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RESUMO: O objetivo do trabalho foi apresentar as caracteristicas do ambiente
computacional do Scilab e sua aplicacdo na resolugdo de problemas de célculo
numérico relacionados a Engenharia Quimica. Os modelos matematicos sio
utilizados criteriosamente na simulagdo computacional de problemas. As técnicas
permitem resolver problemas que ndo tém solucdo analitica ou quando estas sdo
por demais complicadas. Os conhecimentos adquiridos serdo uteis para as
disciplinas: Fendmenos de Transporte, Operacdes Unitarias, Termodindmica,
Instrumentagdo e Controle, Projetos de Reatores, Projetos Industriais e Processos
Organicos e Inorganicos, disciplinas estas que sdo essenciais para a formagao
solida dos Engenheiros Quimicos.
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NOMENCLATURA

49

C, - Concentracdo do componente
C; - Concentragdao do componente “B”.

C. - Concentracdo do componente “C”.

k, - Constante cinética da reagdo 1.

k, - Constante cinética da reagdo 2.

k4 - Constante cinética da reacao 3.

C4 ¢+=10y = Concentragdo do componente “4” no tempo igual a 10 segundos.
Cg (e=10) = Concentra¢do do componente “B” no tempo igual a 10 segundos.
C¢ (e=10) = Concentragdo do componente “C” no tempo igual a 10 segundos.
P - Pressao (atm).

R - Constante universal dos gases (atm.L.mol".K™).

T - Temperatura (Kelvin).
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V.. - Volume molar (L.mol™).
a — Constante da equagio de Van der Waals (atm.L*.mol?).
b - Constante da equagio de Van der Waals (L.mol™).

1. INTRODUCAO

Em um mercado competitivo e cada vez mais exigente, € necessario que o
profissional de Engenharia Quimica recém-formado esteja capacitado para
enfrentar os varios desafios que o trabalho na industria pode apresentar. Tais
desafios envolvem, muitas vezes, problemas matematicos complexos que devem
ser resolvidos com a méaxima eficiéncia e confiabilidade.

Para que o estudante de graduacdo em Engenharia Quimica esteja apto a
resolver tais problemas, sdo ministradas véarias disciplinas que envolvem a
modelagem matemadtica, dentre elas podemos citar: Fenomenos de Transporte,
Operagdes Unitarias, Termodindmica, Projetos de Reatores e Instrumentacdo e
Controle, todas elas presentes na grade curricular do curso de Engenharia Quimica.
Tais disciplinas necessitam de estudos avangados e detalhados, envolvendo
modelos matematicos complexos, que, muitas vezes, ndo possuem resolugdo
analitica, sendo entdo necessdrio o uso de softwares computacionais para
complementar o ensino.

Para que a aprendizagem seja efetiva, ¢ necessario que o estudante tenha
um contato profundo com a andlise de tais modelos, para que desenvolva as
habilidades e o senso critico suficientes para que seu trabalho seja confiavel e
seguro. Dessa forma, ¢ indispensdvel um contato frequente com os softwares
mencionados.

Existem varios softwares privados que tém a capacidade de resolver tais
modelos com alto grau de confiabilidade. Dentre eles podemos citar o Maple e
Matlabe. Todavia, a utilizacdo desses softwares ¢ invidvel no ambiente
institucional publico, devido ao seu elevado preco e as dificuldades para a
disponibilizacdo dos mesmos para uso doméstico dos estudantes de forma legal.
Para solucionar tal problema, os professores recorrem a softwares publicos e/ou
gratuitos que possuem func¢des semelhantes as dos softwares citados anteriormente.
Dentre tais fungdes, podemos citar: calculos matriciais, resolu¢do de integrais,
derivadas, manipulacdo de vetores em geometria, analise numérica, além da
construcado e visualizacdo de graficos de fungdes.

Além disso, a utilizacdo de um software gratuito permite a divulgacdo, sem
restricdo, dos resultados obtidos, distribui¢do dos programas desenvolvidos sem
imposi¢cdes de qualquer natureza, acesso ao coddigo fonte do programa e a
informagdes de alta qualidade. Ainda, tais softwares possuem uma linguagem e
estrutura interativas e de facil manipulagao.
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Este projeto, voltado para o aprendizado da linguagem de programagao do
Scilab e sua aplicacdo na resolugdo de problemas multidisciplinares da Engenharia
Quimica teve como objetivos selecionar um software gratuito que atenda as
necessidades dos estudantes e professores no que se refere ao estudo de modelos
matematicos aplicados a resolugdo de problemas de Engenharia Quimica e estudar,
selecionar e resolver tais modelos, bem como analisar a viabilidade de utilizagdo do
software selecionado para as disciplinas do curso de Engenharia Quimica da
Universidade Federal de Vigosa.

2. MATERIAIS E METODOS

2.1 Sobre o Scilab

O Scilab ¢ um software cientifico para computagdo numérica, semelhante
ao MATLAB®, que fornece um poderoso ambiente computacional aberto para
aplicagdes cientificas. Desenvolvido desde 1990 pelos pesquisadores do INRIA
(Institut National de Recherche em Informatique et en Automatique) e do ENPC
(Ecole Nationale des Ponts et Chaussées), entdo pelo Consorcio Scilab desde Maio
de 2003, Scilab ¢ agora mantido e desenvolvido pelo Scilab Enterprises desde
Julho de 2012. Distribuido gratuitamente via Internet em www.scilab.org, o
software ¢ atualmente usado em diversos ambientes industriais e educacionais pelo
mundo. O programa possui uma linguagem de programacao de alto nivel, orientada
a analise numérica. A linguagem prové um ambiente para interpretagdo, com
diversas ferramentas numéricas. Algoritmos complexos podem ser criados em
poucas linhas de codigo, em comparacdo com outras linguagens como C, Fortran,
ou C-++. Filho (2012).

2.2 Atividades Desenvolvidas

As atividades realizadas com o Scilab no decorrer do projeto foram voltadas
para o aprendizado das diversas fun¢des de programacgdo do software. A introducio
aos recursos do programa foi feita de modo dindmico, ou seja, problemas
matematicos envolvendo sistemas lineares, equagdes e polindmios foram
resolvidos a fim de conhecer os comandos bésicos do Scilab. A partir dai, foi
possivel conhecer melhor, ainda que ndo por completo, o software. Situagdes
vivenciadas por profissionais da Engenharia Quimica, como célculos da variacao
das concentragdes de componentes de um determinado sistema reacional e
otimizagdo de processos, foram tratadas no software. Os problemas devidamente
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modelados matematicamente com base nos conhecimentos adquiridos nas
disciplinas do curso de Engenharia Quimica foram inseridos no Scilab de acordo
com sua linguagem de programacdo e os resultados foram obtidos por meio de
valores numéricos e/ou graficos, o que permitiu a interpretacdo e avaliagdo dos
mesmos.

Os comandos estudados foram utilizados no programa a fim de identificar
sua fungdo, bem como os resultados fornecidos pelo mesmo para diferentes
fungdes. A seguir um comando escrito no Scilab para plotagem de graficos em 3D,
mostrato na Figura 1, retirado de Filho (2012).

1—-clc
2 —clear
3 —close

4 —t=[0:0.1:2*%pi]’;

5 — z=(sin(t).*exp(t))*cos(t’);
6 — plot3d(t,t,z)

7 — size(t)

8 —ans=

9-63.1.

10 — size(z)

11 — ans=

12 — 63. 63.
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Figura 1 — Gréfico em 3D.

2.3 Problemas da Engenharia Quimica

O estudo dos comandos e fungdes do Scilab permitiu a reproducdo de
problemas vivenciados por engenheiros quimicos e que devem ser mostrados para
os estudantes do curso, a fim de apresentar para os mesmos as situagdes que
vivenciardo em suas vidas profissionais.

A seguir, um exemplo resolvido no Scilab, retirado de Lopes (2004).

Exemplo 1: Seja o sistema reacional:

ks
4 5B (1
k2 2
B+C - A+C
ks

2B > C+B )
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A modelagem matematica do sistema resulta no seguinte sistema de equagdes
diferenciais ordinarias:

dc

4, k1 Ca+ kyCsCe

% = k]_{:‘A — kgCng — kgng 4)
dce k3Cg’

dt

Com as condi¢des iniciais:

C,(0) =1 (5)
Cg(0) =0 (6)
c(0)=0 (7)
k, = 0,08 (8)
k=2 x 10* 9)
k=6 x 107 (10)

A integracdo do sistema acima, levando em conta as equacdes de 4 a 10, ¢
feita com o seguinte codigo:

mode(-1);

// Template para resolugdoo de EDOs PVI no SCILAB

// Formato de utilizag¢do da fungdo ode:

// [y, rd, w,iw]=ode('root'y0,t0,t [,rtol [,atol]] f [,jac],ng,g [,w,iw])
// Valor default:rtol=1.e-5 e atol=1.e-7

// Valor default para 'rfk' e 'fix': rtol=1.e-3 e atol=1.e-4

// Defini¢coes das fungoes

/

function [f]=fun(t, y)

k=[0.08;2¢4; 6¢7];

f(1)=-k(D)*y(1)+k(2)*y(2)*y(3);
f2)=k(1)*y(1)-k(2)*y(2)*¥(3)-k(3)*y(2)2;

f(3)=k(3)*y(2)"2;

endfunction

// Programa principal

txt=["to=";'yo=";"t="];

valor=x_mdialog('Forneca informacgdes',txt,['0';'[1;0;0]";'[0:0.1:10]'T)
tO=evstr(valor(1));

yO=evstr(valor(2)); t=evstr(valor(3));
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//%ODEOPTIONS=[itask,tcrit, h0,hmax, hmin,jactyp, mxstep, maxordn, maxords, ixpr,ml,
muj

//ODEOPTIONS=/[1,0,0,%inf,0,2,500,12,5,1,-1,-1]; // printevel=1;
y=o0de(y0,t0,t,fun);

subplot(311);

xset(“line style”,1);plot2d(t,y(1,:) , style=3);

xlabel(“Tempo/s”) ; ylabel(“Conentragao’);

subplot(312);

xset(“line style”,3);plot2d(t,y(2,:) , style=9);

xlabel(“Tempo/s”) ; ylabel(“Conentragdo’);

subplot(313);

xset(“line style”,4);plot2d(t,y(3,:) , style=5);

xlabel(“Tempo/s”) ; ylabel(“Conentragdo’);

legends([“Concentracdo de A” ; “Concentragdo de B” ; “Concentragdo de C’],
[[3;1],19;3], [5;4], opt=5, font_size=2)

show_window()

A Figura 2 mostra o grafico plotado pelo Scilab que representa a variagao
das concentragdes dos componentes 4, B ¢ C, com o tempo, presentes no sistema
estudado.
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Figura 2 — Variagdo das concentragdes das substancias presentes no sistema
reacional.

De acordo com a resolu¢do do problema no software utilizado, o sistema
reacional, nos primeiros 10 segundos, apresenta uma queda da concentragdo do
componente A e um aumento da concentragdo do componente C. H4 um aumento
instantaneo da concentragdo do componente B, seguido de seu consumo até o final
do tempo representado no grafico, indicando a reducdo da concentragdo do mesmo.
Pode-se concluir que ao final dos 10 segundos, de acordo com os valores do
grafico, a concentracdo do componente A € nula e a concentracdo do componente C
supera em cerca de 20.000 vezes a concentracdo do componente B.

Ca (=100 0

Cpr=10y = 1,0 X 1075
Ceyr=10y=2,0 x 1077
Cc(t=10) _ 20x107%
Cg (t=10)  10x10°F

=20.000
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Exemplo 2: Calcule o volume molar da amonia gasosa a uma pressao de 56 atm e
temperatura de 450 K utilizando a equacgdo dos gases ideais e a equag¢do de Van der
Waals.

Equacgdo dos gases ideais:
PV, =RT (11)

Nesta situa¢ao temos:

P =56 atm (12)
R = 0,08206 atm.L.mol". K (13)
T=450K (14)

A equacdo (11) pode ser resolvida como uma equagdo ndo linear no volume.
A utilizacdo da fungdo fsolve, fungdo que resolve equagdes ndo lineares, pode ser
aplicada definindo-se:

F=RT—-PV (15)

A implementacdo do programa, com base nas equagdes de 11 a 15, fornece
o seguinte codigo:

// Calculo do volume pela Equagdo dos gases ideiais
mode(-1);

clear

cle

// Defini¢do da fungdo

function [f]=fun(V, P, T)

R=0.08206;

f=R*T-P*V;

endfunction

//-

// Programa principal
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// Dados

P=56; T=450;

// Estimativa para a solu¢do

x0=(0.08206%450)/56; flist=list(fun,P,T);
[x,fv,iflag]=fsolve(x0,flist);

select iflag,

case 0 then

printf{'Parametros de entrada ndo adequados!\n'), abort
case 1 then

printf('O volume da equagdo de RK ¢ igual a :\n');
printf(' V = %f\n',x);

case 2 then

printf{('Numero maximo de chamadas da fun¢do atingido!\n'), abort
case 3 then

printf('"Valor da varidvel tol ¢ muito pequeno!\n'), abort
case 4 then

printf('Nao converge!\n'),abort

end

Nas condi¢des do problema, o valor do volume molar calculado para o gas
ideal no script mostrado acima é:

V.. =0,659411 L.mol"

Equacdo de Van der Waals:

RT e
P: - — 16
b Tt (16)

Rearranjando a equacgdo teremos:
(P+—=)V,y— b) =RT (17)
Vin
Ou ainda:

PV, 2 P+ RDV,2 +4dV,, —ab =0 (18)
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A equagdo 18 ¢ uma equacdo cubica no volume (V). Equagdes clbicas sao
importantes instrumentos para tentarmos correlacionar as propriedades de gases e
liquidos.

Para esta situacao tem-se:

2
a=4.16585 (2t (19)
?Eu{
b=0.03713 (== (20)

A equagdo 18 pode ser resolvida como uma equagao ndo linear no volume.
A utilizacdo da funcdo fsolve pode ser aplicada definindo-se:

£ =PV *-(bP+RT)V, > +al,, —ab 2D

A implementacdo do programa com base nas equagdes de 16 a 21 fornece o
seguinte cddigo, mostrado a seguir.

// Calculo do volume pela Equagdo dos gases ideiais
mode(-1);

clear

cle

// Defini¢do da fungdo

function [f]=fun(V, P, T)

R=0.08206;

a=4.16585;

b=0.03713;

f=P*V"3-(b*P+R*T)*V"2+a*V-a*b;

endfunction

// Programa principal

//-
// Dados

P=56; T=450;

// Estimativa para a solu¢do
x0=(0.08206*450)/56; flist=list(fun,P,T);
[x,fv,iflag]=fsolve(x0,flist);

select iflag,

case 0 then
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printf{'Parametros de entrada ndo adequados!\n'), abort

case 1 then

printf('O volume da equagdo de Van der Waals ¢ igual a :\n');
printf(' V = %f\n',x);

case 2 then

printf{('Numero maximo de chamadas da fun¢ao atingido!\n'), abort
case 3 then

printf('"Valor da varidvel tol ¢ muito pequeno!\n'), abort

case 4 then

printf('Nao converge!\n'),abort

end

Nas condi¢des do problema, o valor do volume molar calculado para o gés
de Van der Waals, no script mostrado acima ¢:

V.. =0,575647 L.mol"

Sabemos que gases se desviam da idealidade em determinadas condicdes.

Neste exemplo, vimos que, nas condicdes em que o gas foi estudado, seu
volume real, calculado pela equacdo de Van der Waals, foi inferior ao volume
calculado em sua idealidade.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Os objetivos do projeto foram alcangados, visto que o contato com o Scilab
e sua aplicacdo possibilitou a verificagdo de sua viabilidade na resolugdo de
problemas relacionados as diversas dreas como engenharias, matematica, estatistica
e, como estudado, a Engenharia Quimica. O software Scilab ¢ bastante completo e
atende as necessidades de alunos e professores na avaliacdo e tratamento de dados.

Scilab possui um ambiente interativo. Oferece suporte a resolugcdo de
varios outros problemas além dos que foram abordados por este projeto. E de facil
aprendizado, pois possui algoritmos de alto nivel, o acesso ¢ gratuito e existem
disciplinas na grade curricular do curso de Engenharia Quimica de diversas
institui¢des de ensino que ddo suporte para que os alunos desenvolvam os codigos
de programagao necessarios para o trabalho com o software.
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O uso do Scilab complementa o ensino de varias disciplinas da grade
curricular da Engenharia Quimica, pois ¢ uma ferramenta de alto nivel que
possibilita a melhor organizacdo, visualizagdo, compreensdo e resolucdo dos
problemas. Assim, o contato com software utilizado no projeto contribui para a
preparacdo, de maneira eficaz, do estudante para o mercado de trabalho e seu
futuro ambiente profissional.

4. CONCLUSAO

O uso de um software para solucionar os problemas matematicos
encontrados em diversas areas do conhecimento, principalmente no campo da
Engenharia Quimica € essencial no atual contexto educacional e tecnolégico. Ter
acesso a uma ferramenta livre e gratuita com alto potencial de programagdo que
apresente diversos recursos algébricos, numéricos e graficos e que cumpra com
eficiéncia as fungdes que sdo requeridas no tratamento de dados ¢ fundamental para
proporcionar aos estudantes conhecimentos essenciais para sua formagdo
profissional.
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