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USO EFICIENTE DE SOFTWARE NO ENSINO DE GRADUAGAO EM ENGENHARIA QUIMICA
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RESUMO

O aperfeigoamento dos computadores fez surgir uma gama de softwares com grande potencial para auxiliar
na tarefa de ensinar engenharia, dentre os quais podemos citar: Mathcad®, Mathematica®, Matlab®, Maple™
e Polymath. Diversos artigos tém sido publicados com o objetivo de demonstrar as vantagens do uso destes
softwares, bem como no sentido de comparar os seus desempenhos na tarefa de ensinar. Os livros mais
recentes também ja indicam claramente a importancia desta ferramenta para a engenharia. Neste artigo, os
autores sdo enfaticos: independente do software escolhido, o pré-requisito fundamental para uso do
computador na resolugédo de problemas da engenharia é o estudante pensar de forma légica e sistemética.
Minimizar o problema através do uso de facilidades e/ou simplificagdes pode custar um prego muito alto
para o futuro da engenharia. A sistematica usada para resolu¢cdo de problemas da engenharia defendida
neste trabalho apresenta elevada taxa de sucesso em nivel de pés-graduagéo e a idéia é antecipar o seu
uso para os estudantes de graduacéo.
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EFFICIENT USE OF SOFTWARE IN UNDERGRADUATE TEACHING IN CHEMICAL
ENGINEERING

ABSTRACT

The development of computers brought an amount of software with a great potential to assist in the task of
teaching engineering, which can be mentioned: Mathcad®, Mathematica®, Matlab®, Maple™ e Polymath.
Several articles have been published with the aim of demonstrating the advantages of using these softwares,
and to compare their performance. The most recent books have clearly indicated the importance of this tool
in engineering. In this article, the authors declare: independent of the software chosen, the basis for the use
of computers to solving engineering problems is the logical and systematic thinking. The use of facilities
and/or simplifications in order to minimize the problems can cost a heavy price for the future of engineering.
The methodology used to solve engineering problems defended in this work has a high success rate in
graduate level and the idea is to anticipate its use for undergraduate students.

Keywords: Algorithm; Programming; Logic; Matlab.

INTRODUGAO

Neste século XXI pode-se perceber a necessidade do engenheiro em incorporar o computador ao seu
cotidiano, vendo que esta maquina é capaz de sistematicamente coletar, manipular e fornecer os resultados
da manipulacéo de informagdes para um ou mais objetivos.

A automatizagdo de procedimentos, o controle administrativo sobre pessoas e materiais diversos e,
ainda, a possibilidade da execucdo de calculos rotineiros de forma mais precisa, foram os grandes
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motivadores do aprendizado em programacédo de computadores. Na programacgao € essencial ter-se um
raciocinio com uma sequéncia de instrugdes capaz de conduzir a uma determinada conclusédo. A ordem das
instrucdes deve obedecer a uma particular I6gica chamada de algoritmo. As etapas de um algoritmo séo as
instrugcdes que deverdo ser executadas por uma maquina. Esse conjunto de instrugdes € o que podemos
chamar de programacdo, ou seja, a formalizagdo de um algoritmo em linguagem inteligivel pelo
computador.

Todo dado coletado pelos computadores, as instrugdes por eles executadas, bem como os resultados
de um processamento, sao sempre constituidos de conjuntos ordenados de zeros e uns, linguagem que é
chamada de linguagem de maquina que é tediosa de manipular, dificil de compreender e facil de acarretar
erros. Por essa razdo, foram desenvolvidas outras linguagens, mais proximas do entendimento dos
operadores, genericamente chamadas de linguagem de programag¢do. Cada uma dessas linguagens possui
regras fixas e rigidas de sintaxe (FORBELLONE, 1993).

Porém, mesmo com as diversas linguagens de programacao, ainda existe uma barreira entre o
computador e o engenheiro, pois ao aprender uma linguagem de programagéo, o engenheiro fica muito
preso com a sintaxe da mesma. E sabemos que isto ndo basta, pois os problemas que nos deparamos sao
complexos e exigem senso criativo, desenvolvida capacidade para formular e equacionar matematicamente
problemas de engenharia e, ainda, competéncia na programacdo destes métodos em modelos
computacionais de solugdo (MARTINS FILHO & SANGLARD, 2000).

Segundo Lauermann et al. (2003), as tecnologias computacionais aparecem como meios de possibilitar
uma agao docente inovadora. Entretanto, essa inovagdo ndo deve estar somente restrita ao uso do
computador, mas também a maneira como o professor vai aproveitar as formas de elaborar planos
metodolégicos que superam a simples reprodu¢cdo do conhecimento. Por isso, deve-se ressaltar que
recursos existem e estdo disponiveis, basta-se dispor de projetos educativos adequados para desencadear
0 processo de aprendizagem.

Ainda segundo Longo (2006), o computador da uma falsa sensa¢ao de seguranga que nem sempre
garante resultados satisfatérios. Na verdade, o homem, pela sua propria natureza, pode cometer enganos e
o computador pode multiplicar estes erros e causar grandes desastres. Dentre as possiveis causas dos
problemas computacionais, podem-se citar as seguintes:

e Escolha inadequada de um programa;
Erros de programacao;
Usuario com pouco conhecimento do assunto;
Interpretacéo errada do programa;
Erros de digitagdo na entrada de dados;
Modelagem do problema mal feita;
Erros na interpretacéo de resultados.

Por estes e outros motivos é de fundamental importancia a analise dos resultados obtidos no

computador. Alguns tipos de analises foram feitas nas aplicagbes a seguir, tais como:
e Visualizacéo gréfica;
o Verificagado das diversas solugdes, verificando se estas estao condizentes com a literatura;
e Utilizagdo da nogéo da natureza da grandeza da solugao.

DESCRIGAO DO PROBLEMA

Tradicionalmente, diversos cursos de programacdo de computadores para engenharia adotam a
linguagem Pascal como referéncia de programacdo estruturada e buscam desenvolver no aluno o uso
correto da sintaxe utilizada em situagdes classicas de programacao. Todavia, com esta forma de ensino a
capacidade do estudante fica limitada e s6 consegue resolver problemas triviais, ndo utilizando a
programagédo de forma eficaz durante o seu curso, ou seja, ndo consolida nem reconhece o papel do
computador na modelacdo matematica de solugdes de engenharia e na idealizagdo de respostas ao
problema original (MARTINS FILHO & SANGLARD, 2000).

Além disso, geralmente o estudante pensa que é tempo despendido implementar um método numérico
para em seguida utilizar este cédigo na resolucdo de problemas. Com o objetivo de amenizar este
problema, foram desenvolvidos os softwares comerciais, tais como Mathcad®, Mathematica®, Matlab®,
Maple™ e Polymath. Porém o exemplo apresentado na Figura 1 mostra que isso ainda ndo é o suficiente.

= £ = '3 4+ IFHSZ - 390
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Figura 1. Uso do Matlab (Janela de comando) para encontrar uma raiz de um polindmio de 3° grau.




A Figura 1 mostra a eficacia do software Matlab na determinacdo de uma das raizes de um polindbmio
de 3° grau, porém os problemas de engenharia ndo aparecem de forma tdo simples. Estes aparecem de
forma contextualizada, exigindo que o estudante defina uma seqiéncia de etapas até chegar ao
equacionamento final. Este é o verdadeiro sentido de programar.

Este trabalho tem como objetivo principal desenvolver uma metodologia de uso de softwares para
resolugéo de problemas da graduagdo em Engenharia Quimica. E uma metodologia que em nivel de pds-
graduagcado apresenta elevada taxa de sucesso e a idéia é antecipar o seu uso para os estudantes de
graduagéo.

Os objetivos especificos sao:

e Mostrar a importancia da ferramenta computacional no cotidiano do engenheiro;
e A resolugdo sistematica de problemas envolvendo conteudos basicos, profissionais e
especificos da Engenharia Quimica.

Para facilitar o desenvolvimento de algoritmos e a implementacdo de cddigos na resolugdo de
problemas de engenharia, foi utilizada neste projeto uma metodologia que visa dividir o problema de forma
modular, tal divisdo ocorre da seguinte forma:

e Programa principal;
e Modelo do problema;
o Parametros;

e Solver.

Esta metodologia é baseada no que diz respeito a construcdo de programas complexos. De acordo com
Passos (2007) poucos sao 0os programas complexos que estédo “livres de erros”. E quando um programa
deste porte atinge certo tamanho a mente humana ndo consegue controlar toda a complexidade.
Atualmente para resolver este problema, uma das opg¢des € baseada na constru¢do de pequenos
programas “livres de erros” e reuni-los, construindo um grande programa “livre de erro”.

O uso dessa metodologia é enfocado no tdpico: Resolugédo de problemas da engenharia quimica, sendo
o Matlab escolhido por dispor de uma biblioteca bastante abrangente de fungées matematicas, geragao de
graficos e manipulagcado de dados que auxiliam muito o trabalho do programador. E ainda possui uma vasta
colecdo de bibliotecas, denominadas toolboxes. A linguagem e o ambiente de programacao Matlab
permitem ainda que o usuario possa escrever suas proprias bibliotecas. Assim, o usuario pode enriquecer a
linguagem, incorporando a ela novas fungdes.

RESOLUGOES DE PROBLEMAS DA ENGENHARIA QUIMICA
Equagoes de Estado

Em sistemas termodindmicos nos deparamos com relagdes matematicas envolvendo variaveis de
estado, ou seja, variaveis referentes ao estado momentaneo do sistema, tais como: Presséo, temperatura e
volume. Relagdes deste tipo sdo chamadas EQUACOES DE ESTADO.

Para descrever-se uma equacao de estado, a principio surgiu a equacao dos gases ideais como mostra
a Equacdo (1), esta é bastante satisfatoéria apenas quando o fator de compressibilidade (Z) do gas tende a
um. Ou seja, quando a pressao é baixa e a temperatura é alta, isto faz com que a distancia entre as
moléculas seja a maior possivel. Nessas condigdes, os choques entre as moléculas se tornam praticamente
elasticos, havendo pouca perda de energia cinética. Porém quando isto ndo ocorre, equag¢des de estado
devem apresentar maior complexidade, exigindo o uso de métodos numéricos para tal resolugéao.

PV =nRT (1)

Existem varias equagbes para gases reais, entre elas podemos destacar a Equagéo de Redlich-Kwong,
pois durante muitos anos foi a equagao mais usada em calculos reais de engenharia. Esta representou um

enorme avango sobre a Equacdo de Van der Waals, justamente por apresentar o termo ﬁ no
denominador. A Equacéao de Redlich-Kwong é representada a seguir:

po RT a (2)
WV =b) VIV +bWT




As constantes a e b sdo expressao da seguinte forma:
RT: (3)
a=0,42747(——)
Pc
c (4)
b =0,08664 (%)

C

A Figura 2 mostra um exemplo de como desenvolver um cédigo no Matlab para resolver problemas
desta natureza, utilizando a metodologia proposta e alguns dados fornecidos por Van Ness et al. (2007).

1 L ================= Mgip ========================
2
3 - clear =all; clo % Limps a Tela = todas a5 variswvels existente
4
5 - globhal T p
5
7
=] o ——— entrada de dados-————-—-—-———-————————————
9
10 — T= input ('entre com o valor da temperaturas shsoluta: ')
11
1z — Est_inicial= input('entre com uma esStimativa incial: ')
13
14
15 Fom—m = caloculos——————-———"—"———————————————————————
16
17 — for i=1:31
13 — pres(i)=i:
19 — p=i;
20 — vol(i)=fzero('modesl', Est_inicial):
21 — end
22
23 — parameters
=4
25
26 — Z=pres.*vol/ (R*T); % fator de compressibilidade
27
Z8
29 e — — — graficos-————————————————————
30 — plot.(pres,|2, tm¥—1)
31 — wlabel (' Fator de compressikilidade (Z)'), xlskel('Fressaoc (p)'), grid
32
(a)
1 § ========= parameters S=============
&
3 % para O n-butano:
4
5|= Te=425.1; % tempersatura critics em K
[
7 - po=37.96; % pressac critica ewm bhar
g
9 - R=81.144; %constante do gas em bhar.cm? mol.K
10
11 - a=0.42748*R 2 *Te™2 .5/ pe; % ponstante &
12
13 - b=0.08664% (R*Te/po) % constante b
1 % mmmmmmmmmm== yynre] SS—=—=——msmmmmmm—m—=—
2
3 function v = mwodel (7))
4
5= global T p
&
7= parameters
=]
]
10
11 — v = R¥T*w® [(w+bh)] *T* (1/2)—a* (v-bh] —p*v* (v+h)] *T" (1/2) * (v-b) :

(c)

Figura 2. M-files utilizados de forma modular, envolvendo equagdes de estado: (a) programa
principal; (b) Parametros do n-butano e (c) modelo matematico.




O codigo segundo mostra a figura anterior nos permite plotar o grafico do fator de compressibilidade
versus a pressao para o n-butano a uma determinada temperatura, usando a Equagao de Redlich-Kwong
com a presséao variando de 1 até 31 atm.

No arquivo m-file chamado parameters.m, de acordo com a Figura 2b, estao todos os parédmetros
associados a espécie quimica em questdo (n-butano). Como estes dados estdo em um local especifico,
apenas este arquivo sera modificado caso ocorra a necessidade de analisar outra espécie quimica.

No programa principal (Main.m), ilustrado na Figura 2a, séo utilizados antes de tudo, os comandos clear
all e clc, o primeiro é utilizado para limpar todas as variaveis existentes e o segundo é utilizado para limpar a
tela de comandos. Em seguida com o comando global, tornou-se possivel um jogo de variaveis para ser
globalmente acessivel. Neste caso, acessam-se as variaveis T (temperatura) e p (pressdo) sem a
necessidade de declara-las na lista de entrada das fungdes quando tal comando € usado (UERJ, 1999).
Ainda nesse m-file, é bastante frequiente a utilizacdo do comando input que nos permite exibir uma
mensagem na tela dando ao usuario um prompt para entrada de dados. Neste exemplo tal comando foi
usado para armazenar uma estimava inicial fornecida para resolver a fungdo modelo.

A expressado i = 1:31 (vide Figura 2a) gera uma matriz linha contendo numeros de 1 a 31 com
incremento unitario. Portanto, os comandos entre as instrugbes for e end sdo executados uma vez para
cada coluna da expressao matricial, ou seja, trinta e uma vezes. Dentre estes comandos, esta a fungao
fzero, a qual é utilizada para localizar a raiz da Equagao de Redlich-Kwong, definida em outro arquivo m-file
(model.m) conforme mostra a Figura 2c. Para isto foi necessario utilizar o comando function, criando-se
assim uma nova fungdo chamada model. Esta nova fungédo tem uma variavel V (argumento de entrada) e o
valor desta fungdo para um determinado valor de V é armazenado na variavel y (argumento de saida). Mas
antes de definir a fungéo é preciso deixar disponiveis, no mesmo m-file, os pardmetros (digitando o nome
com o qual o arquivo que os contém foi salvo). Além dos pardmetros, € necessario ter-se disponivel as
variavel T e p para o calculo do volume especifico do gas. Portanto, chamam-se também as variaveis
globais (utilizando o comando global). A comunicagao entre os arquivos ¢ ilustrada abaixo:

model parameters

P

Figura 3. Diagrama de blocos da comunicac¢ao entre model e parameters.

Como a variavel V da Equagéo (2) ndo pode ser isolada, coloca-se esta equagao na forma padrao de
modo que para um determinado valor de V a fung¢ao seja zero.

RT a _p—o (5a)

(V —=b) V¥ +b)NT
RTV(V +bWT —a(V —b)— PV (V +b)NT (v—b)=0 (5b)
F(V)Y=RTV(V +bWT —a(V —b)— PV (V +b)T (v—b) (5¢)

Pode-se observar que temos o niumero de variaveis igual ao numero de equacgdes disponiveis. Entdo se
pode utilizar algum método numérico para equagdes ndo-lineares. Isto se torna facil no Matlab, pois € um
software comercial que ja tem disponivel robustos algoritmos de métodos numérico que nos permitem
resolver tais problemas. A funcdo fzero (fzero.m), por exemplo, é utilizada para resolver funcbes nao-
lineares pelo método de Newton-Raphson.

O arquivo parameters.m € novamente chamado no arquivo principal (Main.m), para calcular o fator de
compressibilidade o qual precisa do valor de R. Observe que foi utilizado .* pois como press e vol sédo
vetores, tal simbolo significa que a multiplicagdo sera feita elemento por elemento. Logo Z também sera um
vetor com 0 mesmo numero de elementos de press e de vol.

. I,
Main 7| Parameters
—

Figura 4. Diagrama de blocos da comunicagao entre os Main e parameters



Finalmente, o comando plot é usado para imprimir o vetor Z na ordenada em relagdo ao vetor press na
abscissa. A fim de melhorar a aparéncia do grafico foram utilizados:
e Astring ‘m*-’ que plota o grafico na cor magenta, com simbolos na forma de asteriscos (*) para
cada ponto e linha tracejada;
e O comando xlabel que permite nomear o eixo das abscissas, assim como ylabel que permite
nomear o eixo das ordenas;
e O comando grid que permite tragcar uma grade sob o plot atual.
O diagrama de blocos da Figura 5, torna facil a visualizagdo de como todos os arquivos m-file se
comunicam, incluindo também o arquivo embutido fzero.m.

Main ﬁero

12—

Parameters Mided

Figura 5. Diagrama de blocos da comunicacao entre os arquivos da figura 2

O procedimento 2-3-4-5 é repetido até que a fungdo possa convergir para um valor suficientemente
préximo de zero, ou seja, até que seja encontrado através de um processo iterativo um valor para volume
especifico tal que satisfaga a Equacgao de Redlich-Kwong reescrita como mostra a Equagéao (5c).

O grafico gerado pelo Matlab nos possibilita visualizar como varia o fator de compressibilidade (Z) para
diferentes pressdes do n-butano a uma temperatura de 500 K.

Fator de compressiilidade (Z)

o E 10 15 20 25 30

Figura 6. Gréfico do fator de compressibilidade (Z) em funcdo da presséo (p) para o n-butano na
temperatura de 500 K

Para um gas ideal o fator de compressibilidade é sempre igual a um, em todas as pressdes e
temperaturas, porém para um gas real isso ndo ocorre. Através da visualizagao grafica, percebe-se que um
gas real aproxima-se do gas ideal quando a pressdo é bastante reduzida, ou seja, seu fator de
compressibilidade tende para um.

Além disso, o efeito da temperatura também afeta no fator de compressibilidade de um gas nao ideal.
Pois o desvio do comportamento ideal torna-se maior quando submetido a baixas temperaturas. Com auxilio
do Matlab, basta executarmos o programa principal (main.m) novamente, mudando a temperatura para
2000 K. Veja o novo grafico a seguir:



1.002

1.008

1.007

1.006

1.005

1.004

1.003

1.002

1.001

1

] 5 10 15 20 25 30
Pressao (p)

Figura 7. Gréfico do fator de compressibilidade (Z) em fung¢do da presséo (p) para o n-butano na
temperatura de 2000 K.

Percebe-se que o comportamento do gas na temperatura de 500 K se desvia mais do comportamento
de um gas ideal quando comparado ao mesmo na temperatura de 2000 K (veja a Figura 8).

1.05 T T T T T
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Fator de compressibilidade (7)
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Pressao (p)
Figura 8. Comparagédo do comportamento do fator de compressibilidade (Z) em fungéo da presséo
(p) para o n-butano nas temperaturas de 2000 e 500 K.

Equilibrio Liquido-Vapor

No caso de uma substancia pura e liquida, se mantivermos a pressao constante, o aquecimento
provoca aumento de temperatura até o ponto de ebulicdo, a partir do qual a substadncia passa a se
transformar da fase liquida para a fase vapor, com estacionamento da temperatura. Isso caracteriza a
ebulicdo do liquido. Entretanto, quando consideramos uma mistura binaria, por exemplo, existem ali duas
substancias diferentes, com pontos de ebuligdo diferentes entre si. Quando se aquece essa mistura,
mantida constante a pressao, ha um certo momento em que se forma a primeira bolha de vapor. Este ponto
€ o0 chamado ponto de bolha da mistura. O aquecimento adicional causara aumento gradual na temperatura
do liquido, diferentemente de uma substancia pura, na qual a temperatura estaciona nessa etapa de
mudanca de fase.

De forma analoga, se em vez de liquido tivermos uma mistura na forma de vapor, a redugédo de
temperatura em certo momento provoca a formagéo da primeira gota de liquido. Este ponto € chamado de
ponto de orvalho da mistura. O resfriamento adicional do vapor resultara em diminuicdo gradual na
temperatura e nao ficara estacionada, como seria de se esperar em uma substancia pura. Como é de se
prever, o ponto de bolha e o ponto de orvalho dependem da propor¢ao de cada um dos componentes
presentes na mistura.



Considerando o fluxograma da Figura 9, supondo que se conheca a temperatura, a pressdo e a
composicao global das correntes.

by

; D[SEPARAD()R]

Figura 9. Vaso flash

As fragoes molares dos produtos quimicos na entrada sdo chamadas (Z;). No entando, o liquido e o
vapor séo separados. As fragbes molares das subtancias quimicas na fase de vapor sdo chamadas (y;) e as
fracbes molares das substancias quimicas na fase liquida sdo chamadas (x;). Quando o vapor e o liquido
estdo em equilibrio, pode-se relacionar as fragdes molares do liquido e do vapor de acordo com a seguinte
equacao:

Yi = KiX; (6)

Onde K; sao constantes relacionadas a cada substancia que podem ser previstas pela termodinamica.
Para expandir a equacgéo que rege o fendmeno, devemos fazer as seguintes consideragoes:
Ncomp Ncomp (7)

Zy'i =1 ZXi =1
i=1 i1

Subtraindo as equagdes anteriores, obtemos:
Ncomp Ncomp (8)

ZYi - ZXi =0
i=1 i=1

Susbtituindo a Equacgéo (6) na Equacéo (8):
Ncomp (9)
D (Ki-Dxi=0
i=1

Fazendo o balango de massa no separador, onde F é a vazdo molar total de alimentagéo, V é a vazéo
molar da fase de vapor e L é a vazdo molar da fase liquida, entdo
ZiF:yiV+XiL, F=V+L (10)
Dividindo a Equacgéo (10) por F e definindo v’ como sendo a fragcdo da vazao molar do vapor, entao

A (11)

z =y +x(1-V). V=—

Susbtituindo a Equacgéo (6) na Equacgéao (10) podemos escrevé-la como:

z = Kxv' + x(1 -V (12)
Reorganizando a Equagéo (12), obtemos
zi (13)
Xi= —————
I+ (Ki-1)V

Susbtituindo a Equagéo (13) na Equacgéao (9), otem-se a equacgéo final:
Ncomp (Kl _ l)Zi 0 (14)
“~ 1+ (Ki-1)v'



Esta é chamada de Equacéo de

Rachford—Rice. Observe que se os valores de K e as composigdes de

entrada (z;) sdo conhecidos, entdo essa equagéo linear pode ser resolvida utilizando métodos numéricos

(FINLAYSON, 20086).

A partir da tabela abaixo, por exemplo, podemos determinar a fragdo de fluxo de vapor numa mistura de

hidrocarbonetos.

Tabela 1. Composi

0es de entrada e constantes (K) na fase de equilibrio

Substéancia quimica Z; Constantes (K) na fase
de equilibrio
Propano 0,1 6,8
n-Butano 0,3 2,2
n-Pentano 0,4 0,8
n-Octano 0,2 0,052
Total 1 -
A figura a seguir mostra a utilizagcdo da metodologia proposta implementada no Matlab para resolver
este problema.
1| % ======== MATN ===========
2
3| % wapor-licuid ecquilibrium
4
i cleo, clear all
fi
7| est_ini = 0.2; % estimativa inicial
a
91 so0l = fzero(Bmodel, est_ini);
1a
11 fprintf{'A fragao do fluxo de wapor, ou seja, a vazao de vapor pela wazao total e igual a: %£', so0l)
12
(a)
1| % ========== MODEL ================
2
3 function £ = model(wv)
4
5| parameters
G
7| soma = 0;
g
9 for i = 1:4
10
11 num = (K({i)-1)*=z{i); % numerador
12
13 denow = I+(K(i)-1)%v; %denoninador
14
15 soma = soma + num [/ denom:
16
17| end
18
19| £ = soma; % Equacgao de Rachford-Rice
(b)
[ & ========-== PARANETERES ===============-=-====
2
3 =z =1[0.10.30.40.2]; % freoes do fluxo de entrada de cada especie quimica
4
8 K = [6.8 2.2 0.8 0.052]; % constantes termodinamicas de cada especie q'uimical

(c)

Figura 10. M-files utilizados de forma modular, envolvendo equilibrio liquido-vapor: (a) programa
principal; (b) ParAmetros da mistura e (c) modelo matematico.




Este € um programa simples que utiliza a fungdo embutida fzero (fzero.m) do Matlab para resolver a
Equacdo de Rachford—Rice (Figura 10a) partindo de uma estimativa inicial. Esta equagédo é definida em
outro arquivo m-file (Figura 10b) de acordo com a metodologia utilizada neste projeto de pesquisa.

No m-file em que a Equagao de Rachford—Rice foi definida utilizou-se a fungéo function, criando-se
assim uma nova fungdo chamada model. Esta nova fungédo tem uma variavel v (argumento de entrada) e o
valor desta fungédo para um determinado valor de v é armazenado na variavel f (argumento de saida). Mas
antes de definir a fungao é preciso deixar disponiveis, neste m-file, as composicbes de entrada e as
constantes termodinamicas de equilibrio liquido-vapor da mistura de hidrocarbonetos. A fim de que a
resolugao do problema ficasse com uma forma mais didatica, tais dados foram definidos em um terceiro m-
file (parameters.m) conforme mostra a Figura 10c. Uma vez criado, basta digitar o nome, com o qual esse
arquivo foi salvo, no m-file que contem o modelo mateméatico (model.m).

O mais importante é saber como definir a equagcédo do problema. Para que a expressao nao ficasse
muito extensa foi utilizado o comando for. Neste caso, este comando nos possibilita criar o somatério de
acordo com a Equacgéo (14).

Criou-se uma variavel chamada soma, e atribui-se a esta o valor zero. A variavel soma é modificada
cada vez que o comando for é utilizado, como sao quatro espécies quimicas diferentes, entao o i utilizado
no comando for terd quatro variagdes (Figura 10b), variando de um até quatro com incremento unitario. Ou
melhor, para cada valor de j € acrescentado na soma um novo termo relacionado a cada substancia da
mistura.

A comunicagio dos arquivos € mostrada na Figura 11.

Main JFrero

&
(%]

S

Parameters Model

[

Figura 11. Comunicagéo entre os arquivos m-files da figura 10

Da mesma forma do exemplo anterior, o procedimento 2-3-4-5 é repetido até que a fungéo possa
convergir para um valor suficientemente proximo de zero.

Na janela de comando do Matlab, o resultado para o equilibrio liquido-vapor ao executarmos o
programa principal como mostra a Figura 10, sera 0.425838, ou seja, aproximadamente 42,58 % da vazao
de alimentagao da mistura saem na fase de vapor, enquanto que o restante é obtido na fase liquida. Caso o
engenheiro, deseje obter mais fase liquida, basta aumentar a composi¢cdo de uma substancia que tenha
maior ponto de ebulicdo em relagao a outra que tenha menor ponto de ebulicdo. Com isso aumentara a
temperatura de bolha da mistura. Essa conclusdo pode ser obtida se mudarmos as composi¢des da
alimentagédo de entrada no m-file dos parametros (parameters.m). Uma percentagem de 31,24% é obtida
quando mudamos a composi¢do do n-octano de 0.2 para 0.3 e a composigédo do n-pentano de 0.4 para 0.3,
pois a primeira substancia tem maior ponto de ebuligdo em relagao a outra.

Balango de massa com equilibrio quimico

Se vocé conhecer os fluxos de massa de um processo quimico, incluindo os fluxos de entrada e os
fluxos de saida, vocé pode estimar a viabilidade econdmica desse processo, acrescentando-se o prego de
venda dos produtos, e subtraindo o custo das matérias-primas e tratamento de residuos. Se esse numero
nao é positivo, o processo nao € lucrativo. Entdo vocé pode tentar torna-lo economicamente viavel, talvez
usando outro caminho de reagdo quimica ou um novo esquema de separagado para purificar o produto
(FINLAYSON, 2006).

A presenga de reagéo leva a necessidade de preocupagdo em relagdo ao termo de geragdo, mesmo
com uma operagao em regime estacionario. Se efetuarmos o balango em termos massicos a geragao
aparecera somente nos balangos por componentes. Em termos molares, de acordo com os coeficientes



estequiométricos da reagéo, pode haver geragdo também em termos globais. Esse fato ocorre quando o
somatorio dos coeficientes estequiométricos dos reagentes é diferente do somatério dos coeficientes
estequiométricos dos produtos. Se lembrarmos do conceito de grau de liberdade, constatamos que o
aparecimento do termo de geragdo em nossas equagdes tras a necessidade de informagdes adicionais para
podermos resolver o sistema de equagbes formado pelo balango de massa. Estas informagdes adicionais
(equacgbes matematicas) sdo fornecidas pelas equagdes estequiométricas e, quando a reagdo quimica nao
ocorre completamente ou ha mais de uma reagao presente, os parametros cinéticos também devem ser
utilizados (REKLAITIS, 1983).

Os balangos de massa com a presenga de reagdes quimicas sao normalmente efetuados na base
molar, pois as informagdes vindas das reagbes quimicas sao fornecidas invariavelmente nesta base. Um
problema proposto por Chapra & Canale (2008) é descrito na Figura 12:

1 )
> REATOR = >
A s0molh A
]_3 20 molh E:
Csmih  24+B — C K=4x10" v
D 10makh D
A+D &= C K=3.7x10°

Figura 12. Reagbes multipas em um reator

O objetivo do problema é determinar as vazbes de todas as espécies presentes na saida do reator, no
qual acontecem duas reacdes.

Tabela 2. Analise do grau de liberdade da figura 12

REATOR
VARIAVEIS 4+2
Balangos de Massa 4
Constantes de equilibrio 2
DF 0

Como a andlise do grau de liberdade (DF) do problema é igual a zero, isto significa que o problema
esta bem posicionado.

Tabela 3. Modelo do problema da Figura 12

EQUACOES ORIGEM
N1 - 2*epsy - eps; = Ny Balango de massa no reator para a espécie A
Np1 - €PS2 = Np2 Balango de massa no reator para a espécie B
Ne1 + €pSq +eps; =N, Balango de massa no reator para a espécie C
Ng1 - €PS2 = Ng2 Balango de massa no reator para a espécie D
Ne.1 +€PSI Constante de equilibrio da reagéo 1
. (na,1 + 2 *epsi)® * (ne,1 — epsi)
Ne.1 +EPS2 Constante de equilibrio da reagao 2
- (na,1 +epsi) * (ne,1 — eps2)

Porém, modelado de acordo com a Tabela 3 ndo se pode obter solugdes para o sistema. Portanto
devem-se manipular as equagdes de uma forma que se possa resolver no Matlab, passando os termos do
lado direito que constituem as equacgdes para o lado esquerdo. Feito isto, podemos obter seis fungbes na
forma padrao.



Tabela 4. Modelo padrao do problema da Figura 12

EQUACOES

ORIGEM

f1 =ngq - 2%eps; - €ps; - Ny

Balango de massa no reator da espécie A

Fo=np-€ps;- Ny

Balango de massa no reator da espécie B

f3=ncs +epsq +eps; - Nco

Balango de massa no reator da espécie C

F4=ng1-€ps; - Ngo

Balango de massa no reator da espécie D

Ne,1 +ep51
fs= Ki— Constante de equilibrio da reagéo 1
(a1 + 2 *eps1)* * (ne,1 — epsi)
Ne,1 +€ps2
fo = Ko Constante de equilibrio da reagéo 2

- (Na,1 +eps1) * (ne,1 — eps2)

O problema descrito pode ser resolvido no Matlab utilizando a metodologia proposta, conforme mostra a
Figura 13.

1 T e Do e e 1 %= Bodeln MATENALICH ========mcca=ee-
] 2
3 clear all: clo: 1 function © = model|x)
I §
§= | parsmeters

B est=ones(1,6); % esvimarivas :n::|1&:: i M
i 7 alar
Tl sols=Esolve(fodel est): 8

(a) §= | fil) = pal - %epsl - epsl - nal;
1 Parame cros- 10
2
B o R A N B L= ) = ol - epsi - bl
: nal = 50; nmbl = 20 12
A 13- £i3) = rel + epsl + epal - nel;
10 "
o R L e | W 15= | fi4)= ndl - eps? - nd2;
13 Ble=de-4;
14 15
15 K2=3.7e-2:
16 1 ¢ Equilibrio quimico
b ] !
18 Concencragoes finais (anida do resacor 13
19
gl REASHI A TRAT IR RGN MRS 1= | £i5) = {|oclsepel)/([nal-2tepsl)"Etnbi-epel) )KL
> I, A= “fi6) = ({nolseps?)/ | (nal-eps?) t (ndl-epad)))-Ra;
26 a9

() {c)

Figura 13. M-files utilizados de forma modular, envolvendo balan¢o de massa com equilibrio
quimico: (a) programa principal; (b) Pardmetros do processo e (c) modelo matematico.

Da mesma maneira que os exemplos anteriores, tais como: equagdes de estado e equilibrio liquido-
vapor, o programa principal (main.m) é utilizado como elo de ligagdo entre os outros m-files, fornecendo
seis estimativas iniciais, pois se trata de um problema que envolve um sistema de equagdes algébricas. E
pelo mesmo motivo foi usada a fungéo fsolve (fsolve.m).

Com o auxilio da Tabela 4, podemos definir tais equagdes em outro arquivo m-file, o qual sera o modelo
matematico (model.m) do problema. Todos os dados fornecidos pelo problema se encontram no arquivo m-
file dos parédmetros (parameters.com) inclusive a agrupagao das variaveis, que pretendem ser obtidas, em
um Unico vetor, pois dessa maneira fica mais facil criar a nova fungdo e uma estimativa inicial utilizando
recursos do Matlab tais como a fungéo ones, a qual neste exemplo cria um vetor com seis elementos, onde
cada elemento recebe o valor um.

A comunicagdo entre o0s arquivos ocorre conforme apresentado na Figura 11, apenas mudando a
fungdo embutida (de fzero para fsolve).



A Figura 14 mostra o resultado obtido na janela de comandos do Matlab do balango de massa com
equilibrio quimico.

Command WWindows

»» zols
sols =

Z7.27T719029273977  15.58330212342875  18.569753749558341 5.58330212342364  9.153055599595159 4. 41669757657552

F

Figura 14. Saida de dados convencional no Matlab para a figura 13
Os resultados mostrados na figura acima requerem um pouco de interpretacdo, veja as tabelas a seguir:

Tabela 5. Variaveis criadas no exemplo de balango de massa com equilibrio quimico

M-FILE PARAMETRO PROGRAMA PRINCIPAL
na2 = x(1) sols(1) = x(1)
nb2 = x(2) sols(2) = x(2)
P nc2 = x(3) sols(3) = x(3)
Variaveis nd2 = x(4) sols(4) = x(4)
eps1 =x(5) sols(5) = x(5)
eps2 = x(6) sols(6) = x(6)

Como o objetivo do problema é determinar as vazdes de saida do reator, entdo devemos interpretar
os resultados em termos de vazdes parciais.

Tabela 6. Interpretagcéo dos resultados do exemplo de balango de massa com equilibrio quimico
CONCLUSAO
Na = 27.2772
Npo = 15.5833
Nne = 18.5698
Ng2 = 5.5833
eps; = 9.1531
eps; = 4.4167

A sugestdo para este tipo de problema é a utilizagdo de uma saida de dados formatada, pois a
interpretacdo dos resultados é imediata. Entdo se sugere acrescentar no m-file principal (figura 13a) a

funcao fprintf. Esta func&o permite imprimir textos e conteddo de matrizes. Podemos aplica-la da seguinte
forma:

fprintf("' \n na2 =%10.4f \n nb2 =%10.4f \n nc2 =%10.4f \n nd2 =%10.4f \n eps1 =%10.4f \n eps2
=%10.4f, sols(1), sols(2), sols(3), sols(4), sols(5), sols(6))

No comando acima \n insere uma nova linha, e a especificacdo %70.4f insere um campo fixo de largura
10 e o valor sera impresso com 4 casas decimais. Os dados sao impressos nos mesmos locais em que as
especificagdes se encontram no texto. Vejamos como a saida de dados formatada é obtida na janela de
comandos do Matlab.

naz = 27,2772

nb2 = 15,5833

ne2 = 18,5698

nd2 = 5.5833

epal = 9.1531

Ep3s = 4, 41687
=

Figura 15. Saida de dados formatada no Matlab para a figura 13



E importante perceber que para problemas desta natureza todas as solugdes obrigatoriamente tém que
ser positivas, pois nao existem vazdes e taxas de reagdes negativas.

Balango de massa com reciclo

Um exemplo mais trabalhado, e semelhante ao anterior, é citado a seguir segundo Reklaitis (1983). A
desalquilagcéo de tolueno (T) para produzir benzeno € acompanhada por uma reagédo secundaria que produz
bifenilo (D).

C,H,CH, +H, > C,H,+CH, (i)
2C H,CH, +H, > (C H,), + 2CH , (i)

A primeira etapa do processo de separagdo recupera benzeno (B) puro e produz dois reciclos. A
sobrecarga é constituida de hidrogénio (H) e metano (M). O produto final da primeira fase de separagéo é
um fluxo de liquido que passa por uma separagédo em tolueno puro (fluxo de reciclagem), e um subproduto
puro: Bifenilo. A alimentagao do reator tem uma relacéo de 5:1 de hidrogénio para o tolueno, enquanto 75%
conversao de tolueno é alcangada. Sabendo que o fluxo de saida do reator é de 5% de benzeno e 2% de
tolueno, a Figura 16 ilustra o esquema desse processo.

H
Il

Figura 16. Esquema da desalquilacdo do Tolueno
Fonte: Adaptada de Reklaitis (1983)

A partir deste exemplo podemos determinar a vazao de todas as substancias em todas as correntes
deste processo de desalquilagdo do tolueno. A Tabela 7 mostra a analise do grau de liberdade do esquema
descrito na Figura 16.

Tabela 7. Analise do grau de liberdade da figura 16

mix DIv SEP_1 SEP 2 REACTOR GLOBAL PROCESSO
VAR 8 6 4 10 8+2 6+2 21+2
B. massa 3 2 2 5 5 5 17
Comp - - - 2 2 - 2
Conv - - -- -- 1 - 1
razéo 1 - -- -- 1 - 1
Rest. Div 1 - - - - - 1
Base -- -- - 1 1 - 1
DF 3 4 2 2 0 3 0

Como a analise do grau de liberdade (DF) do problema é igual a zero para o processo, isto significa
que o problema esta bem posicionado. Entdo podemos modelar o problema levando em consideragéo todo
0 processo. Analogamente ao exemplo anterior, a tabela abaixo mostra vinte e trés fungbes colocadas na
sua forma padrao para que o Matlab possa resolver este problema.



Tabela 8. Modelo padrédo do problema da figura 16

EQUACOES

ORIGEM

fi=nri+nrs—n13

fi=nh2 + Nys—nNy3
F3=nus—nNus

f4=Ny7—NH10—Nus

f5=nm7 —Nm10 — Nus
fo =nrg—nNr4
fz =npg —Np11
fg =Nye— N7
fo = Nwe — Nz
fio =nge—nNgg
f11=Nrg—nrg
fi2=nNpg—nNpg

fi3=Npa-ri-r2—nNpe

fia=nNys + 11+ 2% — Ny
fis =nNge- T
fie =n13-r1-2"r2—nre
fiz=r2—npg
f18 = ngg - 0.05%(Npg + N + N7 + N + Npg)
f19 = nrg - 0.02%(Nye + Nye + N7 + Ne6 + Npje)
f20 = nT’3 - n-|-,6 - 0.75*n'|"3
f21 =5"N713—Ny3
f22 = Ny,10/(NH,10 + Nm10) — NHS/(NHs + N s)
f23 = Npe + N + N1e + Nae + Npe - 1000

Balango no misturar para o tolueno
Balango no misturar para hidrogénio
Balango no misturar para hidrogénio
Balanc¢o no divisor para hidrogénio
Balango no divisor para o metano
Balango no separador_1 para o tolueno
Balanco no separador_1 para o difenil
Balago no separador_2 para o hidrogénio
Balago no separador_2 para o metano
Balago no separador_2 para o benzeno
Balago no separador_2 para o toluno
Balago no separador_2 para o difenil
Balanco no reator para o hidrogénio
Balancgo no reator para o metano
Balango no reator para o benzeno
Balanc¢o no reator para o tolueno

Balango no reator para o difenil
Composigéo do benzeno na saida do reator
Composigao do tolueno na saida do reator

Converséo do tolueno
Razao entre o hidrogénio e o tolueno na corrente 5
Restrigdo do divisor
Base na saida do reator

A Figura 17 mostra a utilizacdo do Matlab para resolver este tipo de problema.

4

§= est ini = 1000%cpes{l, I3); % escimativas inicial

b

7= sol = fsolve(fmodel, est ini)
(a)

1 AL LEL g™

2

3

4

$= nTl = x{1};

6= niE2 = %2l

1= o} = x{3}; o3
§- T4 = xi6);
9= nHS = %(7): olS = x(8);

0= nHS = x(9); nlB& = x{10); nT6 = x(11); nb6 = x(]
H=  nf7=x(14); nlf? = x(15);

12=  nT& = x(16); nbd = x(17);

13= B9 = x(18);

x(4): nT3 = x(5);

4= nR10 = x(19); nMIQ = x(20);
15= obll =x{21);
6=l =x{e2); e2 = x(23);

(b)

1
] function £ = model x|
a
5 - parametecs
“
L] Dalanges § . 1P
L] £{31) = AT1 + T4 - nTa;
o £i2) = nHZ + nis nia;
10 = £{3) = nAS - nRI:
11
1z e lan ' . 1avLmal
13 = £{4) = nw7? niLo nHE
14 = EL%} = nN? - ARl0 - alS:
15
14 Balango §
1% = £(6) = nTo nTH s
18 = LTy = mbE nbLig
L8
z0 BALARCS PRES
2L - £(B) = nle A ]
22 - £(R) = nlE - nR?:
23 - £(10)] = nbé nBG
z4 = £(AL) = nTe nTo;
28 - £(12) = nbé - nbo;
26
27 balangs § '
8 = £(313}) = nHY el (e nH&s
29 - £{14) = BMI + F1 + I*C2 nfs;
30 — £{15) = nBé el
8l = £(16) = nTI ri T 2 nTe:
2 - £L17) = E2 nhes
1
34 Y
as
3 - E£(18) = pBé - 0.05%(nHE + nHE + nTE 4
3 - (i8] = nTé = 0.02* (nHE + nAé + nTE
g
g J
40 = E(Z0) = nT3 BTé = 0. 75*nTI:
4l
42 AT
43 = £{Z1) = S*nT3 - nH¥:
A
as EestE i no divisoe
45 = £{22) = nH1O0/ (6M10 + nM10) - nBHSS (AHS
a7
48 L
48 = £(23%) = nHE + oMé + aTé + nbd + nbé -
£n
(<)

Figura 17. M-files utilizados de forma modular, envolvendo balango de massa com reciclo: (a)
programa principal; (b) Parametros do processo e (c) modelo matematico.



O programa principal (main.m) é utilizado como elo de ligagédo entre os outros m-files, fornecendo vinte
e trés estimativas iniciais, pois se trata de um problema que envolve um sistema de vinte e trés equagdes
algébricas. E pelo mesmo motivo foi usada a fungéo fsolve (fsolve.m).

A analise do problema de balango de massa com reciclo € similar ao exemplo de balango de massa
com equilibrio quimico. Porém este ultimo exemplo nos mostra o quanto é importante a utilizagédo da
ferramenta computacional, pois um problema, que a primeira vista, parece ser bastante trabalhoso, com o
auxilio do software Matlab e com a utilizagdo da metodologia proposta neste trabalho, tal problema pode ser
resolvido sem grandes esforgos.

CONSIDERAGOES FINAIS

Foram realizados Mini-Cursos no Laboratério de Experimentagdo Numérica de Processos (LENP), da
Unidade Académica de Engenharia Quimica (UAEQ) na Universidade Federal de Campina grande. Nesses
Mini-Cursos, cultivando-se alguns problemas do curso de engenharia quimica, tangivel para o aluno, um
trabalho central, entdo, passou a ser o de introduzir a metodologia proposta juntamente com a formalidade
da matematica como referéncias de modelagdo dos problemas do curso. Com a utilizacdo do Matlab, o
estudante passou a resolver diferentes problemas, utilizando uma mesma metodologia de desenvolvimento.

Foi notado o0 aumento de alunos do curso de engenharia quimica que passaram a utilizar o computador
ativamente durante o curso, pois tendo em mente a metodologia proposta neste projeto, o aluno percebeu
certa facilidade na utilizagao do software Matlab, comprovando que os problemas mais realisticos ndo sao
viaveis resolvé-los analiticamente, mas sim com o auxilio do computador.

Diante isso, um mesmo problema, como ja foi explicitado anteriormente, pode ser resolvido rapidamente
de varias formas, fazendo com que o aluno, através das diversas solug¢des, obtenha um senso critico e tire
suas proprias conclusdes. As quais podem ser novidades para as literaturas ja existentes.

A solugéo dos trabalhos do curso deve passar obrigatoriamente pelo exercicio de explicitagdo da logica,
desde a fase conceitual, de estruturagdo da solugdo do problema, até a processual, de codificagao dos
programas.

Com uso da metodologia proposta, tornou-se mais facil a tradugdo do problema ja conceitual e
logicamente resolvido nas estruturas formais da linguagem de programacao utilizada. E através desta, o
estudante pode usar o computador como ferramenta conceitual e simuladora de processos reais.

Podemos dizer que este projeto obteve resultados promissores, pois foi visto o despertar do interesse
de alguns alunos para a area das ferramentas computacionais de apoio a engenharia.
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