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RESUMO

As propriedades e relagdes fisico-quimicas dos gases séo
formuladas atualmente segundo os principios da mecéanica
estatistica, entretanto contrariando tal descricdo adiciono
elementos da Teoria dos Autdmatos demonstrando
matematicamente existéncia do movimento aleatorio e
quantificando porcentagem de particulas contidas num gas
passiveis de associacdo a uma equac¢do do movimento. O
formalismo alternativo ao comprovar resultados citados
anteriormente necessita descrever um sistema gasoso cuja
forma varia, provindo nesta premissa condicdo para
realizacdo do calculo da cota minima dos produtos de
reacdes quimicas compostas por trés ou mais substancias,
e demonstracdo da maior adequacdo dos métodos
computacionais estatisticos em relagdo aos deterministicos
no estudo dos gases.
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Autébmatos. Movimento aleatério. Modelo de gases. Reacédo

quimica.



1. INTRODUGAO

A termodinamica principia-se dos axiomas da mecanica newtoniana, entretanto
devido aos seus objetos disporem de inUmeras partes almejar realizar quaisquer
formalizagbes deterministicas culminava em inviabilidades préaticas. O
tratamento estatistico dos sistemas termodinamicos supriu dificuldades [1],
porém impossibilitou quantificacdo das propriedades das partes do objeto; sendo
tal restricio especialmente prejudicial na descricdo cinematica pela
pressuposicao da incapacidade de associar equac¢des do movimento a particulas
termodinamicas [2]. Contudo a reducéo crescente do tempo de processamento
dos computadores assegura inutilidade do formalismo estatistico como
resolucdo de incapacidades préaticas [3]; portanto delimitar aplicacdes dos
métodos computacionais estatisticos e deterministicos no estudo dos sistemas
termodinamicos ndo consiste em solucionar problemas praticos, mas comprovar
quais propriedades do objeto sdo intrinsicamente probabilisticas ou
deterministica, e sob quais condigdes.

O presente artigo objetiva enumerar parcela das limitacbes computacionais na
formalizacdo de sistemas termodinamicos através da descricdo de sistemas
gasosos ideais [4] cuja forma é variada. A demonstracdo da existéncia do
movimento aleatorio, quantificacdo das particulas contidas num gas movendo-
se aleatoriamente, calculo da quantidade minima dos produtos de uma reacao
composta por trés ou mais substancias simples e comprovacdo da maior
adequacdao do formalismo estatistico na descricdo de gases, correspondem aos

resultados almejados nesta pesquisa.

2. DESENVOLVIMENTO

1 Requisitos e definigdes

Os objetivos deste artigo abrangem inUmeros segmentos na analise de modelos,
contudo aplicando a metodologia construtivista [5] soluciona-se tais
problematicas utilizando somente um método. Entretanto o meio nao

proporcionara as ferramentas de resolucdes, sendo necessario ao leitor dispor
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de conhecimentos béasicos de termodindmica, calculo diferencial e integral,
probabilidade, teoria da computacao e teoria cinética dos gases.
Inmeros objetos matematicos e definicbes apresentam-se repetidamente na
obtencdo dos resultados propostos, portanto é vantajoso nas secfes abaixo
introduzir e definir rigorosamente esses enunciados e estruturas.

1.1 Autbmatos finitos

Um autbmato, maquina ou algoritmo segundo a Teoria dos Autdmatos (TA)
consiste numa estrutura matematica que possibilite descrever ou formular
cenarios representaveis por funcdes [6]. As categorias de maquinas relevantes
aos objetivos desse artigo sdo autdbmatos finitos deterministicos (AFD) e

autdbmatos finitos ndo-deterministicos (AFND).

Os AFD (como todo autémato) disp6em de um estado inicial g, analogo a uma
constante, e um estado de aceitacdo g, equivalente a funcéo f(qy) =q;- A
transformacdo ou transicdo de q, em g, depende de varidveis denominas

“palavras”, e cujo conjunto de palavras nomenclatura-se “linguagem” [7,8].

As palavras séo objetos matematicos abstratos descritiveis na fungédo g(n) = p™
(1,2,3), sendo constituidas por “letras”. A letra (p) € uma estrutura fundamental,
tal como o ponto geométrico, portanto indefinivel [8], contudo, para fins didaticos

pode o leitor considera-la um x da fungéo f(x).
g =p'=p@2)

g(5) = p® = ppppp (2)

g(n) =p" =pppp ...p (3)

A transicdo de g, em g, formalmente é uma funcdo composta de g(n) e q,.
Porém almejando simplificacdo adotarei g(1) igual a linguagem (4), e elaborarei

a funcao de transicdo de g, em g, na expressao (5).
L ={p} 4

81 =64(q0,p) = q1 (5)
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O algoritmo deterministico necessério a realizagdo dos objetivos propostos é
denotada por M; = (Q,]], 61,90, F; ). Sendo Q o conjunto dos estados ¢, € q;,
[T a reunido das palavras aceitas na fungéo &§,, F; o conjunto dos estados de

aceitacao.

A méaquina ndo-deterministica utilizada nos topicos posteriores equivale ao
autbmato M; no conjunto Q, [] e no estado inicial g,. Entretanto difere no

conjunto F, dos estados de aceitacao (6), e na funcdo de transigéo 6, (7).

F; = {qo, 91} (6)
8, =82(q0,P) = qo VvV q1 (7)
A notacdo desse autdmato é M, = (Q,[], 62,90, F3 ).

O processo de definicho exposto acima origina propriedades e axiomas
convenientes para maior compreensdo dos resultados seguintes, por

conseguintes estes sao enunciados abaixo:

e O estado de aceitacdo é um elemento indispensavel na formulacdo de
quaisquer algoritmos. Uma maquina existe se e somente se sua funcdo
de transicdo ao processar uma palavra possui imagem no estado de
aceitacao [9].

e A funcédo 6, aparentemente viola a regra de formacgéo das fungdes por
apresentar dois valores distintos para uma mesma variavel, contudo essa
concluséo é errbnea devido a q, e g, serem iguais numericamente, porém
representando diferentes estados [10].

e O autbmato M, ao processor a palavra p assume o estado g, ou q; pela
equivaléncia numérica dos estados, entretanto esses estados séo
distintos, provindo a probabilidade de 50% do autémato permanecer no
estado g, ou assumir o estado g;, ou seja, a maquina detém dois
possiveis resultados para um mesmo processamento [10].

e O gréafico das funcbes 6, e §, inexiste em razdo das mesmas nao terem

dominios contidos no conjunto dos numeros reais. Porém presume-se
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neste artigo que quaisquer maquinas no estado g, disponham de imagem

gréfica e no estado q; imagem gréfica diferente de q,.

1.2 Gases ideais

Os gases ideais ou modelo dos gases ideais sdo gases detendo relacdes entre
pressao, temperatura e volume segundo a equacédo de Clapeyron, constituido
por uma substancia simples cujas particulas possuem volume desprezivel,
movem-se aleatoriamente, realizam colisdes perfeitamente elasticas contra as
paredes do recipiente contendo o gas e apresentam forcas intramoleculares
despreziveis. Porém € conveniente realcar que o movimento aleatério existe
enquanto presuncdo ou axioma para possibilitar a descricdo estatisticas dos

gases ideais, ou seja, inexiste fisicamente [11].

Os sistemas gasosos ideais serdo classificados nos sistemas dispondo de
recipiente de imagem gréfica (forma) constante ou variavel no tempo. A alteracao
da forma do recipiente ocorre pela acdo de um dispositivo regulado por um
autbmato M, ou M, ativado através da presséo exercida pelo gas nas paredes

do recipiente.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

1 Movimento aleatério

A impossibilidade préatica do registro das colisbes entre moléculas gasosas
propiciou postulacdo da existéncia do movimento aleatério das particulas
compositoras de um gas, ou seja, inexiste equacdes cinematicas capazes de
descrever o deslocamento de moléculas gasosas [11]. Entretanto na secao
seguinte sera demonstrada existéncia matematica do movimento aleatério,
portanto o deslocamento aleatorio tornar-se a um fato fisico, e ndo apenas um
axioma.

1.1 Demonstracéo existéncia do movimento aleatério

A trajetoria de qualquer particula contida em um recipiente é dedutivel pela soma
das forgas atuando sobre a molécula (8) [12]. A funcao (9) descreve o0 movimento
de quaisquer particulas [13].

o _ ymal 2
E = Yk=i €
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f(E)1 = xo + v(E)

Admitindo um sistema gasoso detendo forma do recipiente regulada pela
maquina M; e intervalos constantes t > 0 para realizagdo dos comandos das
atividades do autdbmato. Conclui-se variagdo do modulo |é,,| em razdo do vetor
én representar a forca gerada na colisdo da molécula contra o recipiente, por
conseguinte as alteracdes da forma do recipiente modificam o angulo da colisdo
que se apresenta como fator determinante no calculo do modulo |é,,]. Os
intervalos constantes e variacfes ciclicas da forma do recipiente possibilitam
prever as imagens graficas do recipiente e o valor de |é,,| no decorrer do tempo

nas funcdes (10,11), provindo deducédo da equacéo cineméatica da particula (12).
sistema de forma cubica,se t,/t € N

f ()2 = {Sistema de forma cilindrica, se t; /t €

6| = {B,se ty/t €N
em y,set,/t €N

y (10)

(11)

f(E), = xo + v(ER &) + v(Iénl) (12)

Porém um sistema gasoso dispondo de forma controlada pelo autémato M,
impossibilita elaboracdo de funcdes analogas a (10,11) devido ao recipiente
variar aleatoriamente de forma, ocasionando sequencias de valores do médulo
|é,,| imprevisiveis. Sendo possivel somente formular funcdes cinematicas para
descrever deslocamento anterior a colisdo caso ndo se realize medicdes
adicionais de posicao, velocidade e aceleracdo, portanto mesmo conhecendo-
se a posicao inicial, velocidade e forcas aplicadas na molécula seu movimento é
imprevisivel apés determinada posicéo.

2. Quantificagdo das moléculas movendo-se aleatoriamente

Na secao anterior demonstrou-se existéncia do movimento aleatorio, contudo tal
prova nao contém indicios da quantidade de moléculas deslocando-se
aleatoriamente. A secado seguinte dispde da deducdo de uma férmula capaz de
possibilitar o calculo da quantidade de moléculas em movimento aleatério num
gas ideal.

2.1 Deducédo da funcdo de quantificagdo das moléculas movendo-se
aleatoriamente

O movimento aleatorio (conforme comprovado no topico anterior) existe somente

em um sistema cuja variacédo da forma do recipiente gera alteracdo do angulo da
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colisdo molécula recipiente, portanto as particulas em movimento aleatorio
devem dispor de trajetérias que colidam com os diedros [14] incongruentes das
formas assumidas pelo recipiente.

Pressupondo k > 1 diedros diferentes entre as formas do recipiente de igual
altura h > 0. Trancando uma série de segmentos de reta cada qual com origem
em um diedro incongruente e extremidade num ponto da superficie do recipiente.
O produto do comprimento dos segmentos por h corresponde a area ocupada
pelas moléculas que podem direcionar uma colisdo contra os diedros (13)

ahk > 0 (13)

Multiplicando (13) pelo volume das particulas obtém-se volume do conjunto das
moléculas. Entretanto tal expressdo quantifica o volume de particulas cujas
trajetérias ndo interceptam os diedros, sendo necessario presumir igual
distribuicdo da quantidade de moléculas movendo-se no eixo z. Por conseguinte,
um terco do volume de (14) corresponde efetivamente ao volume das particulas
movendo aleatoriamente (15) [11].

V(l}f)rl . V(u) ahk (14)

V(w)ahk
m Lwahk (15)

vu)-o 3

O volume do recipiente ocupado pelas moléculas em deslocamento aleatério €

descritivel na razéo (16).

V(uw)ahk
v(uw)-0 3V(R)

(16)

Entretanto uma formulacdo de maior elegancia da expressado (16) expressar
V(u) em funcdo do volume do recipiente. Assumindo (17) conclui-se (18)
equivalente a (17).

_r®
VW =22 (17)

ahk
3cNgy

(18)

Conhecendo o coeficiente estequiométrico da substancia compoésito do gas, se
deduz trivialmente quantidade de particulas movendo-se aleatoriamente
utilizando as relacdes de propor¢cdo (regra de trés) envolvendo o numero de
Avogadro.

3. Quantificacdo da massa molar dos produtos das reacdes entre gases

ideais
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As moléculas gasosas ideais ndo exercem forgcas intramoleculares entre si
qguando contidas num recipiente. Entretanto reacfes quimicas cujos reagentes
sdo gases ideais de substancias distintas dispdoem de forcar intramoleculares
ndo despreziveis, ocasionando dificuldades na elaboracao de func¢des do calculo
da massa molar dos produtos da reacao.

As secdes posteriores desenvolvem formulas para a quantificacdo da massa
molar minima de cada produto de uma reagcédo gasosa apresentando reagentes
propagando-se em velocidades iguais e distintas em um mesmo espaco.

3.1 Deducado da funcdo de quantificagdo da massa molar minima do
produto de reagentes gasosos que se propagam em velocidades iguais
Pressupondo uma reagdo composta por r = 3 reagentes em igual quantidade
percorrendo nhuma mesma velocidade um vacuo de comprimento a para
reagirem. As forcas intramoleculares sdo despreziveis em colisées no vacuo,
portanto a distribuicdo da massa molar dos reagentes nas reacdes € uniforme.
A razdo (19) expressa massa molar de um reagente disponivel para reagir com

outro reagente.

M(4)
r—1

(19)

Contudo M (A) é a massa molar total do reagente, ou seja, M (A) quantifica ndo
somente as moléculas que colidiram primeiramente com o reagente. A solucao
desse problema consiste no produto de (19) pelo percentual da diferenca de
volume entre a abertura da saida de particulas e o recipiente que contém o gas
A (20).

V(M)
V(R)(r-1) (20)

A probabilidade das moléculas dos gases A e B reagirem € (21). A massa molar
minima do produto c; A + ¢, B correspondo a soma (22).
P(A+B) =u(21)

(V(S)M(A) V(S)M(B)) _ (V(S)M(A> C2V(HM (A)) = W(l + E—i) (22)

VIR)(r-1)  V(R)(r-1) VR)(r-1)  v®@E-D/T T vR)(-1)

3.2 Deducéado da funcdo de quantificacdo da massa molar minima do
produto de reagentes gasosos que se propagam em velocidades desiguais
Assumindo os postulados da sec¢&o anterior exceto a igualdade de velocidades
dos reagentes gasosos. Conclui-se que uma série de somas de funcdes

analogas a (22) em que k cresc¢a de acordo com a adicdo de reagentes na reagao
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calculam a massa molar minima caso conserve-se a quantidade dos reagentes
A e B disponiveis para reagirem. Porém como ocorrem inumeras reacdes de
igual probabilidade u, estabelece-se que apos cada reagéo resta um percentual
(1 — w) de massa molecular dos reagentes A e B. O somatério (23) descreve a
massa molar minima de uma reacao gasoso possuindo reagentes deslocando-

se em velocidade desiguais.

lim Tey: “AGONTL (1 1 ) (23)

k-r" m=o0 V(R)(k—1)

4 Andalise comparativa do modelo gasoso estatistico e deterministico

O modelo dos gases ideais e 0 modelo deterministico acerca do movimento
molecular compartilham iguais premissas excetuando deslocamento aleatorio
das moléculas, portanto seus objetos equivalem-se, ocasionando
indispensabilidade do modelo deterministico obter resultados da modelagem
gasosa ideal devido a comprovacdao experimental de tais conclusdes. A
descricdo deterministica dos gases ideais conserva resolucdes da formulacéo
estatistica como demonstrado no fato das equacdes cinematicas moleculares
nao alterarem forcas geradas e aplicadas nas particulas, contudo o modelo
deterministico compde-se de resultados adicionais e métodos distintos para
elaboracao das sentencas propiciando comparabilidade entre as modelagens na
presente secao objetivando evidenciar maior adequagcdo do modelo estatistico
em relacao ao modelo deterministico na formulacdo dos gases ideais.

A reprodutibilidade das propriedades gasosas ideais no modelo deterministico
depende de dados empiricos acerca da forma assumida pelo sistema no periodo
de anadlise, provindo requerimento superior de informacfes sistémicas
necessarias a aquisicao das resolu¢cdes do modelo estatistico. Sendo acrescido
nessa formulacédo divisdo das moléculas nas particulas deslocando-se ordenada
ou aleatoriamente.

Os resultados exclusivos do modelo deterministico abrangem somente o campo
da cinematica rearranjando categoricamente um principio em teorema,
impossibilitando quaisquer avangos nas pesquisas fisicas através de tais
conclusdes. O método de deducgéo das resolucdes é desenvolvido segundo um
formalismo que institui arbitrariamente imagens graficas em funcdes,
estabelecendo restricdes de teoremas oriundos do modelo deterministico pelos

seus fundamentos matematicos ndo expressarem independente do cenario
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empirico o objeto analisado, submetendo veracidade da modelagem a
contingéncia de inUmeras situacdes experimentais.

As limitacbes metodoldgicas e insignificancia dos resultados adicionais do
modelo deterministico alicercam ineficiéncia desta modelagem, possibilitando
concluir maior conveniéncia e adaptabilidade do modelo estatistico na descricdo

dos gases ideais.

4. CONSIDERAGOES FINAIS OU CONCLUSAO

Os objetivos propostos na introducdo deste artigo realizaram-se no topico
“‘Resultados e discussdes”, revelando proficiéncia significativa das modelagens
deterministicas e estatisticas para formular e demonstrar propriedades das
moléculas gasosas e gases ideais. Entretanto a inviabilidade da aplicacdo
empirica do modelo deterministico funda questionamentos acerca de sua
pertinéncia na qualidade de modelo, sendo essa problematica agravada pelo
modelo estatistico dispor de infimas possibilidade para avanco nas pesquisas
fisicas [15], culminando na aparente irrelevancia dos resultados e métodos
desse artigo.

A concluséo da inutilidade dos modelos analisados nesse trabalho é veridica
concebendo o modelo estatistico como meio de progresso nas pesquisas fisicas,
e 0 modelo deterministico como representac¢do conceitual matematica; contudo
invertendo os objetivos respectivos de cada modelo estabelece-se uma definicdo
consistente dos gases ideais e um artificio limitado de desenvolvimento das teses
fisicas. As restricbes de progresso cientifico do modelo deterministico séo
exuberantes, ocasionando indispensabilidade da formulacdo de novos métodos
e modelos caso se proponha maiores descobertas dos fendbmenos gasosos
ideais.
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