EQW111 — Introdugéo aos Processos Quimicos

Capitulo 5 - SOLUCAO DE PROBLEMAS COMPUTACIONAIS

5.1- Introducéo

Este capitulo contém um conjunto de problemas cuja resolucdo deve ser feita
através do desenvolvimento de um programa computacional. Alguns do problemas estéo
resolvidos, incluindo a listagem de programacéo comentada, o que pode servir como um
valioso auxilio para a compreensdo dos conceitos envolvidos.

Os exercicios apresentados incluem os conhecimentos teoricos relativos ao
contelido do curso (especialmente balanco material em regime estacionario) e podem ser
resolvidos através dos fundamentos de programacdo em Matlab.

Inicialmente, sdo apresentados um roteiro de etapas sugeridas para a solucéo de
problemas através do computador e um conjunto de dicas Uteis para a programacao em
Matlab.

5. 2 - Roteiro para Resolucdo de Problemas através do Computador
Para facilitar o processo de resolugdo de um problema de engenharia através de

uma linguagem de programagéo, sugere-se 0 seguinte roteiro simplificado:

a) Lela atentamente 0 enunciado do problema (pode parecer 6bvio mas muitos
erros ocorrem apenas devido a uma leitura desatenta do texto);

b) Proponha um procedimento para a resolucdo do problema, selecionando um
conjunto adequado de equacdes e/ou algoritmos que devem ser utilizados na solucéo;

c) Organize o conjunto de cdlculos que o programa devera executar, etapa por
etapa para atingir a solucéo desegjada (fluxograma);

d) Inicie aredacdo do programa, através da digitagdo dos comandos necessarios em
sequéncia para executar cada etapa proposta. Note que sO apds 0 desenvolvimento da
solucdo a parte, passamos para a implementacdo da solugdo no computador. Sentar em

frente a0 computador antes de analisar atentamente o problema pode dificultar bastante a

solucéo;
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€) ApOs escrever 0 programa, faca um teste inicial, e, uma vez que erros
naturalmente devem ocorrer (Lei de Murphy), faca um procedimento de corregédo
(“debugagem”), eliminando todos os erros, um apos outro, até que todo programa sgja
executado sem erros,

f) Se todos os erros que impediam a execucao do programa foram eliminados, isto
nao significa necessariamente que este esteja correto, ou sgja, o programa pode fornecer
respostas erradas. Para evitar que isto ocorra, apos executar o programa de forma completa
pela primeira vez, sempre verifique a coeréncia das respostas (por exemplo, fragoes
molares de uma mesma corrente devem ter soma unitaria; em regime estacionario, a soma
das vazbes méssicas ha entrada de um equipamento deve ser igua a soma das vazbes

massicas na saida, etc.)

5.3 - Dicas
Seguem abaixo um conjunto de dicas Uteis (algumas absurdamente simples) que
devem ser observadas para evitar pequenos erros que muitas vezes passam desapercebidos

mas podem impedir que o programa seja executado no Matlab:

— Cuidado ao digitar nUmeros e constantes, lembre-se que no programa o separador
decimal de um ndmero é o ponto e néo a virgula. Por exemplo, uma aproximagdo para o
numero Ttdeve ser digitada como 3.14 (e ndo 3,14);

— Cuidado com os detalhes da notacdo cientifica: por exemplo, 2.2e3 € equivalente a
2,2010° e 0.3e-3 é equivalente a 0,3M107° (ndo confundir esta notagio com a fungéo
exponencial: exp(x), ou sgja, €*onde e =2,718...) ;

— Né&o confundir no Matlab, a funcéo que calcula o logaritmo de base natural: log(x) e o
logaritmo de base dez: log10(x);

— Ap0s qualquer alteracdo ou correcdo em um programa, este deve ser novamente gravado
para que as alteragdes sejam realmente efetuadas (0 Matlab acessa 0 seu programa da
memoria do computador, e ndo, obviamente, datela, por isto grave sempre);

— N&o esquega de gravar 0 arquivo gque contém a listagem do programa necessariamente

com aextensao “.m” (por exemplo, prog.m);
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— Arquivos de funcdo devem ser gravados necessariamente com o nome da funcéo que
estes representam.;

— Nunca esgueca de antes de executar um programa pela primeiravez ao acionar o Matlab,
determinar o caminho em que este se encontra (por exemplo, cd c:\temp);

— Certas versdes mais antigas do Matlab (até 4.2) ndo permitem nomes de programas com
mais de oito letras,

— Todos os comandos em Matlab devem ser digitados em letras minusculas. Caso algum
comando seja digitado com letras maiUsculas, 0 computador ndo reconhecerd o comando;

— Quando ocorre um erro durante a execucdo do programa, o Matlab informa na tela que
erro ocorreu e onde este esta localizado. A leitura atenta desta mensagem pode ser de

grande gjuda na correcao da listagem.

5.4 - Listade Exercicios

Exercicio 1:

Uma unidade de evaporacdo estd instalada para concentrar uma corrente de
salmoura (H,O + NaCl) 10 % em massa
H.O

2=(v)
Evaporador
Salmoura Salmoura
Sal + Agua concentrada
Esquema do evaporador

Tarefas:
Preparar um programa que calcule a vazdo de agua evaporada (kg/h) a partir do
valor da vazéo da corrente de entrada de salmoura. Este valor devera ser digitado pelo

usuério cada vez que o programa seja acionado.
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Resolucéo:

Desenvolvimento da soluc3o:

De acordo com o enunciado, devemos deduzir uma expressdo que relacione a
vazdo de &gua evaporada com a vaz&o de entrada de salmoura no equipamento.
Inicialmente, devemos selecionar um balanco material adequado que envolva as
principais varidveis do problema, de forma a buscar a relacdo desgada. Uma vez que o
enunciado fornece informagbes sobre as concentragdes das correntes, vamos tentar
escrever a equagdo de balanco material em relacdo ao transporte de sal através do
equipamento. Lembrando que o processo opera em regime estacionario (n&o ha acumulo) e
ndo ocorrem reagdes quimicas (ndo ha geracdo ou consumo), tem-se:
E,-Sy, =0 (1)
onde E_, corresponde avazdo de entrada de sal no equipamento e S, é avazdo de saida

de sal do equipamento.
A entrada e saida de sal podem ser relacionadas a vaz&o total e a concentrag@o nas

correntes de salmoura, lembrando gue a corrente de agua evaporada ndo contém sal:

— E E
Esal - Fsalmourawsal (2)
— S S
Ssal - I:galmoura(’osal (3)
onde FS .. € FS ... S30 asvazdes das correntes de entrada e saida de salmoura; e, wg,

e wS, s as fragdes méssicas correspondentes.
Substituindo-se os termos acima na equacdo (1), obtém-se:
Fo w, =0 (4

E S
%lmourawsal F%l

Todos os termos da equagdo acima sdo conhecidos (w5, =010 , wg, =030 e FS ...
deve ser digitado pelo usudrio), com excegdo da vazdo de slmouranasaida (FJ, ... )- Ou

sgja, apartir daequagdo (4) é possivel calcular avazdo de salmoura na saida:

E E
FS — lermura('osal (5)
salmoura COS
sal
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No entanto, o objetivo do problema é calcular a vazéo de agua evaporada. Mas,
uma vez que a vazdo de salmoura na saida ja foi calculada, a vazdo de égua pode ser
determinada por uma outra equacdo independente de balanco material. Neste caso, sera
utilizada a equagdo de balanco material global:

Farora ~ Fagn ~ Feaimora =0 (6)

Como a vazéo de entrada de samoura € digitada pelo usuario e a vazéo de

salmoura na saida foi calculada em (5), podemos calcular a resposta desgjada pelo

problema:
F E (.L)E
s _ E S —rE salmoura ™~ sal
Fagua - I:galmoura - I:salmoura - F%lmoura - (JOS (7)
sal

Planejamento dos passos do programa:

A partir da solucéo desenvolvida, podemos plangar o programa que executara a
tarefaformulada pelo problema.

(1) Iniciamente, o programa deve receber do usuario o valor da vazéo de entrada
de salmoura. A entrada de dados do problema deve ser complementada pela definicdo dos
valores das concentracdes de sal nas correntes de entrada e saida.

(2) A vazdo de égua evaporada deve ser calculada utilizando-se a expressdo
deduzida para este fim (equagéo 7).

(3) Finamente, o valor da vazao calculada é apresentado natela.

Preparacdo do programa:

Vamos agora apresentar os comandos do programa planejado:
Antes de qualquer programa, sugere-se introduzir um comentario indicando a
natureza do programa e um conjunto de comandos de inicializagdo que deve preparar o

M atlab:

% Problema de mistura
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% Inicializacao

clc, clear all

A vazdo de entrada de salmoura € introduzida através de um comando input e as
concentragdes definidas diretamente através de comandos de atribui¢do, uma vez que sao

parametros constantes do problema:
% Entrada de dados
Fe_salmoura=input(‘ Digitar o valor da vazao de entrada de salmoura (kg/h)’);
we_sal=0.10;
ws sal=0.30;

O processamento do problema refere-se ao calculo da equagéo (7):

% Processamento

Fs agua=Fe salmoura - Fe salmoura* we sal / ws sal;
Encerrando o programa, o valor da vazao de dgua evaporada é apresentado natela
% Saida dos resultados

disp(‘ Vazéo de agua evaporada (kg/h)’)

Fs agua
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Exercicio 2;

Em um tanque de armazenamento, inicialmente sdo adicionados 100 kg de uma

mistura com a seguinte composi ¢ao:

Componente  Frac8o massica

Benzeno 0,25
Tolueno 0,25
Xileno 0,50

Total 1,00

Ha disponivel na planta industrial uma corrente com a seguinte composi¢éo, pronta

para ser adicionada ao tanque de armazenamento:

Componente  Frac8o massica

Benzeno 0,20
Tolueno 0,80
Xileno 0,00

Total 1,00

Tarefas:

Tracar as seguintes curvas: fracdo méassica de benzeno, fracdo méssica de tolueno e
frac8o massica de xileno no tanque em relacdo a massa de solvente adicionada através da
corrente. As trés curvas devem estar representadas no mesmo grafico. N&o esquecer do

titulo do gréfico, das identificagdes dos eixos e da legenda.

Resolucéo:

Desenvolvimento da solucdo:

Para tracarmos o gréfico desgjado no enunciado do problema, € necessério
desenvolver uma expressdo matemética que permita calcular as percentagens dos

componentes no tanque, uma vez conhecida a massa de solvente adicionada.
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Um balanco material em torno do tanque para o benzeno indica que:
E, +E;, = A, (D)
onde E., é a massa de benzeno que entrou inicialmente no tanque, E2, € a massa de

final

benzeno que entra com o solvente e Ac,,” é a massa de benzeno que se acumula no
tanque.

A expressdo da massa de benzeno que entra no tanque iniciamente pode ser
calculada através da massa total inicial ( M, =100 kg) e da fragcdo massica de benzeno na
mistura (w;, ):

EL =M, [0}, 2

A massa de benzeno que entra através da corrente é calculada pela massa de
solvente adicionada ( MS) e pela fragdo méssica de benzeno correspondente (w7, ):

EZ = MSW, 3

O acumulo de benzeno no tanque pode ser expresso através da massa total final no
tanque e da fragio méssica final de benzeno (w.™ ):

Aol = M, ol @

Lembrando que a massa final total no tanque € igual a massainicial mais a massa

adicionada, temos:
M, = M, + MS (5)
Ou sga, voltando para a Equacéo (4):
Aclr = (M, + MS) [/ (6)
Finamente, substituimos todos os termos presentes na Equagdo (1) pelas
expressoes desenvolvidas:

M, 60y, + MS T, = (M, + MS) [ig;” (7)

Z

Isolando a fracéo de benzeno no final da operacéo, que é avariavel que desgamos

cacular, tem-se:

final — MO |]’L):llaz + MS uugz (8)
bz M, + MS
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Podemos repetir, os mesmos calcul os para os demais componentes:

final MO Ij*')l + MS |:‘t’otzol

= tol 9

tol MO + MS ( )

)E:lnal — MO |]*)::;il + MS |]*)iil (10)
M, + MS

Planejamento dos passos do programa:

A partir das equagdes desenvolvidas acima, podemos plangjar 0 programa que
executara atarefa do problema.

(1) Iniciamente, o programa deve conter os parametros constantes do problema:
massa da mistura inicial no tanque e os valores das percentagens massicas na mistura e na
corrente, ndo sendo necessario o usuario digitar estas grandezas.

(2) Um vetor de valores de massa adicionada deve ser definido para a construcéo
do gréfico, estes valores corresponderdo a abscissa do grafico.

(3) A partir do vetor de valores de massa adicionada, o programa deve calcular as
percentagens massicas para cada um destes pontos que faréo parte da ordenada do gréfico.

(4) Finalmente, de posse de todos os valores, 0 programa deve tracar os graficos

desgados.

Preparacdo do programa:

Vamos agora apresentar cada parte do programa, executando todas as etapas

planejadas anteriormente.

Inicialmente, introduz-se um comentario indicando a natureza do programa e, logo

apos, a Secao deinicializacéo:

% Problema de mistura

% Inicializacdo

clc, clear all
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Os dados de entrada sdo introduzidos através do conjunto de comandos
apresentados a seguir (note que as fragcbes méssicas de cada um dos componentes sd0

representadas na forma de um vetor, 1 - benzeno, 2 - tolueno, 3 - xileno):

% Entrada de dados

MO=100; % Massa da mistura inicial

wci=[ 0,25; 0,25; 0,501]; % Composic¢ao da misturainicial
wece=[ 0,20; 0,80; 0]; % Composi¢ao da corrente de entrada

Definicdo do vetor de valores para a massa adi cionada no tanque:

% Processamento
MS=0:500;

Os comandos abaixo calculam os valores das fragbes massicas correspondentes

(observe a utilizagéo da operagéo elemento a elemento):

whb=(MO*wci(1)+MS wce(1))./(MS+MO); % Fracéo de benzeno
wt=(MO*wci (2)+ MS* wce(2))./(MS+MO0); % Fracdo de tolueno
wx=(MO*wci(3)+ MS*wce(3))./(MS+MO0); % Fracao de xileno

O objetivo do programa, isto €, a apresentacdo dos graficos, € realizado através dos
comandos finais que se seguem (note a presenca do titulo e das identificacdes dos eixos no

gréfico):

% Saida dos resultados

plot(MSwb,MSwt,MSwx)

title('Mistura no tanque)

xlabel ('Massa adicionada (kg)") , ylabel (Fracéo massica’)

legend('Fracao de benzeno','Fracao de tolueno','Fracao de xileno')
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Exercicio 3:

Complemente o programa anterior de forma que este apresente em uma janela um
gréfico das fraches massicas em relacdo a massa adicionada e em outra janela um grafico

das fragBes molares em relacio & massa adicionada.

Exercicio 4:

O dioxido de titénio (TiOz) é um pigmento branco muito utilizado na indistria de

tintas. Em uma planta ha dois tanques contendo didxido de titanio misturado com resina.

Estes tanques possuem diferentes concentragdes de pigmento:

Identificacdo do tanque TQ-101 TQ-102
Concentragao ( % peso/peso) 15 5

Uma certa quantidade das misturas contidas em cada um destes tanques, sera

adicionada em um terceiro tanque (TQ-103) para a producéo de tintas:

TQ-101 TQ-102

TQ-103

Tarefas:

Para auxiliar o departamento de producdo deve ser preparado um gréafico que
relacione a concentracdo de pigmento (% p/p) no tanque TQ-103 com a razéo entre a
guantidade de massa adicionada proveniente do tanque TQ-101 e a quantidade de massa

adicionada proveniente do tanque TQ-102. Tracar o grafico entre as razbes 0 e 10.
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Exercicio 5:

Em um laboratorio de pesquisa desgja-se estudar a possivel producdo do éster
acetato de n-amila (responsavel pelo odor de banana) através da reagdo entre acido acético
e acool pentilico:

CH3COOH + CH3;CH>,CH,CH,CH,OH - CH3;COOCH,CH,CH,CH,CH3 + H,O

Tarefas:

Desenvolver um programa que receba do usuario as seguintes informagoes:
quantidade de acido acético introduzida no reator (g), quantidade de dlcool pentilico
introduzida no reator (g) e a conversdo do processo (%). A partir das informactes
fornecidas, o programa deve indicar se ha reagente em excesso e, se houver, identificar a

espécie em excesso. O programa deve informar também a massa de éster produzida (g).

Resolucéo:

Desenvolvimento da solucdo:

A solugdo do problema envolve dois objetivos: a identificagdo do reagente em
excesso e a determinacdo da quantidade de éster produzida.

A identificagdo do reagente em excesso depende do nimero de moles de cada
reagente presente no sistema e dos coeficientes estequiométricos da reagcéo. Os nimeros de
moles de cada reagente (n) podem ser facilmente calculados através das massas dos

componentes (M) e dos seus respectivos pesos moleculares (PM):

“!mido
n., =—— 1
el PM acido ( )
nalcool = PM = (2)

alcool

Uma vez conhecidos os nimeros de moles, temos trés situagdes possiveis: ndo ha
reagente em excesso, ha excesso de acido ou ha excesso de dcool.

Se ndo houver reagente em excesso, entéo a seguinte igualdade deve ser verdadeira

(c é o coeficiente estequiométrico do componente na reacéo):
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nacido — nalcool (3)

Cacido Calcool
Em uma reacdo onde todos os reagentes sdo consumidos, a relagéo entre os numeros de
moles produzidos acompanha a relagdo entre os coeficientes estequiométricos, desta
forma, tomando-se 0 &cido como base, por exemplo:

naci o n er
_acido _ ester (4)

c C

acido ester

Resolvendo-se a equacéo em relacdo ao nimero de moles de éster:

C
n&ster = C&Ster nacido (5)

acido

Mas devemos lembrar que o enunciado indica que a reacdo ndo € completa, ou sgja,

devemos levar em conta a conversao (X):

Coger X
neﬂer = CeSt nacido %ﬁ@ (6)

acido

Em outro caso, se houver excesso de acido, entéo tem-se;

nacido > naloool ( 4)

c

acido Caloool
Para calcular a quantidade de éster produzida, pode-se empregar 0 mesmo
procedimento apresentado no caso sem excesso, mas deve-se lembrar, é claro, de aplic&lo

necessariamente envolvendo o reagente limitante, isto &, o acool:

Coster X @
N, = n @r 6
ester Ca|ooo| alcool OO ( )

Finalmente, no caso de excesso de dcool:

naci do < naloool (7)

Caci do Cal cool

Coer @x
neﬂer = CeSt nacido OOE (8)
acido

Uma vez que devemos sempre estar atentos ao enunciado do problema,

A guantidade de éster produzida &

verificamos que este desgja, na verdade, a massa de éster. Como o numero de moles jafoi

calculado, a massa de éster é obtida diretamente:
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Myer = Neser PM s 9)

Planejamento dos passos do programa:

Com o processo de célculo ja determinado, € possivel apresentar uma sequiéncia de
passos para 0 programa:

(1) Inicialmente, devem ser definidos um conjunto de comandos que permitam ao
usuério digitar as massas de acido e dcool no reator, asssm como a conversao da reacao.
Complementando os dados de entrada, devem ser definidos os pesos moleculares das
substancias envolvidas e os coeficientes estequiométricos da reacao.

(2) Através das massas e dos pesos moleculares devem ser determinados 0 nUmero
de moles de cada reagente.

(3) Neste etapa, o programa deve definir um caminho de acordo com as trés
situacOes possiveis em relacdo as massas adicionadas. sem excesso, com excesso de acido
ou com excesso de @cool.

(4) Selecionado o caminho, o programa deve calcular a massa de produto formado.

(5) Finalmente, o programa deve apresentar na tela os resultados.

Preparacdo do programa:

Seguem abaixo a listagem comentada do programa, de acordo com o plangjamento

proposto:

Primeiro, tem-se ainclusdo do comentario com o titulo e da se¢do de inicializacéo:

% Anélise da estequiometria do processo de esterificacdo

% Inicializagdo

clc, clear all

A secdo de entrada de dados permite ao usuario definir as massas e a conversao:
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% Entrada de dados
mAc=input('Digite a massa de acido (g)');
mAl=input('Digite a massa de alcool (Q)");

conv=input(‘'Digite a conversdo da reacao (%)');

Os dados de entrada sdo complementados com 0s pesos moleculares e 0s

coeficientes estequiomeétricos:

pmMAC=60; , pmAl=88; , pmEs=130 % Pesos moleculares
cAc=1,; ,cAl=1; ,cEs=1; % Coeficientes estquiométricos

Os numeros de mol es dos reagentes séo cal culados por:

% Processamento
nNAc=mAC/pmAc; , NAI=mAl/pmAl; % Calculo dos numeros de moles

Com os numeros de moles conhecidos, sdo utilizados um conjunto de comandos
condicionais (if-else-end) para determinar qual clculo deverd ser feito em funcdo da
relacdo entre as quantidades de cada reagente adicionado (sem excesso, excesso de &cido

ou excesso de alcool):

if (NAC/CAC)==(nAl/cAl)

disp('Nao h& excesso’) % Mensagem indicando sem excesso
NEs=(CES/CAC)* nAc* (X/100); % Cé&lculo do nimero de moles do éster
else
if (NAc/cAc)>(nAl/cAl)
disp('Excesso de acido’) % Mensagem indicando excesso de acido
NEs=(CES/cAl)*nAl* (X/100); % Calculo do nimero de moles do éster
else
disp(’Excesso de alcool ) % Mensagem indicando excesso de alcool
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NEs=(CEs/CAc)* nAc* (X/100); % Calculo do nimero de moles do éster
end
end

mMES=nEs* pmEs; % Célculo final da massa de éster

O programa se encerra com a apresentacdo dos resultados:

% Saida dos resultados

disp('Massa de éster produzida (g)’) , mEs

Exercicio 6:

Completar o programa acima de forma que seja apresentado na tela a composi¢céo

final da massa reaciona através das fragGes méssicas de cada componente.

Exercicio 7:

O Oxido de etileno € um importante intermediario utilizado na indistria de
processos quimicos (participa da producdo de fluidos anti-congelantes, fibras e filmes de
poliéster, etc.).

Em um laboratério de pesquisas, esta sendo estudada a obtencéo direta de 6xido de
etileno a partir de etileno e oxigénio:

/O\

2 CH,=CH, + O, - 2 CH,—CH,
Tarefas:
Desenvolver um programa onde o usuario indique a massa de etileno e oxigénio
(g) presente iniciamente no reator e a conversdo do processo; a partir destes dados, o
programa deve fornecer as percentagens massicas e molares dos componentes antes e

depois da reagéo.
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Exercicio 8:

A industria de pneus utiliza como matéria-prima a borracha sintética (SBR). Este
polimero é produzido a partir da reacdo de polimerizacéo entre butadieno e estireno. O
estireno € obtido a partir do etil-benzeno.

Em uma pequena planta piloto operando em batelada para a producéo de etil-

benzeno, é realizada a seguinte reacéo, desenvolvida com excesso de etileno:
/CZH 5
@ ek —@
7 AN

Criar um programa para auxiliar o desenvolvimento do processo. O programa deve

Tarefas:;

receber a massa de benzeno em cada batel ada (kg), 0 excesso desgjado para o etileno (%) e
a conversdo prevista para o processo (%). A partir dos dados fornecidos, o programa deve
calcular a massa de etileno para a preparacéo da batelada (kg) e a massa de etil-benzeno

produzida (kg).

Exercicio 9:

A determinacdo da solucdo de uma equacdo algébrica € um problema muito
comum nos célculos de engenharia. Muitas vezes a solugdo pode ser obtida atraves de
técnicas simples de manipulagdo matematica, no entanto, em certas equagdes, este
procedimento ndo pode ser aplicado, ou sgja, ndo é possivel “isolar” a incognita do
problema.

Para resolver este problema, foram desenvolvidos métodos numeéricos que
permitem determinar araiz de uma equagdo a partir de um algoritmo adequado. O Método
da Bissec&o é um dos representantes mais simples desta classe de métodos. Este método se

s s x w

desenvolve, este interval o € sequiencialmente reduzido até atingir a tolerancia desegjada.

Descricdo do Método da Bissecao:
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O problema original é determinar a solucéo da equagdo, isto é, determinar X, para
f(x,)=0 1)
O Método da Bissecdo se inicia com a determinagédo de um intervalo [a,b] onde a
raiz desgada estgja situada. Para que o método funcione adequadamente, deve existir
apenas umaraiz no intervalo [a,b] e afuncéo f(x) deve ser continua no intervalo.

Sgam xi e xs respectivamente o limite inferior e superior do intervalo de busca

inicia. Ent&o:
Xi —a 2
xs < b (3)
O primeiro passo do algoritmo € determinar o ponto médio do intervalo de busca
[xi,xs] :
Xi +Xs
xm= > 4)

Séo formados entdo dois intervalos [xi,xm] e [xm,xs]. No préximo passo deve-se
comparar os sinais dos valores da fungdo nos extremos destes interval os. Esta comparagéo
permitirdindicar em qual dos intervalos esta araiz desgjada.

Em funcdo do resultado desta comparacdo, o algoritmo pode seguir duas

alternativas possiveis:

Alternativa 1:
f(xi) e f(xm) possuem o mesmo sinal e f(xm) e f(xs) possuem sinais contrarios.
Isto significa que a raiz esta no intervalo [xm,xxs]. O intervalo de busca é entdo
estreitado da seguinte forma,
Xi — Xm (5)
Alternativa 2:
f(xi) e f(xm) possuem sinais contrérios e f(xm) e f(xs) possuem o mesmo sinal.
Isto significa que a raiz esta no intervalo [xi,xm]. O intervalo de busca é entdo
estreitado da seguinte forma,

XS « Xm (6)
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A motivagdo dos procedimentos associados as duas alternativas pode ser melhor

compreendida através da visualizagdo do gréfico da proximafigura:

y
-

Xi S xm XS

Procedimento de eliminacéo de intervalo

Observando o gréfico, torna-se 6bvio que a raiz esta no intervalo [xm,xs]. Neste
intervalo, a fungdo corta o eixo y = 0, ou sgja, neste intervalo a fungdo muda de sinal e,
consequentemente, f(xm) e f(xs) apresentam sinais contrarios. O procedimento deve entdo
seguir a aternativa 1, com a eliminacéo do intervalo [xi,xm], onde ja se sabe, a raiz ndo

esta presente.

Apbs a eliminacdo do intervalo, segundo a alternativa 1 ou 2, o algoritmo deve
recalcular o ponto médio e repetir a seqiiéncia de procedimentos. E importante notar que &
medida que o0 processo avanca, o intervalo de busca vai se fechando em torno da raiz.
Quando este interval o torna-se menor que a tolerancia desegjada, o processo € interrompido

e a solucdo € o ponto médio do ultimo intervalo.

Observagdo: E claro que se durante o agoritmo f(xm) = 0, o procedimento é

imediatamente interrompido pois araiz é o proprio valor de xm.

145



EQW111 — Introdugéo aos Processos Quimicos

Tarefas:

a) Criar umarotina computacional para a aplicagcdo do método.

b) Um trocador de calor € um equipamento destinado a permitir a transferéncia de
calor entre dois fluidos. Em um determinado modelo de trocador de calor, dgua deve ser
aquecida utilizando-se para isto uma corrente de 6leo. A equacdo abaixo relaciona a carga
térmica (taxa de transferéncia de calor entre os fluidos) com as temperaturas de entrada e
saida do 6leo e da dgua no equipamento:

(Toleo, — Tagua,) —(Toleo, —Tagua,)

In( Toleo, — Tagua,
Toleo, — Tagua,

Q-UA =0

onde
Q - Cargatérmicado trocador, 160.10° W
U - Cosficiente global de transferéncia de calor, 320 W/m?K
A - Areado trocador de calor, 16 m?
Toleo; - Temperatura de entrada do 6leo no trocador, 110 °C
Toleo, - Temperatura de saida do 6leo no trocador, 80 °C
Tagua, - Temperatura de entrada da agua no trocador, 35 °C
Tagua, - Temperatura de saida da agua no trocador
Determinar a temperatura de saida da agua do equipamento (Taguap), utilizando

como regido de buscainicial o intervalo 35,1 °C até 79,9 °C e tolerdnciade 0,1 °C.

Resolucéo:

Desenvolvimento da soluc3o:

O desenvolvimento da solucéo, representado pelo conjunto de cdlculos que deve
ser feito etapa por etapa, ja esté descrito no proprio enunciado da solucgdo, isto &, a prépria

descri¢éo do Método da Bissegéo

Planejamento dos passos do programa:

De acordo com o procedimento apresentado na solucéo, teremos:
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(1) Definir inicialmente o intervalo inicial [a,b] onde sera buscada a solucéo e a
toleréncia parainterrupgao do processo tol.
(2) Fazer xi igual aa e xsigua ab e cacular o vaor numérico da equacéo nos
pontos de xi e xs.
(3) Iniciar um laco (loop) que sb serainterrompido quando (xs-xi) <tol.
(4) Calcular o ponto médio do intervalo xm=(xi+xs)/2 e o valor numérico da
equacao neste ponto.
(5) Verificar qua intervalo deve ser eliminado:
Se f(xi) e f(xm) possuem sinais contrarios e f(xm) e f(xs) possuem sinais iguais
entdo fazer xsigual axm e calcular o novo valor numérico da equagdo em xs.
Se f(xi) e f(xm) possuem sinais iguais e f(xm) e f(xs) possuem sinais contrarios
entdo fazer xi igual axm e calcular o novo valor numérico da equagdo em Xi.
(6) Fim do laco.
(7) Calcular o ponto médio do ultimo intervalo.

(8) Apresentar a solucéo.

Preparacdo do programa:

O programa sera formado por dois arquivos, um arquivo de funcéo que calcula o
valor numérico da equacdo e outro arquivo que contera o programa propriamente dito. O
arquivo de programavai utilizar o arquivo de fun¢éo como uma “ferramenta’. O programa
pode ser utilizado para resolver qualquer equacao desde que seja representada no arquivo
de funcdo. Neste caso em particular, vamos aplica-lo para o problema de transferéncia de

calor proposto.

Arquivo de funcéo:

function f=funcao(x)

Q=160€3;
U=320;

147



EQW111 — Introdugéo aos Processos Quimicos

A=16;

Toleo1l=110;

Toleo2=80;

Tagual=35;

f=Q-U* A*((Toleol-Tagual)-(Toleo2-x))/log((Toleol-Tagual)/(Toleo2-x));
Arquivo de programa:

Inicializacdo do programa

% Resolucao de equacgdes atraves do Método da Bissecdo

% Inicializacao

clc, clear all

Determinacgdo dos parametros do método:

% Intervalo de busca e tolerancia
a=35.1; , b=79.9; , tol=.1;

Preparacéo do intervaloinicial:

% Algoritmo

Xi=a; , xs=b; , fxi=funcao(xi); , fxs=funcao(xs);

Inicio do lago:

while (xs-xi)>tol
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Calculo do ponto médio e do valor da equacéo:

Xme= (Xs+xi)/2;

fxme=funcao(xm);
Eliminagdo de uma das metades do interval o de busca:
if fxi*fxm<O
xs=xm; , fxs=funcao(xs);
else
xi=xm; , fxi=funcao(xi);

end

Linha de programa para interromper o lago caso o ponto médio calculado eseteja

exatamente por sobre araiz (no entanto, tal fato é computaci onal mente pouco provavel):

if f xm==0, xs=xi; , end

Fim do lago:

end

Calculo do ponto médio do ultimo intervalo:

Xme (Xst+Xi)/2;

Apresentacao dos resultados:

% Saida dos resultados

disp('Raiz) , xm
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Exercicio 10:

Nos célculos de engenharia, muitas vezes é necessario obter a solugdo de uma
equacdo algébrica. No entanto, nem sempre € possivel estabelecer a solucdo da equacéo
através de técnicas de manipulacdo algébrica, ou sgja, a incdgnita da equagdo, as vezes,
ndo pode ser isolada. Tente, por exemplo, obter o valor da variavel x na equacéo abaixo:

x+In(x) =0 Q)
Nestes casos, sdo utilizados métodos numeéricos que possibilitam determinar a raiz da
equacdo, dentro de umatolerancia pré-estabelecida. Para esta tarefa, sdo disponiveis vérios

métodos na literatura: Método da Bissecéo, Newton-Raphson, “Regula-Falsi”, etc.

M étodo da Secante

O Método da Secante determina a solucéo da equacéo através de um conjunto de
aproximagoes lineares secantes a curva da equagao.

Uma reta secante a uma curva pode servir como aproximagao a esta curva, ou sgja,
a reta descreve aproximadamente o comportamento da curva. A figura abaixo apresenta

umacurva genérl ca e uma reta secante nos pontos x; € Xp;

%1 %2 i

Curva e reta secante
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Sgja y = f(x) afuncdo que descreve a curva, entdo a expressao da reta secante
para 0s pontos x; € X, &

F(x) = f(x)
X, =

Yop = F(X) + (x=x) 2

A raiz dey é desconhecida, mas araiz da aproximacado linear via reta secante pode

ser obtida diretamente, ou sgja, podemos resolver a aproximagao (2) em relagdo avariavel

X:
3 fFOG) =), o\
Vo = 100) + =2 SR (=) =0 ©
Xy = X, = F0) (4
@ Of (x,) - f(x)O
O X=X E

Se a reta secante (Yap) aproxima a curva (y), logo a raiz da aproximagdo secante
(Xap) € uma aproximagdo da raiz da egquacéo original. Repetindo-se o processo, agora
utilizando xap € X2 como pontos para a geracdo da reta secante (ou sgja, eliminando x;), a
tendéncia € uma aproximagdo ainda melhor da raiz da solucéo de f(x). Finalmente,
repetindo-se este processo sucessivamente, sempre utilizando os dois pontos mais recentes
obtidos para a determinagdo da secante, pode-se esperar que 0 método alcance a solucéo
daequacdo f(x)=0.

Este procedimento de resolugbes sucessivas das aproximagoes lineares propostas

constitui 0 Método da Secante para resolucéo de equacdes de uma variavel.

Observagoes:

- Para que o agoritmo se inicie é necessario dois pontos iniciais (x; € X) . Estes
pontos constituem as estimativas iniciais e, em geral, quanto mais proximas daraiz, mais
rapido o algoritmo atingira a solucao.

- O algoritmo determina a raiz da equacdo f(x)=0 através de aproximacoes
sucessivas, de maneira que cada vez mais 0 ponto X,, Se aproxima da raiz desejada. Cada
aproximacdo realizada € denominada iteracdo. Na verdade para que o algoritmo atinja

exatamente a solucgdo, seriam necessarias infinitas iteragdes. No entanto, é possivel obter-
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se um valor numeérico tdo proximo da raiz quanto for necessario. Por exemplo, pode-se
determinar que 0 método se desenvolva até que que |f (xap)| <10™, note que neste caso
f(x,,) ndo seraigual a zero, mas estara muito préximo, o que para as finalidades dos

cllculos de engenharia torna-se aceitavel. Este critério que indica quando as iteraces

sucessivas devem ser interrompidas é chamado critério de parada.

Tarefas:

a) Implementar o0 Método da Secante na forma de um programa no Matlab;

b) O transporte de fluidos através de tubul acbes € uma atividade fundamental na
industria de processos quimicos. A equacdo que descreve o escoamento de um fluido
através de um trecho de tubulagdo pode ser representada pela seguinte expressao:

8pL
D

O fator de atrito de Darcy, presente na equagdo acima, é representado pela seguinte

2 I:%{Z
f=8 8@ +—1 0
%Re (A+B)%2p

P -P,-10°fKg* -10°pg(z, -z) =0 onde K =

eXpressao:

onde

A=2457In

o Oitno

O numero de Reynolds € um grupo adimensional que pode ser descrito como:
_ 4pq
D

A partir da equacéo apresentada, desgja-se analisar 0 escoamento de uma corrente

Re

de &gua entre dois pontos de uma plantaindustrial. Os dados do problema sio:

- Pressbes no inicio e no fim do trecho de tubulagdo: B, =5 bar e P, = 3,63 bar;
- Elevagdes no inicio e no fim do trecho de tubulagéo: z, =z, =0 m

- Densidade e viscosidade da dgua: p = 1000 kg/m® e p = 0,001 NS/m?;
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- Didmetro e comprimento datubulacdo: D =010 me L =10 m;
- Rugosidade absoluta do trecho de tubulagdo: € = 46107° m;
- Aceleraczo dagravidade: g = 9,81 m/s%.

Determinar a vazdo volumétrica de 4gua (g, em m°/s) que atravessa o trecho de
tubulacéo considerado. Ou sgja, resolver a equacdo de escoamento em relacdo a . Utilizar

umatoleranciade 10 e pontos da estimativainicia 0,7 m*/se 0,8 m/s;
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