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RESUMO

As aulas praticas de laboratério computacional tém como caracteristica principal a participacédo efetiva
dos alunos, o que se reflete no processo de ensino-aprendizagem. Entretanto, deve-se ter cuidado para que
nas aulas de laboratoério computacional os alunos ndo tenham a simples incumbéncia de averiguar a parte
tedrica, mas, sim, que participem ativamente, construindo novas conjecturas e explorando a criatividade
no entendimento fisico e na resolugdo de problemas aplicados. Com este objetivo, o presente trabalho visa
relatar as experiéncias vivenciadas pelos autores na integracéo de aulas tedricas e praticas. Em especial,
descreve-se uma das aplicagbes apresentadas em sala de aula, a sintese de amonia. Pela modelagem ma-
tematica desta aplicacdo, obtém-se um sistema de equacdes lineares, o qual é resolvido por meio de um
dos aplicativos Matlab, Maple, Scilab e Excel. Um breve comparativo entre tais aplicativos é apresentado.
Na solug¢do numérica de aplicagdes observa-se que ocorre um melhor aproveitamento por parte dos alunos,
levando-os a uma postura ativa diante dos instrumentos apresentados e capacitando-os a interpretar os
fendmenos fisicos envolvidos nos problemas propostos. Os resultados obtidos em sala de aula mostram que
estudos de casos aplicados permitem que o ensino nio seja fragmentado.
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ABSTRACT

The practical lessons of computational laboratory have, as a major characteristic, the effective parti-
cipation of the students, which reflected in the teaching-learning process. However, care must be taken so
that in the lessons of computational laboratory the students do not have the simple task of checking the
theoretical content; on the contrary, they must actively participate in constructing new conjectures, and
exploring the creativity in the physical understanding and in the resolution of applied problems. This pa-
per aims at presenting the work experienced by the authors in the integration of theoretical and practical
lessons. In special, one of the applications presented in the classroom, is stressed the ammonia synthesis.
Through the mathematical modeling of this application, a system of linear equations is obtained which
is solved by using tools such as Matlab, Maple, Scilab and Excel. A brief comparison among such tools is
presented. In the numerical solution of applications it is observed that the students can take educational
advantages by playing an active role using the presented instruments, enabling them to interpret the
physical phenomena involved in the proposed problems. The results obtained in classroom demonstrate
that these case studies overcome the fragmented approach in education.

Keywords: Chemical engineering. Numerical calculus. Matlab, Maple, Scilab, Excel.

INTRODUGAO articular esses aspectos de forma equilibrada, sem
) o considera-los unicos e isoladamente.
Um dos maiores desafios da educagao é favore- As estratégias (procedimentos, técnicas e re-

cer estilos pedagogicos que promovam um processo  cyrsos) de ensino séo facilitadoras do processo de
de ensino-aprendizagem estimulante, ativo, refle-  onging e aprendizagem. Por meio da utilizagéo de
xivo e criativo. O grande desafio para os educado- giferentes instrumentos podem-se obter, de uma
res consiste em assumir que o método didatico tem  paneira mais apropriada e consistente, os objeti-

uma pluralidade de aspectos e que o fundamental € 45 pretendidos para os contetidos propostos. O uso
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de estratégias diversificadas melhora a motivacao
dos estudantes, principalmente quando permitem
uma melhor relacdo dos conhecimentos cientificos
com a pratica, com a realidade profissional, enfim,
com 0s problemas praticos da sua area especifica.
As estratégias também atendem as necessidades
dos estudantes quando permitem aplicar o que foi
estudado, ou seja, a aquisicdo de novas competén-
cias e habilidades.

O professor deve sempre utilizar estratégias por
meio das quais o estudante pense e adquira novos co-
nhecimentos. E também papel do professor procurar
mostrar e comunicar entusiasmo em relacgéo ao con-
tetdo exposto em cada aula, relacionando-o com a
pratica; ele precisa promover o didlogo entre os es-
tudantes e utilizar estratégias adequadas para o
conhecimento se disseminar, independentemente do
recurso utilizado na sua aquisigéo.

Numa época em que o acesso a informacéio esta
amplamente difundido, selecionar informacées e
tomar decisdes bem fundamentadas sdo competén-
cias valorizadas em qualquer profissdo. No caso
da engenharia, espera-se que, quando formado, o
estudante tenha adquirido, por exemplo, capacida-
de para “resolver problemas concretos, modelando
situagoes reais”, capacidade de “elaboracgdo de pro-
jetos e proposicdo de solucgdes técnicas e economi-
camente competitivas”, bem como competéncias
no dmbito das rela¢cbes humanas no trabalho, tais
como, capacidade de “comunicacéo e lideranga para
trabalhar em equipes multidisciplinares” (INEP,
2000).

De acordo com Valente (1999), o emprego de
determinadas tecnologias pode estimular o apren-
dizado pratico e dar razdo ao trabalho em equipe,
conduzindo ao encontro de novas informagoes para
a conexio dos conhecimentos. Por outro lado, a am-
pla gama de atividades que as facilidades técnicas
permitem pode, ou néo, estar contribuindo para o
processo de construgdo do conhecimento.

Em muitas situacoes, os recursos tecnoldgicos
utilizados devem ser complementados por outras
atividades, no sentido de auxiliar a construcdo do
conhecimento. Para tal fim, uma aplicacdo envol-
vendo um processo quimico sera descrita e a solucéo,
apresentada pelo uso de métodos numéricos, estes
implementados pelo uso de programas computacio-
nais, destacando, assim, a insercdo das tecnologias
na sala de aula, que visam minimizar o descompas-
so existente entre o conhecimento académico e as
aplicacgdes do setor produtivo.

Um aspecto importante envolvido nos proble-
mas combinados de balanco de matéria e/ou ener-
gia é assegurar que o conjunto de equacdes tenha,
no minimo, uma solug¢éo, e ndo mais que uma solu-
cdo. A questdo é saber quantas variaveis sao desco-
nhecidas e quantas tém seus valores especificados
num problema (HIMMELBLAU; RIGGS, 2006). O
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numero de graus de liberdade é o nimero de varia-
veis num conjunto de equagdes independentes, para
o qual os valores tém de ser especificados, de modo
que as equagdes possam ser resolvidas. O ntmero
de graus de liberdade (Ng,) é dado por:

Ng, =Ny - N, 1)

onde N é o nimero de varidveis e N, o nimero de
equacodes independentes (balancos materiais e/ou
energéticos, restrigdes, especificacoes, imposicoes).
Como uma corrente pode conter c espécies, N, é o
numero de espécies em uma corrente.

APLICACAO DA SINTESE DA AMONIA

Descricao do processo

Qs Qs .
T
—
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———
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Figura 1 - Fluxograma do processo de producdo de NH,

Nesta secédo a aplicacdo descrita esta relacio-
nada a reacdo quimica de sintese de amoénia. In-
dustrialmente, na producdo de amoénia pelo proces-
so Haber, uma mistura de hidrogénio e nitrogénio
em proporgdes estequiométricas entra em contato
com um catalisador de 6xido de ferro contendo um
promotor, num reator que opera a pressoes entre
800 e 1.000 atm e temperatura entre 500 e 600 °C
(HIMMELBLAU; RIGGS, 2006).

O hidrogénio normalmente é obtido pela oxida-
cdo parcial de 6leo combustivel, seguida da conver-
séo de Fisher-Tropsch do CO e da agua produzidos
a CO, e H,. O CO, é absorvido em agua sob pressao.
O nitrogénio € obtido pela remocao do oxigénio do ar
por esta mesma reacdo de oxidagdo parcial; conse-
quentemente, o gas de alimentacéo produzido encer-
ra argonio do ar, metano proveniente da reagdo de
reducéo e tracos de CO (inertes), além dos reagentes
N, e H,. O fluxograma é apresentado na Figura 1.
Essa mistura de gases entra no processo, no qual
ocorre a reacédo de producédo de amonia. O produto
efluente do reator passa por um condensador, com
o objetivo de separar a aménia dos demais gases.
Como a converséo por passagem no reator pode ser
baixa, é adequado fazer um reciclo do material néo
reagido ao reator. Nesta corrente de reciclo ha uma
purga, cujo objetivo é remover as substincias iner-
tes do processo, além de parte dos reagentes que ndo
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reagiram. Deseja-se obter as vazoes desconhecidas
do processo, além da converséo global, pardmetro de
projeto muito importante.

Pelo fato de os calculos de processos com reacéo
quimica serem definidos em termos molares, tais
como estequiometria, conversio, seletividade, todas
as vazodes e composicdes devem estar em base molar.

Por definicéo, volumes de controle (VC) séo to-
das as unidades de processo, pontos de jung¢éo ou
separacdo de correntes e o processo global (FEL-
DER; ROUSSEAU, 2000). Dessa forma, na Figura
2 sdo apresentados os cinco volumes de controle do
processo.

Analise dos graus de liberdade

Em VC1 (misturador), N, =4 (NH,, N,, H,, Iner-
te). Em cada corrente é possivel desenvolver balango
material para (N,-1) componentes, ji que balango
para o ultimo componente é redundante. A vazéo do
total é também uma variavel. Dessa forma,

N,=(N,-1)=1=N, @)

Como no VC1 fazem parte trés correntes (Q;
Q,eQ): N,=3N_=12

* nimero de equacdes (N):

* balancos materiais (N,, H,, Inerte): 3

* especificagdes: ndo ha NH, nas correntes 1,2 e 5: 3
N, =3+3=6

- N, =12-6=6

: Qs

1
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Figura 2 - Identificacdo dos volumes de controle e
substéncias das correntes

Para o VC, (reator), em funcédo da reacdo qui-
mica, deve-se considerar o grau de avanco (§) da
reacdo quimica. Assim:

N,=2N_ +1= 9

N, — balancos materiais (NH,, N,, H,, Inerte): 4
(NH,), =0 1

Grau de avancgo: 1

- Ny =9-6=3

Desenvolvendo-se 0 mesmo raciocinio para os
demais equipamentos (VC), descontando-se as va-
riaveis redundantes de conexio e as restrigoes re-
dundantes eliminadas, é possivel concluir que sdo
sete os graus de liberdade do sistema, além do grau
de avanco ja considerado.

Parametros de processo

Alguns dados disponiveis do processo sdo a ali-
mentacdo nova (Q,) contém 100,0 mol/h de mistura
e conforme dados de carga fornecidos acima, levam
a: 73,2mol H,, 24,4 mol de N, e 2,40 mol de inerte I
(CH, e argonio). Todas as unidades de processo sdo
adiabaticas, exceto o condensador.

A converséo por passe (Xp )de H, é de 87,0%; 11,0%
do N, que néo reagiu é purgadpo (RN2); 10,0% do H, néo
reagido é purgado (RH2); todo o inerte é purgado. No
condensador toda a aménia produzida é condensada e
sai pura em Q, na forma de liquido saturado.

Com essas informacdes, é possivel identificar
os componentes de cada corrente no fluxograma
apresentado na Figura 2.

Deseja-se implementar um programa que cal-
cule automaticamente todas as vazoes e composi-
coes, independentemente do valor estabelecido aci-
ma que seja alterado. Propode-se aqui montar um
sistema de equacdes a partir dos dados fornecidos.

Denotando-se a vazédo de H, na corrente 1 por
(H,),, e assim sucessivamente, comece-se desenvol-
vendo balan¢o de massa para os inertes (I). Como
os inertes ndo participam da reacdo quimica, a
quantidade de inerte que entra em cada VC é igual
a quantidade que sai. Dessa forma:

M), =@, =@, =@, =D, (3)

Balanco de massa para o volume de controle 1
(VC1), que nada mais é que um misturador de cor-
rentes, a quantidade que entra de cada substancia
também sai:

(N,), + (N,), = (N,),, 4)
(H,), + (H,), = (H,), 5)

Balanco de massa para o condensador (VC3).
Como somente amonia estd sendo condensada, todo
o N, e H, proveniente da corrente 3 estd passando
para a corrente 4:

(N, = (N,),, 6)
(H,), = (H,),, (7
(NH,), = (NH,).. 8)

Revista de Ensino de Engenharia, v. 26, n. 1, p. 19-26, 2007 — ISSN 0101-5001



22 FERRAMENTAS COMPUTACIONAIS NA SALA DE AULA: MINIMIZANDO O DESCOMPASSO...

Para desenvolver o balanco de massa no pur-
gador, faz-se necessario o uso da informacéo de que
11,0% do N, néo reagido (N,), é purgado:

(N,)¢ = 0,11 (N,),, 9)

(N, =(1-0,11) (N,),, (10)
Para o H,;:

(H,), = 0,1(H,),, (11)

(H), =(1-0,1) (H,),. (12)

Como a conversdo por passe de H, é de 87%,
entio:
(H,), =(1-0,87) (H,)),. (13)
A estequiometria da reacfo é (3H, + 1 N, — 2
NH,). Desenvolvendo os balancgos de massa no rea-
tor, chega-se a:

(N2); = (N2), —w, (14)
(NH;), 2(XPP)3(H2)2 (15)

Tem-se, portanto, um sistema linear de 12
equacdes (equacdes 4 a 15) e 12 incognitas: (N,),;
(H,),; (N,),; (H,),; (NH,),; (NH,)_; (N,),; (H,),; (N,);
(H,); (N,).; (H,),. As varidveis que podem ser al-
teradas s@o a alimentagdo nova de N, e H, (H,)),
(N,);; conversdo por passe: X ; razdo de reciclo de

Tabela 1 - Sistema matricial gerado

N, (RN2); razdo de reciclo de H, (RH2). Assim, re-
presentando essas equages matricialmente, gera-
se o sistema apresentado na Tabela 1.

Para a solucéo de sistemas de equagdes lineares,
métodos numéricos devem ser aplicados. Assim, as
aplicacoes envolvendo programacio e matematica
devem objetivar a aquisi¢cdo do conhecimento tanto
na matematica como na programacao.

A aprendizagem de conceitos de programacio e al-
goritmos envolve a aquisi¢do de alguns conhecimentos
e habilidades especificas. Em alguns cursos é desejavel
que os alunos pratiquem as técnicas de programacio,
ao passo que em outros eles podem utilizar os ambien-
tes computacionais Matlab, Maple, Scilab, Excel etc.,
sem a necessidade de programar em linguagens de
mais alto desempenho, como C ou Fortran.

Na préxima secdo apresenta-se uma breve des-
cricdo dos ambientes computacionais utilizados em
alguns cursos de engenharia e adotados nas aulas
ministradas pelos autores deste trabalho, fazendo
um comparativo entre os quatro ambientes com-
putacionais citados.

Caracteristicas dos ambientes
computacionais

A primeira versdo do Matlab foi destinada a
cursos de teoria matricial, algebra linear e analise
numérica. Hoje sua capacidade foi estendida, sen-
do muito utilizado no desenvolvimento de projetos
de engenharia, em virtude de sua poderosa capa-
cidade de processamento matematico e visualiza-

N),  (H),  (N), (1), (NH), (NH). (N),  (H), (N). (H). (N),  (H).
1 (N,
1 o (H,),
1 X, /3 1 0
X1 1 0
-2X /3 1 0
1 1 0
-1 0
-1 1 0
RN2-1 1 0
RH2-1 1 0
-RN2 1 0
-RH2 1 0
O sistema esparso formado é:
/1 0 0 0 0 0 0 0 -1 0 0 0\ /24,}
0 1 0 0 0 0 0 0 0 -1 0 0 73,2
-1 029 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0,13 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 -058 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 -1 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 -1 0 0 0 1 0 0 0 0 0 0
0 0 0 -1 0 0 0 1 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 -0,89 0 1 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 09 0 1 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0,11 0 0 0 1 0 0
\0 0 0 0 0 0 0 -0,10 0 0 0 1/ \0]
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cao grafica. O Matlab apresenta diversos conjuntos
de fungdes voltadas para aplicacoes especificas, os
chamados toolboxes.

O Maple é um programa versatil, pelo qual se
podem explorar computacio algébrica e numérica,
graficos, animagées, apresentando uma linguagem
de programacéio. Por causa dessa versatilidade, tem
encontrado grande aplicacédo, tanto do ponto de vista
técnico como do ponto de vista educacional. A capa-
cidade principal do Maple est4 nos algoritmos para
resolucéo de problemas simbdélicos.

O Scilab é um programa livre disponivel em
www.scilab.org. O uso do programa livre na edu-
cacdio é uma alternativa imprescindivel a qualquer
projeto educacional, tanto no setor publico como no
privado. Fatores tais como liberdade, custo, flexibili-
dade séo estratégicos para a conducéo bem-sucedida
de projetos educacionais mediados por computador.
Para o setor educacional, muitas vezes carente de
recursos, o programa livre é uma alternativa viavel
e que deve ser considerada seriamente (ALMEIDA,
2002b). O Scilab tem sido utilizado para aplicacoes
em sistemas de controle e processamento de sinais.
E um c6digo fonte livre feito de trés partes distintas:
um interpretador, livrarias de fungées (procedimen-
tos Scilab) e livrarias de rotinas em Fortran e C. Es-
sas rotinas ndo pertencem ao Scilab, mas s&o inte-
rativamente chamadas pelo interpretador; algumas
foram modificadas para melhor compatibilidade com
o interpretador do Scilab. Uma das caracteristicas-
chave do Scilab é sua habilidade para trabalhar com
matrizes, desde as mais simples as mais complexas
matrizes numeéricas.

A histéria do Excel no Brasil comecga na verséo
3.0, que é um marco fundamental para o produto.
Lancado em 1991, o0 Excel 3.0 trazia na bagagem al-
gumas armas irresistiveis. Ao longo de mais de uma
década, o produto cresceu e incorporou recursos an-
tes impensaveis, tanto que hoje dizer que uma pla-
nilha serve para fazer calculos é uma meia-verda-
de. Debulhar ntimeros representa apenas a funcéo
béasica de um programa como Excel, que hoje inclui
funcdes de banco de dados, apresentacio, lingua-
gem e ambiente de programacio e até um pouco de
design (ALMEIDA, 2002a). Uma grande vantagem
do programa Excel é que esta disponivel em quase
todos os computadores e sua interface com demais
programas do Windows é bastante familiarizada.

Sabe-se que a aprendizagem independe do am-
biente computacional adotado. O aluno deve usar
o raciocinio légico ao elaborar as etapas para a so-
lugdo de um problema, para depois programa-lo e
analisar os resultados obtidos.

Solucao numérica do sistema de equacoes

Um sistema linear possuindo m equagGes e n in-
cognitas (ou variaveis) é escrito usualmente na forma

a11X1 +312X2 +...+alan :bl

321X1+322X2 +...+aann =b2 (16)

amlxl +am2X2 +...+aman :bm

onde a, 880 0s coeficientes (1 <i<m, 1<j<n); X;, as
varidveis (ou incégnitas) (1 <j <n) e b,, as constan-
tes do vetor de termos independentes (1 <i < m).

Usando notacdo matricial, o sistema linear
pode ser representado por A x = b, cuja solucdo con-
siste em calcular os valores de X; (G = 1,..., n), caso
eles existam, que satisfacam as m equagdes simul-
taneamente. Usando notacdo matricial, o sistema
linear pode ser representado por Ax = b. A respeito
das solugoes de um sistema linear de equacdes, o
sistema pode ser impossivel (ou incompativel), se
ndo possui solucdo; possivel (ou compativel), se
possui solugdo. Caso o sistema seja possivel, pode
ser determinado, se apresentar solugdo tunica, ou
indeterminado, se possuir infinitas solu¢ées (BUR-
DEN; FAIRES, 2000).

Para resolver o sistema de equacées lineares sdo
descritas a seguir as principais fungdes disponiveis
nos quatro ambientes computacionais adotados.

No Matlab existem algumas fungdes prede-
finidas que podem ser utilizadas para se obter a
solucdo de um sistema de equacdes lineares. Por
exemplo, a inversa de uma matriz pode ser obtida
por meio do comando inv ou do comando linsolve; a
decomposicio de Cholesky pode ser obtida usando-
se o comando chol, ou, ainda, a decomposi¢do LU
pode ser obtida usando o comando [u. Os demais
métodos devem ser programados utilizando as fer-
ramentas disponiveis no Matlab.

No Maple os métodos diretos estdo todos dispo-
niveis em forma de fungdes no pacote linalg (de al-
gebra linear): a funcéo inverse pode ser usada para
obter a matriz inversa; a funcdo gaussjord, para
utilizar o método de Gauss-Jordan; a funcéo LUde-
comp, para utilizar o método de decomposicédo LU,
e a funcao cholesky, para utilizar o método de Cho-
lesky. Da mesma forma, no Scilab muitos comandos
ja estao disponiveis para resolver sistemas, alguns
semelhantes ao Matlab.

No Excel existem trés possibilidades de se resol-
ver um sistema de equagoes lineares: método iterati-
vo de Gauss-Seidel (processo iterativo, desde que seja
diagonalmente dominante; o sistema linear apresen-
tado acima é), pelo comando Solver do Excel e por
meio do conceito de inversdo de matrizes.

Apesar de muitas fungoes estarem disponiveis
nesses ambientes computacionais, os alunos sio in-
centivados a programar alguns dos métodos numé-
ricos. Na Tabela 2 é apresentado o método de elimi-
nacdo de Gauss para os ambientes computacionais
Matlab, Maple e Scilab, respectivamente. O método
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de eliminacéo de Gauss consiste em transformar o sis-
tema linear original num sistema linear equivalente
cuja matriz dos coeficientes fique na forma triangular
superior, onde a solucéo é feita de forma retroativa.
Dois sistemas sdo equivalentes quando possuem a
mesma solucdo (BURDEN; FAIRES, 2000).

No Matlab, para compilar o programa basta
digitar EliGauss(Ab) na linha de comando, desde
que o programa esteja salvo com o nome EliGauss.
m, onde Ab é a matriz estendida, isto é, a matriz
contendo os elementos da matriz A e os elementos
do termo independente b, do sistema de equacées
lineares. No Maple, a execucdo do programa, por
exemplo, para uma matriz de ordem 3 x 3, deve
seguir os passos apresentados a seguir:

Al: = linalg[matrix](3,3,[1,2,-3,2,-4,1,3,2,1]);
B1: = linalg[matrix](3,1,[5,0,5]);
x:=gauss(A1,B1);
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Para executar o programa no Scilab os seguin-
tes passos devem ser seguidos:

--> getf(‘x.sci’)

--> Eg(Ab)

A solucéo obtida para o sistema de equacdes
lineares da secdo 2, pelo método de eliminacédo de
Gauss, através de todos os ambientes computacio-
nais adotados neste trabalho, é [27,3069; 82,8992;
3,2662; 10,7769; 48,0815; 48,0815; 3,2662; 10,7769;
2,9069; 9,6992; 0,3593; 1,0777].

Foram implementadas no programa Excel trés
formas de resolucéio do mesmo sistema. A primeira
foi pelo método iterativo de Gauss-Siedel, necessi-
tando-se de uma estimativa inicial para cada uma
das 12 variaveis desconhecidas.

O método apresentou convergéncia, no entan-
to, para que todos os valores convergissem foram
necessarias mais de cinqiienta iteragdes, indepen-
dentemente da estimativa inicial fornecida. Uma

Tabela 2 - Método de eliminacdo de Gauss no Matlab, Maple e Scilab

Function [x,iter] = EliGauss (Ab)
n_l = size(Ab,1);
n_c = size(Ab,2);
fork = 1:(n_1-1)
fori=(k+1)mn_l

m = -Ab(,k)/Ab(k k)

AbG,k) =0

for j = (k+1):n_c

Ab(i,j) = Ab(i,j) + m*Ab(k,j)

local A,j,i,k,n,m,x,s;
A:=concat(C,B);
n:=rowdim(A):

for k to n-1do

for i from k+1 to n do

end od;
end Alik]: =0:
end od;
od;

x(n_l) = Ab(n_l,n_c)/Ab(n_l,n_l);
for i=(n_1-1):-1:1
s=0
forj=i+1mn_1
s = s + Ab(1,j)*x()

# Retrosubstituicdo
x: = vector(n);

s: = Ali,n+1];

restart:with(linalg): gauss:=proc(C,B)

m: = evalf(-A[i,kl/Alk k]);
for j from k+1 to n+1 do
Ali,jl: = evalf(A[i,jl+m*Alk j]);

x[n]: = Aln,n+1)/Aln,n];
for i from n-1 to 1 by -1 do

end for j from i+1 to n do
x(1) = (Ab(i,n_c)-s)/Ab(i,i) s: = s-AlijI*x[j];
end od;
x[i]: = evalf(s/AlL,i]);
od;
x: = convert(x,matrix);
RETURN(op(x));
end:

function x = Eg(Ab)
// nl é o nimero de linhas
// nc é o nimero de colunas da matriz Ab
[nl, ncl=size(Ab);
for k =1:nl-1,
for i=(k+1):nl,
m=-Ab(i,k)/Ab(k,k);
Ab(i,k)=0;
for j=k+1:nc,
Ab(1,j)=Ab(,j)+ m*Ab(k,j);
end,
end,
end,
n=nc-1;
A = Ab(;,1:n); // matriz A
b = Ab(:,nc) // vetor b
x = zeros(n,1);
x(n) = b(n)/A(n,n);
fori=n-1:-1:1,
soma = 0,
for j =i+1:mn,
soma = soma + A(1,j)*x();
end,
x(i) = (b(i)-soma)/A(i,i);
end
Endfunction

vez implementado no Excel, é relativamente sim-
ples, ja que o préprio programa realiza todos os cal-
culos iterativos.

A segunda maneira desenvolvida no programa
Excel foi pelo uso do comando Solver. Uma vez esta-
belecidas todas as equagdes e informadas ao Solver
na forma adequada, o programa automaticamen-
te calcula todos os valores desconhecidos (BOGHI,;
SHITSUKA, 2005).

Matricialmente, a partir de um sistema Ax =
b, pode-se obter x fazendo-se x = A-'b. A partir da
matriz A, é possivel calcular no Excel sua inversa
(A1) pelo comando: matriz.inverso( ). Uma vez ob-
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tida a inversa, é possivel multiplica-la pelo vetor b,
através do comando matriz.mult (). Uma proprie-
dade matricial importante é que A1.b # b.AL.

Independentemente da alternativa escolhida, foi
possivel encontrar as 12 variaveis desse processo. A
solucéo fornecida para o sistema de equacées lineares
através do Excel é (N2), = 27,30065; (H,), = 82,8992;
(N,), = 3,2657; (H,), = 10,7769; (NH,), = 48,0815;
(N2)4 = 3,2657; (H2), = 10,7769; (N2), = 2,9065; (H2),
=9,6992; (N2), = 0,3592; (H2), = 1,0777.

De posse desses valores, foram calculadas todas
as vazoes e composicdes molares do processo, repre-
sentados no fluxograma da Figura 3.
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Caso o sistema de equacgdes néo fosse linear,
como em varias aplicagdes na engenharia quimica,
os métodos de Gauss-Seidel e a inversdo de matri-
zes ndo seriam aplicaveis. No entanto, o comando
Solver do Excel ainda poderia ser utilizado.

Qualquer alteracdo nos dados da planilha do
Excel possibilita, automaticamente, o célculo de
novos valores. Anica restricdo é que o reagente H,
seja o reagente limitante. Por exemplo, se houver
uma diminuicdo da temperatura e a converséo por
passe for alterada para 80%, basta alterar a con-
versdo na caixa de pardmetros de processos que,
automaticamente, todos os demais parametros do
processo serio recalculados.
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Na planilha do Excel utilizando o Solver, é ne-
cessario solicitar que uma nova simulagéo seja rea-
lizada.

Com todos os pardmetros calculados, pode-se
calcular ainda a converséao global do processo, para
o H,, que é o reagente limitante, calculado pela re-
lacdo entre o que entra e sai de H, do processo glo-
bal (VC5), conforme segue.

Para os valores apresentados, a converséo glo-
bal encontrada foi de 97,6%, indicando que 97,6% do
H, (reagente limitante) foi convertido. A conversao
global é sempre maior que a conversio por passe.

1 | pardmetros constantes
| 2 | {21 244 kmolth
= H2)1 73.2[ kmolth
4 | I 24| kmolth
| 5 | Xpp 08
| 6 | N2 R o.11|
7 | HzR 0.
| & | Q5= 20,883 kmolh Q6= 47805 kmolih
| 9 | ¥y N2 0,2306 y N2 0,1245
| 10 | yH2 0,7694 yH2 0,3735
[0 | yinete 0,502
12
N
| 14 | Q4= 25,664 kmolh fy N2 0,2108
(15 | yH2 06957
6 | yinerte 0,0935
17
18
(19 |01= 100 kmolth $02= 120,88 kmol | R€QtON 73274 kmoim. | CONdensador
| 20 |y N2 0,244 ¥y N2 \ faat N2 0,0738
| 21 [yH2 0,732 yH2 0,7385 qUImlco yH2 0,2437
| 22 |[yinerte 0,024 yinerte 0,0199 yinerte 0,0328
23 | yNH3  0,6498
24
E I 1 convers3o global Q7= 47,61 _kmolih
[ | - X YNHT 1 g

Figura 3 - Fluxograma da sintese de amdnia

CONCLUSOES

Mostrou-se que, com um trabalho conjunto de
pesquisa continuada, é possivel tornar as aulas
mais dindmicas e motivadoras. Independentemente
das estratégias de ensino utilizadas, problemas pon-
tuais continuam a existir e deverdo ser solucionados
por meio da manutencéo dessa interacio constante
entre ambos.

Como a disciplina aqui abordada é numérica,
apresenta-se aos estudantes a oportunidade de se
familiarizarem também com os softwares abertos,
em especial o Scilab. A planilha do Excel é ade-
quada para resolver os problemas mais simples
da engenharia quimica, cuja forma de programar
seja extremamente simples. Assim, os futuros en-
genheiros podem cumprir o seu papel técnico-cien-
tifico, concebendo e desenvolvendo também estru-
turas mais adequadas técnica e economicamente e
ndo sendo meros repetidores de passos pré-progra-

mados. Os instrumentos de cédlculo devem ser uti-
lizados de maneira satisfatéria, disponibilizando
tempo para a criatividade.
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