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DeHoff

Thermodynamics in Materials Science

(McGraw Hill, 1993)

Cap 3  Leis da Termodinâmica

Cap 4  Variáveis e relações termodinâmicas

Cap 6  Termodinâmica Estatística

Cap 7  Sistemas heterogêneos unários

Cap 8  Sistemas multicomponentes

homogéneos, não-reagentes: Soluções

Cap 9 Sist multicomponentes heterogeneos

Cap 10 Diagramas de fases

Cap 11 Sistemas multicomponentes: reações

Cap 12  Capilaridade

Cap 13 Defeitos em cristais

Cap 14  Campos externos

Cap 15  Eletroquímica



Capitulo 2 :  Classificação dos sistemas termodinâmicos

Leis da Termodinâmica. Definições. Relações de Maxwell

Programa do curso



Capitulo 3 :  Leis da termodinâmica

Entropia. Processo reversível e irreversível

Aplicação: calculo de ∆S 

para reações químicas: 

formação de Al2O3



Capitulo 4 :  Variáveis e relações termodinâmicas

Funções de energia. Variáveis experimentais. Relações de Maxwell

Exemplos trabalhados: 4.2 a 4.11 : estrategias para encontrar funções

termodinâmicas de casos específicos. 

Ex. 4.12 a 4.15: aplicações em sólidos e líquidos



Exemplo:

Cálculo da entropia

molar do grafite a 

temperatura T

Calor específico do grafite: J. Chemical Physics 21 (Oct 1953)
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Capitulo 5 :  Critérios de Equilibrio para um sistema isolado

Formulação matemática



Capitulo 6 :  Termodinâmica Estatística

Macroestado e microestado de um sistema

Função partição

Hipótese de Boltzmann para a entropia:

S = kB lnΩ

Aplicação: cálculo da contribuição vibracional ao

calor específico para a molécula de fulereno, a 

partir dos dados de espectroscopia Raman



Capitulo 7 : Sistemas heterogêneos unários

Superfícies de potencial químico. Equação de Clausius – Clapeyron.

Construção de diagramas de fases



Capitulo 8  

Sistemas multicomponentes

Soluções. 

Propriedades parcial molal

Eq. de Gibbs – Duhem

Fugacidade e Atividade

Modelos

Misturas: 
variação da energia livre de Gibbs

com a concentração e a temperatura



Capitulo 9 : Sistemas multicomponentes heterogeneo

Regra de Fases

Dispersão sólida de perlita



Sistema Pb : Sn (solda)



Sistema chocolate : caramelo



Capitulo 10 : Termodinâmica diagramas de fases

Diagrama de fases binários. Equilíbrio de fases. Miscibilidade

(a) Curvas G × X para duas fases diferentes. A composição nos pontos tangentes

satisfacem as condições de equilíbrio entre as fases

(b) Curva G × X para uma mistura (Cu : Pb por exemplo) mostrando a 

miscibilidade entre eles e a espontaneidade da formação de soluções dos dois

metais



Capitulo 11 : Sistemas multicomponentes e multifases: 

Reações

Reações de oxidação. 

Diagrama de Richardson - Ellingham



Diagrama de Richardson – Ellingham mostrando a energia livre de 

formação de um oxido metálico e de oxidos de carbono

Inorganic Chemistry

Shriver & Atkins Chap. 7



Processo industrial para extração

redutiva de metais (pirometalurgia)

Minerais: Fe2O3 (hematita) e 

Fe3O4 (magnetita)

Reações na zona de redução

Reações na zona de fusão

Inorganic Chemistry

Shriver & Atkins Chap. 7



Cap. 1 a 4:  Leis da Termodinâmica. Relações termodinâmicas, Funções de 

estado. Exemplos : sólidos e líquidos

Cap. 5 Equilíbrio em sistemas termodinâmicos: Formulação matemática

Cap. 6 Termodinâmica Estatística: função partição e funções termodin. 

Aplicações: modelo Einstein cristais; Gas monoatómico

Cap. 7 Sist. heterogêneos unários: diagramas de fase, Clausius Clapeyron

Cap. 8 Sistemas multicomponentes homogeneo: Soluções. Propriedades

parcial molal; Eq. de Gibbs – Duhem; Fugacidade, atividade. Modelos

Cap. 9 Sist multicomponentes heterogeneo: Regra de Fases.

Cap. 10 Termodinâmica diagramas de fases: misturas. Equilíbrio de fases

Cap. 11 Sistemas multicomponentes e multifases: reações. Oxidação. 

Diagrama de Richardson - Ellingham

Programa do curso


