanto que as
ilustracdes representam visualmente o estado do sistema para o usuario. A explicacao
para tais auséncias foi atribuida ao fato de que essas adigdes trariam mais
complexidade ao codigo e também seria necessario uma nova organizagado do design
da tela para evitar poluicdo visual, visto que a pagina de simulacéo ja possui muitos
elementos inseridos. Além disso, a simulagdo nao prevé a insercao de outros tipos de
atomos, e a quantidade é fixa e igual a 1 mol.

Por outro lado, analisou-se os aspectos positivos e de destaque na analise
comparativa. O primeiro ponto consiste que todo o projeto possui como idioma nativo o
portugués, fator de maior usabilidade para usuarios brasileiros. H4 uma facilidade de
encontrar o codigo fonte do projeto através do link do GitHub, disponivel na pagina
inicial, que direciona para o repositorio. O usuario consegue utilizar prontamente o
protétipo independente do nivel de conhecimento nas ferramentas de desenvolvimento

do algoritmo através do link no qual o projeto esta disponivel na internet. Além disso, a
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ferramenta possibilita visualizar todo o processo da transformacéo reversivel do gas
perfeito com os parametros (pressao, volume e temperatura) iniciais e finais calculados,
acrescida da informagao da variagdo da energia interna, calor e trabalho envolvidos.
Ha a exposigao completa do cenario simulado, ndo apenas da etapa final.

As informagbes obtidas podem ser exploradas graficamente através dos dados
de pressao-volume (PV), pressao-temperatura (PT) ou volume-temperatura (VT). No
protétipo ha a funcionalidade de exporta-los nos formatos de SVG, PNG e CSV. A
capacidade do sistema em criar e baixar graficos em diferentes formatos pode ser uma
opcgao que auxilia na elaboracao de relatérios pelos usuarios.

Dentre os simuladores analisados, apenas o protétipo do trabalho foi capaz de
fazer tanto as previsdes de todos os parametros quanto o desenvolvimento de graficos
para visualizar isotermas, isObaras e isovolumétricas e a possibilidade de exportacéo
dos resultados graficos.

Portanto, o projeto demonstrou sua relevancia e potencial ao abordar a previséo
de propriedades termodindmicas em processos reversiveis. Com base nas analises e
resultados obtidos, ficou claro que este protétipo tem a capacidade de expandir suas
funcionalidades, oferecendo uma plataforma flexivel e adaptavel para futuras
inovagdes. Além disso, o projeto possui o potencial de competir com outras iniciativas
de ponta, incluindo aquelas desenvolvidas por instituicbes internacionais que sao
referéncias em simulagdes cientificas. A possibilidade de integrar novos modulos e
algoritmos, assim como de melhorar a eficiéncia das simulagées, destaca ainda mais a

importancia e a promessa deste trabalho.
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8. ANEXOS

Anexo | - Implementacgao dos calculos via cédigo TypeScript do projeto

Dropdown com as opgdes de processo (src/components/Dropdown/index.tsx)

import React, { useContext, useState } from 'react';
import './styles.css';
import MyContext from '../../contexts/MyContext';

export default function Dropdown () {
const [isOpen, setIsOpen] = useState(false)
const [selectedOption, setSelectedOption] = useState(null);;
const {setFinalPression, setFinalTemperature, setFinalVolume,
setInitialPression, setInitialTemperature, setInitialVolume,
setQ, setW, setU,

setProcessType}

useContext (MyContext) ;

0 =>{

setFinalPression("") ;

const resetValues

setFinalTemperature ("") ;
setFinalVolume ("") ;
setInitialPression("") ;
setInitialTemperature("") ;
setInitialVolume ("") ;
setQ("0") ;
setW("0") ;
setU("0");

}i

const toggleDropdown = () => {
setIsOpen (!isOpen) ;
};

const handleOptionClick = (option) => {
setSelectedOption (option) ;
setProcessType (option) ;
resetValues () ;

setIsOpen (false) ;
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return (
(
<div className="dropdown">
<button className="dropdown-toggle" onClick={toggleDropdown}
type="button">
{selectedOption ? selectedOption : 'Selecione o tipo de
processo'}
{isOpen ? <div>&#9651;</div> : <div>&#9661;</div>}
</button>
{isOpen && (
<ul className="dropdown-menu">
<1li onClick={() => handleOptionClick('Processo
isobarico') }>Processo isobarico</li>
<1li onClick={() => handleOptionClick('Processo
isotérmico') }>Processo isotérmico</1li>
<1li onClick={() => handleOptionClick('Processo
isovolumétrico') }>Processo isovolumétrico</li>
</ul>
)}
</div>

Input dos parametros iniciais e finais (src/components/Input/index.tsx)

import React, { useContext, useEffect, useState } from 'react';
import './styles.css';

import Dropdown from '../Dropdown';

import Calculator from '../Calculator';

import MyContext from '../../contexts/MyContext';

var R = 0.08206;

export default function Input () {
const {finalPression, setFinalPression,
finalTemperature, setFinalTemperature,
finalVolume, setFinalVolume,

initialPression, setInitialPression,
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initialTemperature, setInitialTemperature,
initialVolume, setInitialVolume,

processType} = useContext (MyContext);

const [constChanged, setConstChanged] = useState("");
const [tempI, setTempIl] = useState(0);
useState (0) ;

const [tempF, setTempF]

useEffect (() => {
if (processType=="Processo isobarico")
{setFinalPression(initialPression) }
if (processType=="Processo isotérmico")
{setFinalTemperature (initialTemperature) }
if (processType=="Processo isovolumétrico")

{setFinalVolume (initialVolume) }

const volumeInicial = initialVolume ? parseFloat (initialVolume)
null;
const pressaolnicial = initialPression ? parseFloat (initialPression)
null;
const temperaturalnicial = templ;
const volumeFinal = finalVolume ? parseFloat (finalVolume) : null;
const pressaoFinal = finalPression ? parseFloat (finalPression)
null;
const temperaturaFinal = tempF;
if (processType=="Processo isobarico" && volumeInicial &&

pressaolnicial && temperaturalnicial!=0) {
constChanged == "initialVolume" ?
setInitialTemperature ((((pressaolnicial * wvolumelInicial) /
R)-273.15) .toPrecision(4))

setInitialVolume ( ( (R*temperaturalnicial) /pressaolnicial) .toPrecision(4))
}
if (processType=="Processo isobarico" && volumeFinal && pressaoFinal
&& temperaturaFinal!=0) {
constChanged == "finalVolume" °?
setFinalTemperature ((((pressaoFinal * volumeFinal) /
R)-273.15) .toPrecision(4))
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setFinalVolume ( ( (R*temperaturaFinal) /pressaoFinal) .toPrecision (4))
}
if (processType=="Processo isotérmico" && volumelInicial &&
pressaolnicial && temperaturalniciall!=0) {
constChanged == "initialVolume" ?
setInitialPression(((R * temperaturalnicial) /

volumeInicial) .toPrecision (4))

setInitialVolume ( ( (R*temperaturalnicial) /pressaolnicial).toPrecision(4))
}
if (processType=="Processo isotérmico" && volumeFinal &&
pressaoFinal && temperaturaFinal!=0) {
constChanged == "finalVolume" ?
setFinalPression (( (R * temperaturaFinal) /

volumeFinal) .toPrecision (4))

setFinalVolume ( ( (R*temperaturaFinal) /pressaoFinal) .toPrecision (4));
}
if (processType=="Processo isovolumétrico" && volumeInicial &&
pressaolnicial && temperaturalnicial!=0) {
constChanged == "initialPression" ?
setInitialTemperature ((((pressaoInicial * volumeInicial) /
R)-273.15) .toPrecision(4))
setInitialPression(( (R * temperaturalnicial) /
volumeInicial) .toPrecision(4))
}
if (processType=="Processo isovolumétrico" && volumeFinal &&
pressaoFinal && temperaturaFinal!=0) {
constChanged == "finalPression" ?
setFinalTemperature ((((pressaoFinal * volumeFinal) /

R)-273.15) .toPrecision(4))

setFinalPression( ( (R
* (temperaturaFinal+273.15)) /volumeFinal) .toPrecision (4))
}
if (volumeInicial!=null && pressaolnicial!=null &&
temperaturalnicial==0) {
var temperatura = (((pressaolnicial * volumeInicial) / R)-273.15);

setInitialTemperature (temperatura.toPrecision(4));
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if (volumeInicial!=null && pressaolnicial==null &&
temperaturalnicial!=0) {
var pressao= ((R* (temperaturalnicial))/ volumelInicial);

setInitialPression (pressao.toPrecision(4));

if(volumeInicial==null && pressaolnicial!=null &&
temperaturalnicial!=0) {
var volume= ((R * (temperaturalnicial)) / pressaolnicial);

setInitialVolume (volume.toPrecision(4)) ;

if(volumeFinal!=null && pressaoFinal!=null && temperaturaFinal==0) {
var temperatura = (((pressaoFinal * volumeFinal) / R)-273.15);
setFinalTemperature (temperatura.toPrecision (4));

}

if(volumeFinal!=null && pressaoFinal==null && temperaturaFinal!=0) {
var pressao= ((R* (temperaturaFinal))/ volumeFinal);
setFinalPression (pressao.toPrecision(4));

}

if(volumeFinal==null && pressaoFinal!=null && temperaturaFinal!=0) {
var volume= ((R * (temperaturaFinal)) / pressaoFinal);

setFinalVolume (volume.toPrecision(4));

}, [finalPression, finalVolume, initialVolume, initialPression, tempI,

tempF])

useEffect (() => {
setTempI (0) ;
setTempF (0)

}, [processTypel)

const handleInitialChange = (e) => {
if (processType == "") {
return alert ("Selecione um tipo de processo.")
} else {
if (e.target.name=="initialPression") {
if (parseFloat (e.target.value) <=0) {
return alert ("Selecione um valor maior que zero.")

} else {setInitialPression (e.target.value);
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setConstChanged (e.target.name) ; }
}
if (e.target.name=="initialTemperature") {
setInitialTemperature (e.target.value);
e.target.value == "on" ? (setTempI (273.15))
setTempl (parseFloat (e.target.value)+273.15);
setConstChanged (e.target.name) ;
if (processType=="Processo isotérmico")
{setFinalTemperature (e.target.value) ;
setTempF (parseFloat (e.target.value)+273.15) }
}
if (e.target.name=="initialVolume") {
if (parsefFloat (e.target.value) <=0) {
return alert ("Selecione um valor maior que zero.")
} else {setInitialVolume (e.target.value);
setConstChanged (e.target.name) ; }

}

}s

const handleFinalChange = (e) => {
if (processType == "") {
return alert ("Selecione um tipo de processo.")
} else {
if (e.target.name=="finalPression") {

if (parseFloat (e.target.value) <=0) {
return alert ("Selecione um valor maior que zero.")
} else {setFinalPression (e.target.value);
setConstChanged (e.target.name) ; }
}
if (e.target.name=="finalTemperature")
setFinalTemperature (e.target.value) ;
e.target.value == "0O" ? (setTempF (273.15))
setTempF (parseFloat (e.target.value)+273.15);
setConstChanged (e.target.name)
}
if (e.target.name=="finalVolume") {
if (parseFloat (e.target.value) <=0) {
return alert ("Selecione um valor maior que zero.")

} else {setFinalVolume (e.target.value);



setConstChanged (e.target.name) }

}
b

return (
<form className="inputs-form">
<Dropdown/>
<div className="form-group">
<h3>Estado Inicial</h3>
<input
type="number"
name="initialPression"
placeholder="Pressdo inicial (atm)"
min="1" max="5" step="2"
value={initialPression==""2 '' : initialPression}
onChange={handleInitialChange}
/>
<input
type="number"
name="initialTemperature"
placeholder="Temperatura inicial (°C)"

min="0" max="300" step="1"

value={initialTemperature==""7? '' : initialTemperature}

onChange={handleInitialChange}

/>

<input
type="number"
name="initialVolume"
placeholder="Volume inicial (L)"
min="1" max="50" step="1"
value={initialVolume==""'? '' : initialVolume}
onChange={handleInitialChange}

/>

</div>

<div className="form-group">
<h3>Estado Final</h3>
<input

type="number"
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name="finalPression"
placeholder="Pressdo final (atm)"
min="1" max="5" step="2"
value={ (finalPression==null | processType=="Processo
isobarico")? '' : finalPression}
onChange={handleFinalChange}
disabled={processType=="Processo isobarico"}
/>
<input
type="number"
name="finalTemperature"
placeholder="Temperatura final (°C)"
min="0" max="300" step="1"
value={ (finalTemperature==null || processType=="Processo
isotérmico")? '' : finalTemperature}
onChange={handleFinalChange}
disabled={processType=="Processo isotérmico"}
/>
<input
type="number"
name="finalVolume"
placeholder="Volume final (L)"
min="1" max="50" step="1"
value={ (finalVolume==null || processType=="Processo
isovolumétrico™)? '' : finalVolume}
onChange={handleFinalChange}
disabled={processType=="Processo isovolumétrico"}
/>
</div>
<Calculator/>
</form>
) ;
bi

Area de calculos de calor, trabalho e variagdo de energia interna do processo

(src/components/Calculator/index.tsx)

// QWUCalculator.]s

import React, { useContext, useEffect} from 'react';
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import './styles.css'; // Arquivo de estilo
import MyContext from '../../contexts/MyContext';
var R = 0.08206;

var Cv = 12.47;

let fatorConversaoParaJdoule = 101.35;

export default function Calculator () {
const {finalTemperature, finalVolume,
initialPression, initialTemperature, initialVolume,

processType, Q,W,U, setQ, setW, setU,} = useContext (MyContext);

useEffect (() => {
if (processType=="Processo 1isobarico" && finalTemperature!="" &&
initialTemperature!="" && finalvVolume!="" ss initialVolume!="" 55
initialPression!="") {

var volumeFinal = parseFloat (finalVolume) ;
var volumeInicial = parseFloat (initialVolume) ;
var temperaturalnicial = parseFloat (initialTemperature);

var temperaturaFinal = parseFloat (finalTemperature) ;

var pressaolnicial parseFloat (initialPression);

var energialnterna Cv* (temperaturaFinal-temperaturalnicial);
var trabalho =
-pressaolnicial* (volumeFinal-volumeInicial) *fatorConversaoParadoule;

var calor = energialnterna - trabalho;

setQ(calor.toPrecision(4));
setW (trabalho.toPrecision(4)) ;

setU(energialnterna.toPrecision(4))

if (processType=="Processo isotérmico" && initialVolume!="" &&
finalVolume!="" && initialTemperature!="") ({
var volumeFinal = parseFloat (finalVolume) ;
var volumeInicial = parseFloat (initialVolume) ;

var temperaturalnicial = parseFloat (initialTemperature);

let div = volumeFinal / volumeInicial;
var trabalho =

-R* (temperaturalnicial+273.15) *Math.log(div) *fatorConversaoParaJdoule;
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setuU("0") ;

setW (trabalho.toPrecision (4));

setQ((-trabalho) .toPrecision (4));
}
if (processType=="Processo isovolumétrico" && initialTemperature!=""
&& finalTemperature!="") {
var temperaturalnicial = parseFloat(initialTemperature);

var temperaturaFinal = parseFloat (finalTemperature) ;

var calor = (Cv*(temperaturaFinal-temperaturalnicial));

setQ(calor.toPrecision(4));
setU(calor.toPrecision(4));
setW ("o") ;

by, [initialPression, initialTemperature, initialVolume,

finalTemperature, finalVolume, processType, setQ, setW, setU])

return (
<div className="calculator-container">
<div className="results">
<div className="result-block">
<h3>Q (Calor)</h3>
<p>{Q} J</p>
</div>
<div className="result-block">
<h3>W (Trabalho)</h3>
<p>{W} J</p>
</div>
<div className="result-block">
<h3>AU (Energia Interna)</h3>
<p>{U} J</p>
</div>
</div>
</div>
)
bi



Area dos graficos (src/components/Chart/index.tsx)

import React, { useContext, useEffect, useState } from
import './styles.css';

import Chart from 'react-apexcharts';

import MyContext from '../../contexts/MyContext';

import { ApexOptions } from 'apexcharts';
const R = 0.08206;

interface ChartbData {

series: { name: string; data: number[] }[];
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'react';

options: ApexOptions; // Usando ApexOptions diretamente

export default function MyChart () {
const {

finalPression,
finalTemperature,
finalVolume,
initialPression,
initialTemperature,
initialVolume,
processType,

} = useContext (MyContext) ;

const [chartData, setChartData] = useState<ChartData> ({
series: [{
name: 'Dados Iniciais',
data: [],

1
options: {
chart: {
type: 'line',
height: '100%"'
}y
grid: {

row: {
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colors: ['#f3f3f3', 'transparent'],
opacity: 0.5
by

by
title: {

|| ll",

text: processType

align: 'center'
bo
xaxis: {
title: {
text: processType === 'Processo isotérmico' ? 'Volume (L)'

'"Temperatura (°C)"',

by

categories: [],
by
yaxis: |
title: {
text: processType === 'Processo isobarico' ? 'Volume (L)'

'Pressdao (atm)',
br
b
by
}) g

useEffect (() => {
const volumeInicial = initialVolume °? parseFloat(initialVolume)
null;
const pressaolnicial = initialPression ? parseFloat(initialPression)
null;
const temperaturalnicial = initialTemperature ?
parseFloat (initialTemperature) : null;
const volumeFinal = finalVolume ? parseFloat (finalVolume) : null;
const temperaturaFinal = finalTemperature ?
parseFloat (finalTemperature) : null;

[1;
[1;

const intervaloX: stringl[]

const intervaloY: number[]

if (processType === 'Processo isotérmico' && volumeFinal != null &&

volumeInicial != null && temperaturalnicial != null) {
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const incremento = Math.abs ((volumeFinal - volumelInicial) / 10);
for (let 1 = 0; 1 <= 10; 1 += 1) {
const volumeCalculado = (volumeInicial > volumeFinal ? volumeFinal
volumelInicial) + i * incremento;
intervaloX.push (volumeCalculado.toPrecision (4));
const pressaoCalculada = (R * (temperaturalnicial + 273.15)) /
volumeCalculado;
intervaloY.push (parseFloat (pressaoCalculada.toPrecision(4)));
}
} else if (processType === 'Processo isobarico' && temperaturaFinal !=
null && temperaturalnicial != null && pressaolnicial != null) {
const incremento = Math.abs ((temperaturaFinal - temperaturalnicial)
/ 10);
for (let i = 0; 1 <= 10; 1 += 1) {
const temperaturaCalculada = (temperaturalnicial >
temperaturaFinal ? temperaturaFinal : temperaturalnicial) + i *
incremento;
intervaloX.push (temperaturaCalculada.toPrecision (4));
const volumeCalculado = (R * (temperaturaCalculada + 273.15)) /
pressaolnicial;

intervaloY.push (parseFloat (volumeCalculado.toPrecision(4)));

} else if (processType === 'Processo isovolumétrico' &&
temperaturaFinal != null && temperaturalnicial != null && volumelInicial !=
null) {

const incremento = Math.abs ((temperaturaFinal - temperaturalnicial)
/ 10);
for (let i = 0; 1 <= 10; 1 += 1) {
const temperaturaCalculada = (temperaturalnicial >
temperaturaFinal ? temperaturaFinal : temperaturalnicial) + i *
incremento;
intervaloX.push (temperaturaCalculada.toPrecision (4));

const pressaoCalculada = (R * (temperaturaCalculada + 273.15)) /

volumeInicial;

intervaloY.push (parseFloat (pressaoCalculada.toPrecision(4)));

setChartData ({

series: [{
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name: processType,
data: intervaloY.length > 0 ? intervaloY : Array(6).fi11(0),
I
options: {
...chartData.options,
xaxis: |
...chartData.options.xaxis,
title: {
text: processType === 'Processo isotérmico' ? 'Volume (L)'
'Temperatura (°C)',

y

categories: intervaloX.length > 0 ? intervaloX
Array(6) .£fi11('0"),
y
yaxis: |
title: {
text: processType === 'Processo isobarico' ? 'Volume (L)'

'Pressdo (atm) ',
}
I

title: {
text: processType,
align: 'center'
b
b
}) i
}, [processType, finalPression, finalTemperature, finalVolume,

initialPression, initialTemperature, initialVolume]) ;

return (
<div className="chart-container">
<Chart options={chartData.options} series={chartData.series}
type="1line" height="100%" />
</div>
)



