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RESUMO: O aperfeicoamento dos computadores fez surgir uma classe de aplicativos comerciais
que podem ser de grande utilidade na tarefa de ensinar. Sdo os chamados Solve-Package. Entre
os varios aplicativos disponiveis, podemos citar: Mathcad, Mathematica, Mapple e Polymath. O uso
destas ferramentas permite ao estudante resolver um problema explorando profundamente o
contetdo do assunto, visto que em diversas ocasifes 0 estudante se preocupa tanto em obter um
programa computacional para resolver a questdo acabando por esquecer a esséncia do problema.
Em outras situagBes o estudante é obrigado a simplificar ou fazer suposi¢bes de forma que a
solucdo possa ser obtida manualmente. Este artigo apresenta uma proposta de utilizacdo do
Mathcad em todas as fases dos cursos de engenharia quimica. Os exemplos apresentados estéo
de acordo com a seguinte divisdo: Fundamentos, Aplicacdes Priméarias e Conteldos de Integracao.

1. Introducao

O mundo moderno tem  se
caracterizado pela grande quantidade de
informacao disponivel, principalmente pela
facilidade de acesso ao computador. A tarefa
de absorver tais informagfes tem se tornado
cada vez maior, uma vez que estas
informacdes estdo pulverizadas, de forma
gue a utilizacdo do tempo dedicado ao
estudo deve ser realizada de forma racional.

Um bom profissional ndo deve
apresentar apenas um conteudo solidificado.
E essencial que o mesmo tenha habilidade
para usar este conteldo na resolucdo dos
problemas. Desta forma, as aulas devem
privilegiar os aspectos essenciais, 0 material
didatico deve ser continuamente atualizado,
0 professor deve estar aberto e preparado
para as novas ferramentas que surgem a

cada dia e, finalmente, ndo esquecer de que
0 ensino deve ser centrado no aluno.

A racionalizagdo do tempo disponivel
durante os estudos passa pela necessidade
de reformas curriculares para adaptacdo a
nova Lei de Diretrizes e Bases (LDB) do
Ministério da Educacédo e Cultura (MEC). A
implementacao dos novos curriculos exige a
introducdo de novas metodologias e
ferramentas de ensino por parte dos
professores. A combinacéo deste dois pontos
deve ter como objetivo principal dar ao
profissional formado uma elevada
capacidade de criticar, analisar e sintetizar
solucdes.

2. Revisédo Bibliografica

Provavelmente, mais do que qualquer
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outra ferramenta moderna, o computador tem
transformado a pratica da engenharia em
todos os niveis. O computador permite uma
abordagem diferente dos problemas,
evitando o ciclo de “solugédo certa ou solugao
errada”. Muito mais importante é fazer
suposicBes, gerar solucbes e escolher, a
partir das alternativas obtidas e de critérios
estabelecidos, a solugcdo que melhor convier.

A disseminacdo do uso dos
computadores fez surgir uma variedade de
ferramentas que podem ser utilizados na
resolucdo de problemas de engenharia; sdo
os chamados Solve-Package. Entre os varios
aplicativos, podemos citar: Mathcad,
Mathematica, Maple, Matlab e Polymath.
Entretanto, apesar da disponibilidade para
ser usado em computador pessoal,
freqlientemente, este potencial ndo é bem
aproveitado pelos cursos de graduacdo em
engenharia.

No passado os computadores eram
utilizados apenas para tarefas de grande
dificuldade e célculos rigorosos, enquanto
calculos mais simples eram realizados
manualmente com o auxilio de calculadoras.
A nado utllizagdo de computadores na
resolucdo de problemas mais simples era
justificada pelo elevado tempo consumido
pela programacdo envolvida. Em outras
situacbes o0 estudante era obrigado a
simplificar ou fazer suposi¢cdes de forma que
a solucao pudesse ser obtida manualmente.

Antes do surgimento de aplicativos do
tipo Solve-Package, a resolucdo de um
problema de engenharia mais complexo,
utiizando o computador envolvia as
seguintes etapas: (1) modelagem do
problema, (2) escolha de um método
numérico que fosse adequado, (3)
elaboracdo de um programa, normalmente
em FORTRAN, e (4) andlise dos resultados.
Das quatro etapas citadas, reconhece-se que
a segunda e a terceira etapas eram as que
menos contribuiam para o aprendizado do
problema em questéo, e por outro lado eram
as etapas que mais demandavam tempo e as
mais frustrantes.

O uso de ferramentas tipo Solve-
Package traz a tona um novo desafio para a
engenharia quimica. Este desafio tem sido
chamado por Fogler (1992) de o “paradigma
do deslocamento”. Usando estas novas
ferramentas a principal tarefa do estudante é
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obter as equacdes do modelo, visto que a
solucéo exata € fornecida na forma grafica e
numeérica, em curto espaco de tempo, pelo
aplicativo. De acordo com Fogler, o principal
ponto do paradigma do deslocamento é: usar
antigos procedimentos com novas
ferramentas computacionais traz pouco ou
nenhum beneficio. Este ponto também é
enfatizado por Nevers e Seader (1992).

Segundo Jones (1998), mesmo com a
disponibilidade ferramentas tipo Sove-
Package, o computador ndo tem sido usado
de forma efetiva nos cursos de engenharia e,
freqlientemente, ndo sdo nem utilizados. De
acordo com o0 mesmo autor, a metodologia
de resolucdo dos problemas ndo é nem
influenciada  pela  disponibilidade  do
computador. Existem alguns fatos que
tentam explicar esta situacao.

Em primeiro lugar, diversos livros textos
atuais ndo tém se adaptado as novas
ferramentas computacionais, devido a falta
de interesse em usar estas e de criar
problemas que as utilizem. O custo de
aquisicdo destes aplicativos é outro fator que
contribui com a reduzida utilizacdo destas
novas ferramentas. Infelizmente, o custo
individual ainda é muito elevado, o que faz
com que o aluno faca uso de tais ferramentas
apenas na universidade. Entretanto, o fator
de maior relevancia € o “investimento”, em
termos de tempo, necessario para que
alunos e professores tornem familiar a
utilizacéo de determinado aplicativo; e isto é
mais critico quando parte dos professores.

3. Metodologia

Atualmente, uma das maiores
reclamacdes no curso de engenharia quimica
€ a falta de um elo de ligacdo entre as
diversas disciplinas da estrutura curricular.
Desta forma, a meta principal deste trabalho
€ a elaboragdo de um material instrucional
para ser utilizado por uma disciplina, a ser
criada, do curso de graduacdo engenharia
guimica da Universidade Federal de
Campina Grande. A disciplina citada tera
como finalidade integralizar os diversos
contelidos vistos em diferentes disciplinas. O
ponto forte desta disciplina sera a utilizacéo
de aplicativos do tipo Solve-Package. Mais
especificamente, serdo  utilizados os
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seguintes aplicativos: Mathcad e Polymath.
No caso do curso da Universidade Federal
de Campina Grande, o aplicativo Mathcad ja
é utilizado ha algum tempo.
Os problemas sdo abordados de
maneira genérica, de modo que possa haver
uma comparacdo entre os aplicativos
utilizados, salientando as vantagens e
desvantagens de cada um. A organizacdo
dos problemas é realizada considerando a
forma como eles sdo divididos em grande
parte dos cursos de engenharia quimica. Séo
selecionados no minimo trés e no maximo
cinco problemas de cada conteldo e cada
problema é resolvido utilizando os dois
aplicativos.
Dentro deste contexto podemos
delinear os seguintes objetivos especificos
deste trabalho:
= Resolugdo de problemas envolvendo
Principios Fundamentais

= Resolugdo de problemas envolvendo
Termodinamica

= Resolugdo de problemas envolvendo
Fendmenos de Transportes

» Resolucdo de problemas envolvendo
Engenharia das Reac¢des Quimicas

» Divulgag¢édo dos aplicativos Polymath e
Mathcad, na forma de mini-curso, junto
aos alunos e professores
Com a continuidade do trabalho, ainda

serdo desenvolvidas as seguintes atividades

futuras:

= Pesquisa de opinido junto a professores
e alunos

= Elaboracéo de material instrucional

4. Resultados e Discussdes

4.1 Célculo de Ponto de Bolha

O problema colocado consiste em achar a
temperatura de bolha e a composicdo da
fase vapor do sistema benzeno-tolueno,
quando sao fornecidas a pressdo e a
composicdo da fase liquida. Para
representacdo do equilibrio liquido-vapor foi
utilizada a lei de Raoult, a qual somente é
vélida quando a fase vapor é um gas ideal e
a fase liquida uma solucdo ideal. Um
problema mais complexo sera abordado no
item seguinte. A Figura 1 mostra como o
problema foi resolvido. Apds escrever a
equacdo de Antoine, é definida uma funcao
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da temperatura, a qual é obtida a partir do
somatorio das fragées molares na fase vapor.
O problema consiste em encontrar uma
temperatura que satisfaca o somatdrio. O
método utilizado para determinagdo da
temperatura foi o de Newton e a derivada da
funcdo é calculada internamente. A
composicdo da fase vapor é calculada com o
valor da temperatura encontrada. Uma das
grandes vantagens do Mathcad é o fato das
equacbes serem escritas no computador da
mesma forma que se encontram nos livros,
inclusive a férmula de Newton. Observa-se
na Figura 1 que nenhuma programacédo foi
necessaria para obtencdo do resultado. O
tempo economizado com a programacao
pode, e deve, ser utilizado pelo aluno para o
entendimento fisico do problema. Uma
avaliacdo interessante é observar como a
temperatura de bolha varia com a
composi¢do do liquido, bem como com a
pressao.

Ponto de Bolha Benzeno(1)/Tolueno(2)

1211.033
T+220.79

6.905¢
Psat1(T) := 10

1343.943
T+219.377

6.95334—
Psat2(T) := 10

P:=760 x1:=0.05

Funcéo a ser... HT) - 1

P, a1

, P2
P

Derivada de F(T)  dr(T) ::d—F(T)
dT

Estimativa inicial Tbo =80

0

80
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110.006
108.35
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
108.319
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Figura 1 — Célculo de ponto de bolha.

4.2 Balanco de Massa com Reacdao
Quimica

O objetivo do exemplo apresentado é obter a
vazdo e a composicdo de todas as correntes
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do processo de extragdo apresentado na
Figura 2. Foi utilizado um solve block para
resolver o sistema algébrico de equacoes,
originado através dos balan¢os de massa em
cada equipamento. S&o consideradas
incégnitas todas as varidveis que aparecem
no fluxograma da Figura 2.

Apéds estimativa inicial para as incognitas,
inicia-se o solve block. Dentro do solve block
sdo colocados os balancos de massa e as
restricbes do sistema algébrico. As restricGes
incluem todos os dados fornecidos pelo
enunciado do problema, ou seja, as variaveis
gue estdo especificadas. Os balancos de
massa foram escritos de forma explicita
como uma forma de chamar a atencdo do
leitor, pois trata-se do ponto mais importante
do problema. Acreditamos que da maneira
como o problema foi colocado, fica mais claro
para o aluno realizar a contagem do numero
de equacbes disponiveis € o nimero de
variaveis a serem especificadas. Pode-se
observar que neste exemplo foi utilizado as
unidades para a vazao (mol/hr). Esta é outra
vantagem do Mathcad, pois pode evitar que o
aluno cometa erros devido a nao
padronizacao de unidades nos célculos. Por
exemplo, o aluno pode definir uma vazao em
mol/hr e outra em mol/ls e trabalhar
normalmente, pois o Mathcad converte tudo
para uma mesma unidade.

Reacdes:

C2H6 — C2H4 + H2

C2H6 — C2H2 + 2H2

ICondices de Equilibrio:

VBVD;: 3.75. 7YC(VD)2
A A

Estimativas
El = 100 B2 = 2
Given
El.(EL + 2E2) - 375 (100 - El - E2)-(100 + El + 2E2) =0
E2.(El + 2E2)2 - 0135 (100 - El - E2)-(100 + El + 2E2)2 =0
Sol = Find (E1,E2)

[ 83063
Sol =
6127 )

El := 83.063 E2 = 6.127

nl = 100 - E1 - E2 n5 = 0.05 -nl
2 = El né = nl - n5

n0 := 100 - n6
n3 = E2

nd = El1 + 2E2

Encontramos os Valores

nl = 1081 nd = 95317

n2 = 83063 n5 = 054
n3 = 6.127 né = 10.269
n0 = 89.731

Figura 2 — Balanco de massa.

4.3 Interpretacdo de Dados de um Reator
O método diferencial de andlise de dados
experimentais avalia dados cinéticos de uma
reacdo e todos os termos da equacdo de
velocidade, inclusive a derivada da
concentracdo com relagdo ao tempo. Com o0s
experimentos, obtemos dados de
concentracdo e tempo. A partir destes dados
€ possivel construr o grafico de
concentracdo versus tempo. O método
diferencial de andlise se baseia nestes
gréficos para determinar as constantes de
velocidade e as possiveis ordens da reacéo.
Geralmente este método é feito através de
graficos tracados em papel milimetrado e
calculos das derivadas da concentragdo com
relacdo ao tempo, tracando-se retas tangente
em cada um dos pontos experimentais. Com
uma ferramenta apropriada estamos
propondo aqui que ao invés de tracar um
grafico em papel milimetrado, se faca uma
regressdo ndo linear e encontre-se a curva
gue descreve os dados experimentais e a
partir dela se obtenha as derivadas da
concentracdo com relagdo tempo, que nos
dardo as informacfes sobre constantes de
velocidade e ordem da reacdo. O problema
proposto ainda consiste em descobrir os
parédmetro da equacgdo de Michaelis-Menten.
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Inicialmente é feito a declaracéo de todos os
dados experimentais, depois plotamos o
grafico da concentragdo versus o tempo. A
partir desse grafico propomos um polinémio
de segundo grau como sendo a equacédo que
descreve a curva experimental. Através do
comando genfit encontramos o parametros
desse polindmio. De posse da funcdo de
concentracdo podemos calcular as derivadas
com relacdo ao tempo. Estas derivadas
representam as velocidades de reagdo em
cada ponto experimental. Plotando-se o
grafico de velocidade versus concentragao
obtemos a curva caracteristicas. E para
alinhar a curva usamos a equagdo de
Michaelis-Menten que nos forneceu os dados
de constante de velocidade e ordem da
reacdo. Para descobrir os parametros da
equacdo de Michaelis-Menten, também foi
feito uma regressdo nao linear através do
comando genfit. A figura 3 descreve a
resolucdo deste problema de Engenharia das
Reacdes Quimicas.
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Dados experimentais de concentragéo e tempo:

Cexp = texp =

8
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0006 10
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A partir destes dados podemos tragar o gréfico de concentragao versus tempo.
Gréfico de concentragdo versus tempo:

1

Cop o5 g

A parir do gréfico estamos propondo um polindmio de 2° grau com a curva que
descreve os dados. O comando genfit calculara os parametros do polinomio.

Ut 4 upt s ug )

Fungao polinomial 1) Estmaivapara
1 proposia e suas esim o | 1 cadaumdos
F(t,u) = respectivas derivadas im = parametros do
t com relagdo a cada 1 olinomio.
G P
um de seus
I ) parameros

P := genfit (texp ,Cexp ,estim ,F)

1022 \
P= —0190

o6t x 1073 )

Fungao genfit para cAlculo dos parametros.

Parametros calculados

Funcéo polinomial que descreve

ti=o0,1. 1 Cfit (t) == Ppt? + Pyt + Py o comportameto da curva que
descreve os dados
experimentais.
Cfit (1) = Gréfico da fungéo polinomial encontrada versus o tempo e
bem ajustada aos dados experimentais.
Tozz
=3
0663 15
o512
0381 . i
Cexp
0260 e
0176 it ()
0102 —— o5t B
00w
[ )
3
25510 3 o 5 10 15
3
08710 -

der (1) = %fcm )

Derivada da concentragéo com relago ao tempo, isto €, dados de
velocidade da reagéio.

der (t) = 01%9
0159 o018
018 016
016 0141
o1 0122
0122
o102 0102
der = Velocidades encontradas para
0083 0083 cada ponto experimental
0064 0064
0035 oo
0025
6.00810 2 0025
0013 6008 10 %
—oos )

.
B 05 1
cep

‘Agora estamos propondo a equagao de Michaelis-Menten com a equagéo que
linearisa a curva de velocidade versus concentragao.

001-M X

X+ My estimativa = (:)
001X
ra(x,M) = X+ M, P := genfit (Cexp ,der ,estimativa ,ra)
—-001-Mg-X 5154
e
(x+ M) ~o0062

[Fazendo novamente uma regressao nao linear e encontrado os parametros da equagao de
Michaelis-Menten. Definimos:

Cc= 1t C) = —% Py-C Onde r(C) € a velocidade da reagéo
~ Cexp r(c) = 001-Py  001-P, C é o inverso das concentrages experimentais
0 p B
tg(C) = —r(C —_— =
" 9(0) = 1@ 001-P,
k)
'(©)
— () )
%) = 121 —
104 9 001 P,
-

0 & 10 20 320 4w

= —19402

121

C
Figura 3 — Regresséo nao linear
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5. Conclusdes

Foi apresentada uma proposta para
utiizacdo de aplicativos do tipo Solve-
Package nos cursos de graduagdo em
engenharia quimica. Pelos exemplos
abordados, mostramos que é possivel a
utilizacdo de um aplicativo desta natureza em
todas as etapas de um curso de graduacéo.
O Mathcad mostrou-se uma ferramenta
poderosa para auxilio na tarefa de ensinar. A
introducdo destes aplicativos, realizada de
forma racional, é benéfica na formacao do
profissional. A capacidade de criticar,
analisar e propor modificagdo serdo pontos
fortes daqueles que fizerem utilizagdo destas
ferramentas. Através de exemplos que
envolvem o uso de funcBes embutidas e
aplicacBes onde é empregado algum tipo de
programacao, fica claro que o professor pode
optar por uma das alternativas ou utiliza-las
simultaneamente.
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