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RESUMO

Ao passar dos anos, a alta demanda tecnolégica fez com que o mercado tivesse de
se adequar a processos cada vez mais automatizados, gerando assim uma
crescente demanda por insumos provenientes de linguagens de programacao e
engenharia como um todo. Neste presente trabalho implementou-se uma API
(Application Programming Interface) utilizando a linguagem de programacéo Python,
para solugdo de modelos matematicos envolvendo a area da engenharia quimica,
gerando assim espag¢o para uma possivel implementagdo destes modelos em
diversas outros softwares. Para o desenvolvimento do trabalho, foram empregados
modelos de balanco de massa multicomponentes sem reacdo quimica e solugdes
para raizes de equacao de estado cubicas utilizando a equacdo de Cardano-
Tartaglia como forma de exemplificagcdo de modelos que podem ser empregados na
API. Este trabalho também propbés e implementou uma aplicagdo Android como
forma de simular uma aplicacao real utilizando a API. Os resultados deste presente
trabalho atenderam as expectativas, demonstrando que a resolucado destes modelos
por meio de API trouxe agilidade e possibilidades para diversas areas envolto da
engenharia quimica.

Palavras-chave: python; ferramenta computacional; engenharia quimica; api



ABSTRACT

Over the years, the high technological demand forced the market adapt to
increasingly automated processes, generating a growing demand for inputs from
programming and engineering. In this work, an API (Application Programming
Interface) was implemented using the Python programming language to solve
mathematical models involving the chemical engineering, making possible the
implementation of these models in several other ways. For the development of the
work, multicomponent mass balance models and roots finding for cubic equation of
state using Cardano-Tartaglia were used as a way of exemplifying models that can
be used in the APIl. This work also proposed the development of an Android
application to simulate a application using the API. The results of this present work
were positive, demonstrating that the resolution of these models through API brought
agility and possibilities to several areas involved in chemical engineering.

Keywords: python; computational tool; chemical engineering; api
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1 INTRODUGAO

Com a progresséao da industria 4.0 e o avango da era da informagéo, tornam-
se necessarias solugdes tecnologicas em diversas areas para resolugdo de
problemas cotidianos.

Tais circunstancias incentivaram o surgimento significativo de linguagens de
programacgao, algumas tiveram seu devido destaque por serem de facil uso e
possuirem comunidade muito ativa. Um 6timo exemplo destas comunidades séo os
referentes a linguagem Python, linguagem de programacéao de sintaxe simples e de
facil compartilhamento de pacotes, onde os préprios usuarios desenvolvem métodos
para outros usuarios utilizarem, método comum em softwares de codigo aberto.
Sabemos que “Python é software livre, ou seja, pode ser utilizada gratuitamente,
gragas ao trabalho da Python Foundation e de inimeros colaboradores. E possivel
utilizar Python em praticamente qualquer arquitetura de computadores ou sistema
operacional” (MENEZES, 2010).

Outro notavel resultado do avango das linguagens de programagdo € o
surgimento da API (Application Programming Interface), solugao tecnoldgica que faz
uma ponte entre o requerente e requerido, fazendo com que dados deixem de ser
locais e passem a ter um acesso global ou privado, por meio de um protocolo web,
podendo assim ser utilizado em diversos tipos de aplicagdes por requisicdo da sua
URL (Uniform Resource Locator). Como por exemplo, projetos que envolvam
internet das coisas, e até aplicagdes mobile com acesso a internet.

Devido a todos os avangos, areas antes dominadas por procedimentos
manuais e de longa duragao, passaram a adotar novos métodos para sua resolugéao,
e na area das engenharias, inclusive a engenharia quimica nao foi diferente.
Equacionamentos envolvendo balangcos de massa, diagramas de fases, conversoes
de unidades em processos quimicos, dentre outas areas voltadas a engenharia
quimica conseguiram, devido a este avango, tornar pratico a resolugdo destes
equacionamentos. “[...] O perfil de profissional, ou seja, o engenheiro do futuro
certamente devera procurar ter uma visdo holistica dos processos; estar sempre em
sintonia com sistemas produtivos, softwares, nanotecnologia e biotecnologia”
(FREITAS, et al., 2019).

Desta maneira, varias aplicagdes apds a atualizacdo da ldégica ou

implementagao de novas funcionalidades necessitam de uma atualizagao para todos
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0s usuarios visando utilizar a nova versdo. Porém, ao atualizar uma API, nao é
necessario que o usuario final faga download, tendo em vista que o software tao-
somente faz requisi¢cdes para a API, portanto, apenas a forma que ela lhe retorna
informacéao € importante para a funcionalidade da aplicagao.

Em virtude disto, o compartiihamento rapido de informagdes mediante a
equipe de engenheiros e a formagao de um conhecimento tecnoldgico acerca das
inovagdes € um ponto crucial para resolucido de problemas de maneira rapida e
eficiente em meio cientifico, tornando assim a corrida pela resolucido de novas
solugdes muito mais dinamica e disputada em todo o mercado.

Deste modo, € proposto para este trabalho o desenvolvimento de uma API
para auxilio na resolugdo modelos matematicos relacionados a engenharia quimica,
como compartiihamento de dados e resolucdo de modelos matematicos

disponibilizados pelos usuarios da plataforma.
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2 OBJETIVOS
2.1 Objetivo geral

O objetivo deste trabalho é a criagdo de uma API para facilitagdo e solugao
de modelos matematicos especificos entre engenheiros quimicos utilizando a

linguagem de programacéao Python e a biblioteca de desenvolvimento Flask.

2.2 Objetivos especificos

e Desenvolvimento de uma API para resolucdo de modelos matematicos
para engenharia quimica;

e Possibilitar o desenvolvimento de novas ferramentas computacionais para
engenharia quimica a partir da API;

e Agilidade e praticidade na utilizacdo da API.
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3 FUNDAMENTAGAO TEORICA

Com o intuito da realizacdo deste projeto, € necessario base de
conhecimento em areas como programagao em Python, elaboragcdo e conhecimento
de balangcos de massa de processos quimicos e raizes de equagao de estado
cubicas, sendo estes dois ultimos modelos matematicos disponibilizados através da
API. Com o intuito de melhor esclarecimento do conteudo, este capitulo é dividido

sobre estes temas.

3.1 Programagao em Python

Python é uma linguagem de programagao com estrutura simples e de facil
entendimento para desenvolvedores, a fim de facilitar o processo de producéao de
codigos e otimizar o desenvolvimento de logicas envolvendo a linguagem. Sendo
assim, é possivel afirmar que, “o Python € uma linguagem de programacéao dindmica
e orientada a objetos, que pode ser utilizada no desenvolvimento de qualquer tipo de
aplicacao, cientifica ou ndo. O Python oferece suporte a integracdo com outras
linguagens e ferramentas, e é distribuido com uma vasta biblioteca padrdo.”
(COELHO, 2007).

Desta forma, com intuito de explorar a parte do desenvolvimento cientifico
da linguagem de programacao, foi proposta a producdo da API para a facilitacao

deste processo.

3.1.1 O que é uma API?

A sigla APl é uma abreviagao para Application Programming Interface, que
nada mais é do que uma ponte entre usuario e aplicacdo, como demonstrado na

Figura 1.
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Figura 1 - Fluxograma de funcionamento de uma API

Requisicao dos

—_— —_—

Usuario Base de dados

- -

Retorno dos
dados

Fonte: Autoria prépria (2022)

Por consequéncia, compartiihamento de informacgédo via API se tornou um
modelo amplamente utilizado pelo seu alto indice de uso cross-plataform, podendo
entdo ser empregado para desenvolver softwares em outras linguagens de
programacao, assim, com o foco para atender a maioria dos sistemas operacionais.

Uma vez que os dados estdo disponibilizados via URL em um website,
qualquer aplicagdo cuja linguagem de programacéo detenha uma biblioteca para
obtencdo dos dados pode fazer o uso destes e entdo utilizar em seu
desenvolvimento.

Um grande exemplo sobre esse tipo de facilidade s&o os cadastros em
websites utilizando contas de outras plataformas maiores como Google ou
Facebook, onde uma API disponibiliza seus dados basicos presentes nestas

plataformas para cadastro de usuarios em outras aplicacoes.

3.2 Modelos matematicos a partir de balangos de massa

Ao longo de sua formagado, sdo apresentados ao engenheiro quimico,
diversos fundamentos e principios relacionados aos conhecimentos necessarios
para sua profissdo. Uma das teorias extremamente difundidas durante o curso é o
conhecimento acerca de balancos de massa, conteudo com alto indice de
aplicabilidade no cotidiano do engenheiro quimico.

Desta maneira, um fluxograma é uma forma de se representar graficamente
um processo, em que descreve um processo real com detalhes suficientes de modo
a utiliza-lo para formular e resolver balangos de massa (e de energia), onde também
estes fluxogramas sao utilizados para resolugdo de problemas operacionais e
otimizacdo de desempenho de processos, sendo uma ferramenta chave para
descrever de forma simples e completa, um processo quimico. (HIMMELBLAU,
2014).
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Fluxogramas, como o ilustrado na Figura 2, representam processos dos quais
seguem os fendmenos presentes propostos por Lavoisier em 1774 pela sua
observacao da lei da conservacdo de massa, onde a massa total dos produtos € a
mesma massa dos reagentes. Desta forma, em sua aplicagdo no processo de

balango de massa pode ser demonstrada a partir da Equagéao (1):

Figura 2 - Exemplo comum de sistemas nos quais sao feitos

|

Processo

En : ’ Sm

Fonte: Autoria prépria (2022)

Acumulo = Entrada — Saida + Gerag¢ao — Consumo (1)

Para os casos em que nao ha reagcdo quimica e estdo operando em estado
estacionario, os termos de acumulo, geragao e/ou consumo sao nulos, desta forma,
a Equacao (1) pode ser simplificada onde ) E; é a representacao do somatoério das
correntes de entrada do problema e }. S; das correntes de saida do problema, sendo

representada pela Equacao (2).

Ei—isjzo @

n
i=1 j=1

3.2.1 Balango de massa para sistemas multicomponentes

Como a maior parte dos sistemas envolvendo balangos de massa em sua
pratica apresenta uma grande gama de misturas, a resolugdo destes nao se faz
apenas por balangos globais, mas também, balangos por componentes presentes
nestas correntes, onde se aumenta cada vez mais a complexidades destes

balancgos.
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Levando em consideragao o fluxograma demonstrado na Figura 2, é possivel
determinar um balango de massa multicomponente pela Equagéo (3), onde E; e S;
sdo os fluxos presentes nas correntes i e j de entrada e saida respectivamente e x
e y}‘ representam as fracbes molares ou massicas do componente k presentes

respectivamente nas correntes de entrada e saida nestes fluxos onde o somatorio

das fragdes, representadas nas Equacgdes (4) e (5) devem seriguala 1.

n m (3)
ZEix{‘—Zsjyj‘zo Vk=1,..,p
i=1 j=1
P (4)
Zx{‘=1 Vi=1,..,m
k=1
P ()
Zy]k:]_ V]: e, N
k=1

Porém, é possivel perceber que quanto maior o numero de entradas, saidas e
componentes, maior o nivel de complexidade do problema. Assim, geralmente sao
utilizados sistemas de equacgdes e métodos numéricos para auxilio da resolugao de
balancos de massa cujo numero total de variaveis € muito alto.

Tal numero é definido pela Equacao (6) que adota n como numero total de
correntes de entrada, m como numero total de correntes de saida e p como numero
de componentes para cada corrente. Vale ressaltar que estas variaveis terdo o

mesmo significado em todas as equacdes a seguir neste item.

Nipe=(m+n)(p+1) (6)

Por conseguinte, estes sistemas precisam um numero de variaveis conhecidas
no problema para possibilitar sua resolugdo. Conceito conhecido como graus de
liberdade.

Graus de liberdade séo descritos como o numero de variaveis para obtencgao

de uma unica solugdo para o sistema, tendo em vista que caso nao haja
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conhecimento deste numero, o sistema podera ter infinitas solugbes, onde caso
fixado um numero de variaveis maior que o grau de liberdade, existe a possibilidade

de uma ndo solugédo do sistema. Conceito este descrito pela Equacgao (7).

GL=(m+n—-1)p (7)

3.3 Solugao de sistemas nao lineares pelo método de Newton

Ao longo da graduacéo, € possivel encontrar inumeros sistemas de equacgdes
nao lineares que necessitam de resolugao, sendo necessarios ferramentas robustas
para resolugdo, gerando assim perda de tempo e capacidade computacional
avangada para a resolucédo destes sistemas. Portanto, se faz necessario cada vez
mais solugdes e modelos matematicos para facilitacdo e aperfeicoamento destes
métodos.

Dentre as diversas formas para resolugcdo destes problemas, o método de
Newton se destaca pelo uso da derivada (inclinacdo da reta tangente entre os
pontos da funcéo f(x)). Desta maneira, o método de Newton por meio destas retas
tangentes aproxima a funcdo proposta por uma fungao linear a partir da solugao
aproximada da iteracdo atual. E destacavel que, “é fundamental que se perceba que
o0 Método de Newton ndo determina a solugdo exata da equacao trabalhada e sim
sua raiz aproximada [...]” (MACHADO, ALVES, 2013).

Vale ressaltar que, todos os métodos iterativos utilizados para a resolugao
destes sistemas lineares, podem ser tratados com a fungéo x,,, = ®(x;), e a partir
destes métodos nos é fornecido a sequéncia de vetores {x;};-,, sendo que x; €
uma aproximacdo da solucdo, sendo k o numero de interacdes. E de se esperar
também que, apdés uma estimativa inicial x, , a solugdo para esta fungdo pode
convergir ou divergir para uma raiz do sistema onde F(x) = 0 (SOUZA, 2015).

A principal etapa do processo iterativo do método de Newton é representada
pela Equacgéo (8).

Xe1 = X — ] () F () (8)
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A partir desta equacgao € esperado obter uma convergéncia quadratica, sendo
uma estimativa inicial fornecida para a solugdo do sistema de equagbes nao
lineares. Entretanto, € necessario que exista a inversa da matriz Jacobiana, onde se
faz indispensavel a resolugdo de um sistema linear para cada iteracdo. A matriz

Jacobiana é representada pela Equacgao (9) (SOUZA, 2015).

h . oK 9)
(axl axn\‘
J(x) = : :
0fn 0fn
s

Em sua implementagdo, é possivel evitar o calculo de J~1(x) e do produto
J Y(xx)F(x;) calculando a solugdo de um sistema de equagdes, expressa pela
Equacéao (10) (SOUZA, 2015).

J ) Sk = —F (i) (10)

Desta forma é possivel a determinagao do vetor S, e a partir desta resolugao,
a Equacao (11) demonstra (x;,,) sendo a soma de S, e x;, reduzindo o esforgo

computacional entre as iteragdes (SOUZA, 2015).

(Xk4+1) = X + Sg (11)

Apos a compreensdo da usabilidade e falhas do método de Newton, é
perceptivel que o método pode convergir com um numero pequeno de interacdes

caso seja fornecida estimativa inicial de qualidade. (SOUZA, 2015)

3.4 Método de Broyden

Apesar de ser um método bastante utilizado, o método de Newton é
computacionalmente caro devido ao calculo complexo submetido pelo computador
para resolugdo da matriz Jacobiana, assim como o método de quase-Newton, ou
método de Broyden, onde seu diferencial é evitar a divergéncia e poupar parte de tal

esforgo computacional.
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Desta maneira, o método de Broyden consiste no uso do fator de relaxamento
diferente da unidade apenas caso haja necessidade para evitar uma possivel
divergéncia, desta maneira, a atualizagdo da solugdo aproximada é feita segundo a
Equacao (12) (BROYDEN, 1965).

Xaesn) = Xic + sFAX, (12)

Como forma padrédo, em cada iteracado do método, inicialmente tem-se como
valor de s a unidade (s¥ = 1,0). O motivo para o uso deste valor se da por ele ja ser
comumente utilizado pelo método de Newton. Desta maneira, caso a desigualdade
apresentada na Equacdo (13), seja verdadeira mantém-se o valor de s=1
(BROYDEN, 1965).

N N (13)
D fF Gk staxg < | FF
j=1 j=1

Entretanto, caso seja falso a afirmagdo proposta pela Equagdo (13), é
necessario a correcao do valor de s estabelecida pela Equacéao (14) (BROYDEN,
1965).

r _ J1+6n—1 (14)

Sy = 37]

Sendo n a razao entre as normas Eucledianas apresentada na Equacgao (15)
(BROYDEN, 1965).

T f7 (Xp + sfAXy) (15)
T 7 (X3

Desta forma, considerando a Equacgao (16) (BROYDEN, 1965).
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- (16)
o(s) = Z f2 (X + sAX)

]

Iremos encontrar o valor para n expressa pela Equacédo (17) (BROYDEN,
1965).

_ e (17)
1= %00

Sendo assim, € mostrado que se f; possuisse a caracteristica de uma fungéo
linear de s, juntamente a uma jacobiana inversa, desta maneira, ¢@(s) seria uma
funcao quadratica de s com seu ponto nulo em s = 1. Porém, como esta fungédo nao
pode ser negativa, cabe entdo possuir essa derivada nula no tempo igual a 1
(BROYDEN, 1965).

Desta maneira, é evidenciado que para satisfazer as condicbes de s = 1,

nossa fungdo ¢, (s) é representada pela Equagéo (18) (BROYDEN, 1965).

9q(s) = (1 =25+ 52) 9(0) (18)

Porém, dificilmente o quadrado da norma Euclediana no ponto s = 1 é zero,
desta forma, € assumido que isto deve ser considerado apenas na presenca de um
termo cubico adicional. Desta maneira, a aproximacao cubica ¢.(s) € demonstrado
pela Equacéao (19) (BROYDEN, 1965).

QDC(S) = QDq(S) +as? (19)

Apoés a substituicdo de s = 1 demonstrada na Equacao (19), é possivel se

obter a expressao representada pela Equagéo (20) (BROYDEN, 1965).
a= ¢(1) (20)

Substituindo a seguinte consideracdo nas Equagbes (18) - (20), ¢.(s),
definido de acordo com a Equacéao (21) (BROYDEN, 1965).
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9c(s) = (1 =25 +5%) @(0) + ¢(1) s° (21)

Para a otimizacdo da fung¢do, € necessario encontrar os valores de s que
minimizem a Equacéao (21). Realizando a derivada da Equacéao (21) em relagao a s,
e igualando-a a 0, é obtido a Equacéo (22) (BROYDEN, 1965).

3
7n52+s—1=0

(22)

Fazendo uso da férmula de Bhaskara, € possivel encontrar a equagao isolada
em s para valores de s positivos, como expresso na Equacao (23) (BROYDEN,
1965).

—1+,/1+6n (23)

3n

S =

3.5 Raizes de equagao de estado cubicas

Equagbes de estado estdo presentes em varios momentos da graduagédo do
engenheiro quimico, desde as primeiras aulas envolvendo o conteudo de fisico-
quimica até termodindmica e fendbmenos de transferéncia. A primeira equacéao
cubica que nos € apresentada € a de Van der Waals, sendo representada pela

Equacao (24).

RT a (24)

pP=
V—b V2

Apos a propostas da equacdo de Van der Waals, varias outras foram
propostas, sendo que uma forma de representar varias delas é utilizando a Equacao
(25) (STEFFEN, SILVA, 2021):

RT a (25)

P = —
V—-—b V2Z4+2AbV + ob?
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Sendo que como caracteristica prépria, a maioria dos trabalhos que envolvem
equacgdes cubicas de estado levam em consideragao a relagdo n = b, desta maneira,
o termo de a e b geralmente sdo representados por expressdes envolvendo presséo
e temperatura critica da substancia. A vista disso, surgem novas variaveis como 1 e
o que sdo independentes da substancia, onde cada uma delas representa uma
equacao de estado (STEFFEN, SILVA, 2021).

Desta maneira, é possivel reescrever a Equacao (25) de maneira que se seja
formada um polindmio cubico com os valores de a € b, onde A e I' sdo valores
positivos que dependem da equacao de estado, como demonstrado na Equacéao
(26) (STEFFEN, SILVA, 2021).

RT RT a (26)
3_(p_ 2 2 _ 3p2 _ e
%4 (b Ab + P)V +<ab Ab /1bP+P)V
RT a
_ 3_ 20 %)
<0b ob P b P) 0
R2T? A (27)
a=A a(w,T,) = FbRTCa(w, T,)

c

RT,
p=rhLe (28)

Desta maneira, & possivel representar o fator de compressibilidade pela
Equacéao (29), sendo de grande importancia em industrias para dimensionamento de

tanques por exemplo.

_Pv (29)
" RT

Z

Sao apresentados na Tabela 1 os parametros para os modelos de equacgao de

estado mais conhecidas como van der Waals (vdW), Redlich-Kwong (RK), Soave-
Redlich-Kwong (SRK) e Peng-Robinson (PR) (STEFFEN, SILVA, 2021).
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Tabela 1 - Parametros de equacao de estado

Eq::é‘ z:jc:)de A o A r a(w,T,)
vdW 0 0 27 1 1
64 8
1
RK 1 0 0,42748 0,08664 \/Tr
SRK 1 0 042748 0,08664 (1+ (0,480 + 1,574w — 0,176w%) (1 — /T;.))?
PR 2 -1 045724 0,07780 (1 + (0,37464 + 1,54226w — 0,26992w?)(1 — |/T,))?

Fonte: Steffen e Silva (2021)

Por conseguinte, é possivel a resolver a Equagao (26) a partir da formula de
Cardano-Tartaglia, formula esta que pode ser utilizada para resolugado polinémios
cubicos que possuem coeficientes reais, sendo representada pela Equacdo (30)
(STEFFEN, SILVA, 2021).

Btax?+px+y=0 (30)
O modelo de Cardano-Tartaglia possui um parametro de teste para a

verificacdo da quantidade de raizes reais e complexas, expresso pela Equacgao (31):
(STEFFEN, SILVA, 2021).

D = Q3 + R? (31)
Sendo:
R = 9ap — 27y — 2a’ (32)
B 53
3 — a? (33)
Q=7

Portanto, ha trés possibilidades para valor de D: Caso D >0, a equagao
possui uma raiz real e um par de raizes complexas conjugadas; Caso D <0, a
equacao possui trés raiz reais diferentes; e, caso D = 0, a equacao contém trés
raizes reais com duas ou trés raizes repetidas, onde caso D < 0, estas raizes
podem ser calculadas utilizando as Equacodes (34) - (36) (STEFFEN, SILVA, 2021).



0+4nr. «
X1 = 24/ —Q cos( 3 )—§

0+2n. «a
X, = 24/—0Q cos( 3 )—§

0
X3 = 2\/—_Q cos(g) —%

Onde:

0 = arccos (

R
)
=g

(34)

(39)

(36)

(37)
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Porém, quando se tem apenas uma raiz real e um par de raizes complexas

conjugadas, sendo assim D > 0, o calculo das raizes pode ser feito utilizando as

Equacdes (38) - (40) (STEFFEN, SILVA, 2021).

a

1 a V3
X2=—E(S+T)—§+i7(S—T)

x3=—%(S+T)—g—i§(S—T)

Onde:

5 =sgn (R + Q3+Rz)j|R+m|

T =sgn(R-Q* +R?) 3\/|R ~ o7+ R

(38)

(39)

(40)

(41)

(42)



sgn(y) =

+1paray >0
Oparay =20
—1paray <0

(43)
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4 PROCEDIMENTOS METODOLOGICOS

Logo no inicio do desenvolvimento da API, foi realizado um estudo para
constatar as funcionalidades minimas e esperadas para a aplicagao, a fim de evitar
problemas relacionados a etapa inicial do desenvolvimento que poderiam gerar
perda de produtividade, prejudicando também a ponto chave do desenvolvimento
que é a simplicidade na adigdo de novas aplicagdes.

Para o desenvolvimento da API, foi utilizada a linguagem de programacéao
Python, linguagem de sintaxe simples, robusta, de facil compreensdo pelo
desenvolvedor e que por possuir a politica de cdédigo aberto, possui uma vasta
comunidade com grande variedade de bibliotecas de desenvolvimento disponiveis.

A escolha da biblioteca para criacdo da API foi dividida entre o uso do Django,
FastAPI ou Flask, porém, Flask se mostrou a melhor escolha devido a sua facilidade
de desenvolvimento e grande comunidade ativa para estudo e auxilio na aplicagao,
sendo utilizado até por grandes empresas como Airbnb e Netflix.

Entdo, foi debatido a melhor forma para realizacdo de envio de dados entre
usuario e aplicacdo. Ainda na primeira fase do desenvolvimento, o envio de dados
era realizado pelo corpo do URL do requerente, contudo, devido a complexidade do

procedimento foi optado pelo envio dos dados utilizando JSON, pois,

JSON é uma estrutura de texto no formato de objeto Javascript e pode ser
composto de subobjetos. Sua estrutura possibilita uma diversificada
representagao de dados, pois 0 mesmo suporta quatro tipos de dados
primitivos e estrutura de subobjetos, como strings, number, integer, boolean,
object e array. (JUNIOR, SILVA, 2018)

Apos, houve novo debate acerca da liberdade do usuario para upload de seus
proprios modelos matematicos na aplicacdo, porém, esta caracteristica foi vista
como inadequada para a proposta do TCC, tendo em vista que para o arquivo ter
sucesso em seu compartilhamento utilizando a API, é necessario certo tratamento
prévio para conectar os dados do requerente com as variaveis minimas requisitadas
pela aplicagdo. Desta maneira, foi estabelecido um formulario para a realizagdo do
upload dos arquivos na aplicacao, a fim de realizar uma avaliagao prévia do pedido

do requerente e entdo, a conexdo com a API".

" Disponivel em: https://forms.gle/1yB7NfovLkx9XRfR6



https://forms.gle/1yB7NfovLkx9XRfR6
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Desta forma, foi estipulado a logica de funcionamento da API, visando a
resolucdo dos modelos matematicos e transferéncia de dados, como mostrado no

fluxograma descrito na Figura 3.

Figura 3 - Fluxograma do funcionamento da API

‘ Comego }

Y

> Usuario <
Acesso aos
métodos
disponiveis \i
(api/models)

'

Tipo de
requisicao

Retorno dos
dados e
variaveis da
aplicacéo

aplicagdo
desejada
existe?

Outro método

lg—Nao.
Retorno de out ctod Tipo de
| e~
umerro [ Htro metode requisicao
A POST

y

Insercdo dos dados
necessarios para o
modelo escolhido

Y

Retorno do
resultado
do modelo

Verificar
dados
enviados

Formatacao incorreta

Formatacao correta-

Fonte: Autoria prépria (2022)

Em seguida, apés o desenvolvimento de um modelo piloto da API, foi
proposto o desenvolvimento de duas aplicagdes mobile para exemplificacdo de seu
uso como fonte de processamento de dados, sendo, um modelo focado no balango
de massa de multicomponentes e outro no calculo das raizes de estado cubicas e

visualizagao grafica dos resultados.
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O foco para o desenvolvimento destes aplicativos foi o sistema operacional
Android, utilizando no seu desenvolvimento a IDE Android Studio juntamente a
linguagem de programagao Java, altamente utilizada para diversos tipos de sistema,
tanto desktop, quanto web e mobile.

Para a produgdo dos aplicativos, foi proposto a utilizacdo do modelo de
desenvolvimento de software MVC (Model-View-Controller), que “é simples, todas as
requisicoes da aplicagao sao direcionadas para a camada Controller, que acessa a
camada Model para processar a tal requisicdo, e por fim exibe o resultado da
camada View” (LUCIANO, ALVES, 2011).

Figura 4 - Fluxograma de resolugao ferramenta de balangos de massa multicomponentes

Resolugao
dos sistema
Tomada de Verificagdo Correto | 92E4-()- Retorno da
Comeco > dados £ da suficiéncia = Ea. (|5) para »| solucdo para
conhecidos dos valores 0 usuario
parametros desconhecidos
pelo método
Incorreto de Broyden
Retorno de
erro para o
usuario

Fonte: Autoria prépria (2022)

E apresentado na Figura 4 a légica de uso da aplicacdo envolvendo balanco
de massa para multicomponentes, sendo necessario seguir as etapas propostas
como:

¢ Nos valores estabelecidos pelo usuario de entrada, saida e componentes, sdo
necessarios que o usuario forneca numeros do tipo inteiro;

e E necessario que o usudrio respeite o numero varidveis de graus de
liberdade, como mostra a Equacgao (6) para este tipo de sistema;

e Se torna indispensavel a atribuicdo de valores iniciais para os componentes
dos quais o usuario tenha ciéncia, dados estes que dependendo do
componente escolhido pelo usuario, € necessario que seja um fluxo massico
atribuido por numeros do tipo float ou até fracbes massicas que vao de 0 até

1, também do tipo de dado float.



29

Figura 5 - Fluxograma de resolugao ferramenta de calculo das raizes de estado cubicas

Calculo das

Escolha da Verificagéo da Correto | raizes pela Eq.
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Fonte: Autoria prépria (2022)

Ja para a aplicagdo envolvendo calculo de equagdes de estados cubicas,
também se faz necessario seguir passos para resolu¢gdo do modelo como
apresentado na Figura 5. Tais passos podem ser descritos como:

e Se faz obrigatério a estipulagdo de variaveis utilizadas para o calculo, sendo
estas variaveis: n, Zyin, Zmaxes R, T, P, w, P., T,, a fim de gerar o grafico do
fator de compressibilidade.

e O aplicativo pode gerar graficos apenas com a tela na vertical, facilitando a
visualizagao visando o uso de smartphones de todos os tamanhos.

Desta maneira, o funcionamento dos aplicativos diante a utilizagdo da API é
muito semelhante, levando em consideragao que ambas as aplicagdes terdo logica
propria para requisicdo correta dos dados necessarios antes de fazer a conexao

com a API, como apresentado na Figura 6:

Figura 6 - Fluxograma da utilizagdao da API pelas ferramentas

{
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Fonte: Autoria prépria (2022)
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

Conforme proposto, a API foi desenvolvida em Python utilizando o framework
Flask, conseguindo atingir os objetivos desejados: a resolucdo de modelos
matematicos relacionados a problemas presentes na vida profissional de um
engenheiro quimico.

Os dois modelos matematicos implementados como forma de exemplificagao
de uso da API, foram: a resolugdo de balangos de massa multicomponentes sem
reacao quimica e a resolucdo de equacdes de estado utilizando a formula de
Cardano-Tartaglia.

A APl implementada pode ser acessada por navegadores, aplicagbes para
testes de request, a exemplo, a aplicagdo Insomnia e linguagens de programagao
que possuem pacotes para obter tais requisicoes.

Com o auxilio do fluxograma apresentado na Figura 7, é possivel visualizar o
processo de utilizagdo da API. Primeiramente o usuario escolhe qual modelo
matematico gostaria de utilizar dentre os dois implementados, por meio do end-point
do modelo. Apds, o usuario deve utilizar uma requisicdo do tipo POST (utilizando

linguagens de programagao ou aplicagdes de request de dados web).

Figura 7 - Fluxograma da utilizagao da APl no desenvolvimento

Balanco de

massa ﬁ
multicomponente

Tipo de
j requisicao,
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Fonte: Autoria prépria (2022)

Entdo, o usuario alimenta os parametros requeridos pela API para resolugao
do modelo, como, volume, temperatura, fragdo molar, utilizando o modelo de dados

JSON. Posteriormente, a API avalia os dados, se incompletos, ela retorna ao usuario
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mensagem de erro na requisicdo. Caso os dados forem validos, a API retorna ao
usuario o resultado da sua requisigao.

Um dos objetivos da aplicagdo era que qualquer pessoa poderia incluir
modelos matematicos a serem utilizados pelo usuario, gerando autonomia.
Pensando nisso, para que o usuario possa visualizar quais os modelos matematicos
ja abarcados pela aplicagao, foi criado um end-point especifico para visualizagao
dos modelos matematicos existentes dentro da API, como demonstrado na Figura 8.
Desta forma, € retornado uma lista com caracteristicas unicas para cada modelo em
formato de JSON como: nome, descri¢do, end-point especifico daquele modelo,
desenvolvedor, data de implementagdo do modelo e um cdédigo UUID v4, sendo
utilizado como forma de identificagdo universal para geragao de cédigos unicos com

o intuito de identificar cada modelo usando apenas este cédigo.

Figura 8 - Modelos matematicos dentro da API

"Tipo": "Processos quimicos",
"Nome": "Balanco de massa para multicomponentes.™,
"Endpoint": "mass_balance",
"Descricao": "Modelc matematico proposto para resclucdo de balancos
de massa para multicomponentes utilizando pelo método de Broyden.",
"Codigo": "3aadblac-431a-45dc-9504-bdcdaadb277",
"Criador": "Vilmar Steffen",
"Upload": "07/08/2022",
"Funcao™: ""
}r
{
"Tipo": "Termocdinamica",
"Nome": "Grafico do fator de compressibilidade",
"Endpoint": "eqg cub_ st",
"Descricao": "Por meio de wvaridveis termodindmicas, este método é

possivel gerar o graficeo do fator de comprissibilidade para um sistema de
uma substincia.",

"Codigo": "8lffabeb-eef’Z-41lab-95cc-fead6de2fa3io"”,
"Criador": "Vilmar Steffen",

"Upload": "08/08/2022",

"FunCaO": "ll,

"Artigo":

"https://aiche.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/aic.17273?af=R&utm
source=researcher appé&utm medium=referralsutm campaign=RESR MRKT Researc
Heriinbound&sid:regearcherF N N N
}
]

Fonte: Autoria prépria (2022)

Foi desenvolvido um aplicativo Android, para facilitar o acesso a API, focando
apenas no desenvolvimento das interfaces visuais e apresentacdo dos resultados

retornados. Como ilustrado nas Figura 9 e 10, foram criadas telas de Inicio para
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apresentacao da proposta do projeto e uma tela “Sobre” para explicar um pouco

mais sobre os autores e o desenvolvimento.

Figura 9 - Tela inicial da aplicagao Android

AR RN ¥ WONC) N Tl 37%8

BEM-VINDO USUARIO! - ™ .« 4
E um prazer te ter por aqui, por favor,
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Chemequation € uma API desenvolvida pelo
aluno Italo Moreira Quintdao com o intuito na
resolucao de modelos matematicos voltados
para a area da engenharia quimica por meio
de requests online

O desenvolvimento desta aplicagcao Android
€ uma ideia do que pode ser realizado
utilizando dados fornecidos pela API,
trazendo assim possibilidade de inovagoes
para a area da engenharia

MAIS INFORMAGOES

Para saber mais sobre a APl e como
realizar os requests, acesse o repositorio da
aplicagao online

Principal

Fonte: Autoria prépria (2022)
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Figura 10 - Painel sobre os detalhes do desenvolvimento da aplicagao

2RI QCE

SOBRE
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DESENVOLVIMENTO

ojeto foi desenvolvido pelo discente
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na UTFPR (Universidade
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) Beltrao
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tador Vilmar Steffene o
yrofessor coorientador Francisco Antonio
s Reinaldo como trabalho de
onclusdo de curso (TCC) do discente citado

anteriormente

Fonte: Autoria prépria (2022)

Sendo assim, é possivel acessar o menu de “Modelos matematicos” do qual é
a aplicacdo do end-point para visualizacdo dos modelos citados anteriormente.
Desta maneira, para acesso aos modelos listados, € necessario que o usuario dé um
click no item que deseja e, veja se este modelo esta ou n&do implementado pela
aplicacao Android, onde foi utilizado a verificacdo do cédigo UUID v4, mostrando
uma clara aplicabilidade do método.
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Em cada um dos itens listados, como apresentado na Figura 11, é possivel
que o usuario resolva o método diretamente ou acesse a tela de descricdo do
modelo, do qual consegue obter mais informagdes onde, caso disponivel, pode
acessar o artigo referente ao modelo matematico implementado. llustrado assim na

Figura 12.

Figura 11 - Tela para sele¢cao de modelos matematicos disponiveis para resolugao
PARTY < ¥ HORcl™)

MODELOS MATEMATICOS

Selecione um modelo matématico que deseja
logo abaixo.

BALANGO DE MASSA PARA
MULTICOMPONENTES.

EXECUTAR ®

GRAFICO DO FATOR DE
COMPRESSIBILIDADE

SOBRE @
EXECUTAR &

B s Modelos
1 O

Fonte: Autoria prépria (2022)
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Figura 12 - Tela de descricdo do modelo “Grafico do fator de compressibilidade”

PARLY - X JORCH~

DESCRIGCAO

IXO Um pouco n

NOME: Grafico do fator d
TIPO: Termodinamica
DESCRICAO DO MODELO -

Por meio de variaveis termodinamicas, este

Autor do modelo: Vilmar Steffen
Data de inser¢ao: 08/08/2022

—

EXECUTAR

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

Para a resolugdo dos modelos, foi desenvolvido uma interface para
facilitacdo da implementacdo de dados dos balancos de massa multicomponentes
sem reagao quimica, do qual o usuario precisa primeiramente, informar a quantidade
de entradas, saidas e componentes deste balanco.

Fornecidos os valores de entradas, saidas e numeros de componentes,
como é possivel ver na Figura 13, o aplicativo gera campos de inser¢céo de entradas,
saidas e suas respectivas composi¢coes, do qual o usuario deve respeitar as
condicbes apresentadas anteriormente para possibilitar a resolugcdo do modelo.
Caso seja validado os dados enviados pelo usuario, a requisi¢ao é feita juntamente

com a API e é apresentado o resultado do balango para o usuario.
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Figura 13 - Tela de resolugao de balangos de massa multicomponentes
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nclua o processo de resolugao do modelo

y nara obtend
para opien

ENTRADAS

COMPONENTES

PROXIMO

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

Como citado anteriormente, para todo o projeto foram gerados tratamentos
de erro para guiar o usuario caso seja utilizado alguma informagdo fora dos
conformes propostos pela aplicacdo, onde para o balan¢co de massa, sdo possiveis
erros: nao alcancar o numero minimo de variaveis necessarias, fragcbes massicas ou
molares fora dos valores minimos e maximo estipulados e o modelo proposto ser
impossivel de ser resolvido matematicamente.

Desta forma, é apresentado na Figura 14 o erro caso O usuario insira um
conjunto de valores para o balango de massa que n&o € possivel de resolver, sendo
necessario a revisdo dos dados para resolucédo do modelo.
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Figura 14 - Erro de balango envolvendo balangos impossiveis

Balango impos D VOf, reveja seus

Fonte: Autoria prépria (2022)

Conforme apresentado na Figura 15, este erro acontece devido ao fato de o
usuario ndo informar o numero de variaveis suficientes para resolugdo do modelo,
sendo necessario assim, o conhecimento ou estipulagdo dos demais dados para
atingir o valor minimo de variaveis pra que consiga prosseguir com a resolugao do

modelo.
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Figura 15 - Erro de balangos por nao atingir o nimero minimo de variaveis

Fonte: Autoria prépria (2022)

Deste modo, na Figura 16 é apresentada a mensagem de erro para o caso
de insercdo de fragbes massicas fora do intervalo de 0 e 1, sendo inconsistente
fisicamente, o que torna necessaria a revisdao dos dados para o prosseguimento da

resolugdo do modelo.
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Figura 16 - Erro de balango devido a fragdes massicas fora do intervalo

tao fora do

Fonte: Autoria prépria (2022)

Ja para resolucao das equagdes de estado cubicas, seu desenvolvimento foi
mais simples, dependendo apenas de variaveis dos quais o usuario pode passar em
uma unica tela, como ilustrado na Figura 17, e entdo, caso sejam parametros validos
para a resolugédo de tal modelo, é apresentado um grafico do polinédmio cubico do
fator de compressibilidade.

Desta maneira, tratamentos de erro para auxilio do usuario referente ao
modelo é bastante simploério, tendo em vista que caso nao seja aceito o0s
parametros, é apresentado ao usuario um card avisando a0 mesmo para corregao

destes dados.



Figura 17 - Telas (A) e (B) da insergao de dados para o modelo “Grafico do fator de
compressibilidade”

RESOLU EIfAD DO MODELD
PONTD MINIMO ND INTERVALD
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TEMPERATURA
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EATAD AMCRT DI

PROIMD

RESOLUGAO DO MODELO

FRESGAD

FATOR ACENTRICO
TEMPERATURA CRITICA
FRESSAD CRITICA

METODO DE RESOLUCAD

WdwW

Fonte: Autoria prépria (2022)
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E ilustrado na Figura 18 o erro apresentado pelo aplicativo quando o usuério

nao preenche todos os campos requisitados pela aplicagdo, o notificando e lhe

exigindo revisao e insergao de tais dados.
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Figura 18 - Erro devido a campos vazios no modelo “Graficos do fator de compressibilidade”

15048 8 @

Fonte: Autoria prépria (2022)

Na Figura 19, é apresentado um erro referente a requisicdes com grande
quantidade de dados, pois, quando executada a requisicdo de resolugao do modelo,
€ gerado uma grande lista JSON com os resultados referente a requisi¢do, porém,
caso sejam geradas estas grandes quantidades de dados, a APl ndo suporta tal

requisi¢cao e resulta na apresentagao do erro e o pedido para revisao dos dados.
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Figura 19 - Erro devido a grandes requisicoes no modelo “Grafico do fator de
compressibilidade”

1924 4 @ @ N el 40% &

Ops..

Erro de memaria! Requisigdo necessita de
quantidade muito grande de dados.

Fonte: Autoria prépria (2022)

Por fim, na Figura 20 é ilustrada uma situacdo de variaveis inconsistentes,
que nao conseguem gerar um resultado satisfatorio para geragcdo do grafico

proposto pelo modelo e novamente pede ao usuario que reveja seus dados.
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Figura 20 - Erro envolvendo equagao impossivel no modelo “Grafico do fator de
compressibilidade”

1925@R & @ G Nl 40% &

Ops..

Ocorreu um erro com os dados fornecidos,
por favor, reveja suas varidveis..

Fonte: Autoria prépria (2022)
5.1 Testes da aplicagao — Estudos de caso

Com o intuito de avaliar os resultados da aplicacédo, foram realizados quatro
estudos de caso envolvendo os modelos implementados para demonstracido da

metodologia e resultados esperados.

5.1.1 Estudo de caso 1 — Balango de massa em um sistema binario

O primeiro estudo de caso consiste em um processo de separagdo de uma

mistura binaria, como apresentado na Figura 21.
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Figura 21 - Exemplo de balango de massa multicomponentes simples

S1= 50
E1= 100 x1=0,9
x1=0,5 X2="7
X2="7 —————»
——— »| Processo
———>
S2=7?
x1="?
X2="7?

Fonte: Autoria prépria (2022)

Desta forma, € possivel extrair informagdes iniciais como o0 numero de

entradas, saidas e componentes como:

¢ O balancgo possui 1 entrada, 2 saidas, ambas com 2 componentes cada,;
e Para o componente 1 da entrada 1 tem-se uma fragao massica de 0,5;

e Avazao da entrada 1 é de 100 L/s.

e Avazdo dasaida1éde 50 L/s;

e Para o componente 1 da saida 1 tem-se uma fragcdo massica de 0,9.

As informacdes iniciais sao transcritas para a aplicacao, é necessario o click
no botdo “Proximo” para inicio da geragcao dos campos de inser¢cao de valores das

variaveis conhecidas, conforme apresentado na Figura 22.
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Figura 22 - Inserg¢ao de dados no exemplo de balango simples
16118 & @ N 4 39%E

RESOLUGAO DO MODELO

Conclua o processo de resolugdo do modelo
abaixo para obtengéo do resultado.
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2

PROXIMO

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

E necessario fornecer a(s) vazdo(des) e a(s) fracdo(des) molar(es) ou
massica(s) dos componentes referentes ao balango. Fazendo a inser¢cdo destes
valores, se faz essencial realizar o click no botdo “Resolugcdo” ao final da tela para
conclusao e demonstragdo do resultado para o usuario, como representado na
Figura 23.
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Figura 23 — Telas (A) e (B) das inser¢6es dos dados conhecidos no modelo de balanco simples

H® MINIMO DE VARIAVELS: 4

(A) (B)

Fonte: Autoria propria (2022)

Desta maneira é possivel observar a resolugdo onde o card valores
calculados ficam na cor verde. Desta forma, € observado os seguintes valores para

E1 até S1, onde de acordo com a Figura 24:

e Entrada 1 se mantem inalterada com uma vazao de 100 L/s;
e Componente 1 da entrada 1 se mantem em inalterada em 0,5;
e Componente 2 da entrada 2 foi calculado sendo 0,5;

e Saida 1 se mantem inalterada com uma vazao de 50 L/S.
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Figura 24 - Resultado do balango simples desde E1 até S1 e seus componentes

131604 O @ N Bl 31%8

=

Vazdo massica (0 a «):
ETi

Fragdo massica (0a 1):

XE12

Fragdo massica (0a 1):

S1

Vazao massica (0 a «):

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

Dando continuidade a resolucao, é obtido para os componentes de S1 até S2

0s seguintes valores, como ilustrado na Figura 25:

e Componente 1 da saida 1 se mantem inalterada 0,9;
e Componente 2 da saida 1 foi calculado sendo 0,1;
e Vazao da saida 2 foi calculada sendo 50 L/s;

e Componente 1 da saida 2 foi calculado sendo 0,1.
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Figura 25 - Resultado do balango simples para componentes de S1 até S2 e seus componentes

13162 4 0O @ N Eal 31%8

xS11

Fragdo massica (0 a 1):

e

Fragdo massica (0 a 1):

S2

Vazdo massica (0 a «)

xS21

Fragdo massica (0 a 1):

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

Desta maneira seguindo a conclusdao da resolugdo do modelo de

exemplificacéo, se tem para os componentes de S2 de acordo com a Figura 26:

e Componente 2 da saida 2 foi calculado sendo 0,9.
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Figura 26 - Resultado do balango simples para componentes S2

131704 0 Q0 @

xS12

Fragdo massica (0 a 1):

S2

Vazédo massica (0 a «):

xS21

Fragdo massica (0 a 1):

xS22

Fragdo massica (0 a 1):

Modelos

Fonte: Autoria propria (2022)

5.1.2 Estudo de caso 2 — Balango de massa multicomponente

E proposto também a resolucdo de um exemplo de complexidade maior,
envolvendo maior numero de entradas, saidas e componentes. Conforme ilustrado

na Figura 27.
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Figura 27 - Exemplo de balan¢o de massa multicomponentes complexo

E1 =100 S4=75
x1=0,75 x1=7
x2 =0,10 x2 =0,50
X3="? x3="7?
S3 =150
x1 =0,05
X2="7?
x3=0,5
E2 =150
x1=0,15 —»| Processo >
x2 = 0,50 >
x3="7
S2=?
x1="?
x2 = 0,025
x3 =0,25
E3 =50 S1=25
x1="? x1=0,75
X2=7 x2 =0,15
x3 =0,50 x3=7

Fonte: Autoria prépria (2022)

As informacgdes conhecidas para este estudo de caso sao:

O balango possui 3 entradas, 4 saidas, ambas com 3 componentes
cada;

e Entrada 1 com uma vazéo de 100 L/s;

e Componente 1 da entrada 1 com fracdo massica de 0,75;

e Componente 2 da entrada 1 com fragao massica de 0,10;

e Entrada 2 com uma vazéo de 150 L/s;

e Componente 1 da entrada 2 com fragao massica de 0,15;

e Componente 2 da entrada 2 com fracdo massica de 0,50;

e Entrada 3 com uma vazéo de 50 L/s;

e Componente 3 da entrada 3 com uma fracao massica de 0,50;
e Saida 1 com uma vazéao de 25 L/s;

e Componente 1 da saida 1 com uma fragao massica de 0,75;

e Componente 2 da saida 1 com uma fragdo massica de 0,15;

e Componente 2 da saida 2 com uma fragao massica de 0,025;
e Componente 3 da saida 2 com uma fragao massica de 0,25;

e Saida 3 com uma vazéao de 150 L/s;

e Componente 1 da saida 3 com uma fragdo massica de 0,05;
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e Componente 3 da saida 3 com uma fragdo massica de 0,5;
e Saida 4 com uma vazao de 75 L/s;

e Componente 2 da saida 4 com uma fragdo massica de 0,5.

Desta maneira, foram realizados a insergcdo dos valores referentes as
entradas, saidas e ap6s o click no botdo “Préximo” sdo gerados os componentes do

balanco de massa. Como ilustrado na Figura 28.

Figura 28 - Insergao das entradas, saidas e componentes do exemplo de balango de massa
complexo

19112 4 @ N Zl 37%m

RESOLUGAO DO MODELO

Conclua o processo de resolugao do modelo
abaixo para obtengao do resultado.

ENTRADAS

COMPONENTES

3

PROXIMO

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

Tendo em vista a complexidade do exemplo, é necessario inserir as

informacdes compreendidas inicialmente nos seus respectivos campos na aplicagao,



52

sendo nesta imagem, aplicado as entradas 1 e 2 e seus respectivos componentes

dos quais possuimos conhecimento. Sendo ilustrado na Figura 29.

Figura 29 — Telas (A) e (B) das inser¢6es dos valores conhecidos de E1, E2 e seus
componentes no exemplo de balango de massa complexo

H? MINIBD DE VARIAVEIS: 18

(A) (B)

Fonte: Autoria prépria (2022)

E realizado o mesmo processo, a inclusdo dos valores conhecidos é
realizada, porém agora em relacdo a entrada 3, saida 1 e seus respectivos
componentes. Sendo descrito na Figura 30.
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Figura 30 - Telas (A) e (B) das insergoes dos valores conhecidos de E3, S1 e seus
componentes no exemplo de balan¢co de massa complexo

(A) (B)

Fonte: Autoria prépria (2022)

Seguindo a mesma ldgica, é realizado entdo a insercdo dos dados ja
conhecimentos referentes as saidas 2 e 3 e seus respectivos componentes. Como

apresentado na Figura 31.
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Figura 31 - Telas (A) e (B) das inserg6es dos valores conhecidos de S2, S3 e seus
componentes no exemplo de balango de massa complexo

(A) (B)

Fonte: Autoria prépria (2022)

Para finalizar a inser¢cao de dados, os ultimos dados a serem inseridos sao
referentes a saida 4 e seus respectivos componentes, sendo agora necessario que o
usuario realize o click no botdo “Resolucdo” localizado ao final da tela onde
prosseguira para a realizagdo do modelo matematico proposto. Como proposto na

Figura 32.
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Figura 32 — Insergdo dos valores conhecidos de S4 e seus componentes no exemplo de
balango de massa complexo

1924 4 @

S4

Vazdo massica (0 a =)

xS41

Fragdo méssica (0a 1):

xS42

Fragdo massica (0 a 1):

X543

Fragdo massica (0 a 1):

1,1

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)

Sendo assim, ¢ ilustrado em seguinte a resolucdo do modelo onde, os valores
determinados ficaram na cor verde. Os valores para as entradas 1 e 2 e seus
respectivos componentes, onde se obteve os seguintes dados como ilustrado na
Figura 33:

e Componente 3 da entrada 1 com fragado massica de 0,15;

e Componente 3 da entrada 2 com fragdo massica de 0,35.
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Figura 33 - Telas (A) e (B) dos resultados obtidos de E1, E2 e seus componentes no exemplo
de balanco de massa complexo

(A) (B)

Fonte: Autoria prépria (2022)

Os valores obtidos pela resolucdo do modelo para a entrada 3, saida 1 e seus

respectivos componentes, como observado na Figura 34:

e Componente 1 da entrada 3 com fragao massica de 0;
e Componente 2 da entrada 3 com fragdo massica de 0,5;

e Componente 3 da saida 1 com fragdo massica de 0,1.
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Figura 34 - Telas (A) e (B) dos resultados obtidos de E3, S1 e seus componentes no exemplo
de balango de massa complexo

Fonte: Autoria prépria (2022)

Seguindo a resolugdo do modelo proposto anteriormente, é obtido os
resultados relacionados a saida 2, saida 3 e seus respectivos componentes, sendo

possivel observar pela Figura 35 que:

e Saida 2 com vazdo de 50 L/s;
e Componente 1 da saida 2 com fragdo massica de 0,72;

e Componente 2 da saida 3 com fracdo massica de 0,45.
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Figura 35 - Telas (A) e (B) dos resultados obtidos de S2, S3 e seus componentes no exemplo
de balango de massa complexo

(A) (B)

Fonte: Autoria prépria (2022)

Seguindo a conclusdo do modelo, o ultimo componente a ser avaliado para a
resolucdo do exemplo, sendo a saida 4 e seus respectivos componentes. Se obteve

a partir da Figura 36:

e Componente 1 da saida 4 com fragdo massica de 0,47;

e Componente 3 da saida 4 com fragdo massica de 0,03.
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Figura 36 - Resultados obtidos de S4 e seus componentes no exemplo de balango de massa
complexo
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Fonte: Autoria propria (2022)

Sendo assim, foi observado a eficiéncia da aplicacdo para resolugcao de
modelos simples até modelos complexos envolvendo a utilizagdo da API como forma

de resolucéao e aplicagdo Android como forma de apresentacio visual dos dados.

5.1.3 Estudo de caso 3 — 3 raizes reais do fator de compressibilidade

Ja para exemplificar a performance da aplicacao referente a resolucéo de
equacgdes de estado cubicas, é proposto a resolu¢do do modelo conforme a Figura
37:

¢ Intervalo de valores do fator de compressibilidade de 0 a 1;



Discretizardo dos valores do fator de

intervalos;

Temperatura de 340 K;

Pressao de 7 bar;

Fator de compressibilidade de 0,193;
Temperatura critica de 425 K;
Pressao critica de 37,90 bar;

Modelo de resolucdo SRK.

60

compressibilidade de 1000

Figura 37 - Telas (A) e (B) das inser¢gdes dos dados no exemplo do modelo “Graficos do fator
de compressibilidade” para 3 raizes reais
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RESOLUCADQ DO MODELO

FRESSAQ
!

FATOR ACENTRICO
0.193

TEMPERATURA CRITICA
425

PRESSAD CRITICA
34.90

METODD DE RESOLUGAD

SRK

Fonte: Autoria prépria (2022)
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Assim, transcrevendo tais valores para a interface proposta pela aplicagao, €
necessario efetuar um click no botdo “Proximo” ao final da tela para producédo do
grafico proposto.

ApoOs, o usuario € direcionado para a visualizagdo do grafico gerado pela
resolugdo do modelo, assim como as variaveis que condizem com o problema
proposto.

Com base no que é apresentado na Figura 38, €& possivel fazer a
interpretacdo dos dados inseridos como ilustrado na Figura 37, onde para o conjunto
de dados utilizados foram obtidas trés raizes para o fator de compressibilidade,
sendo 0,03 o fator de compressibilidade do liquido, 0,85 o valor do fator de

compressibilidade do vapor e 0,12 a raiz que n&o possui significado fisico

Figura 38 - Resultado do exemplo do modelo “Graficos do fator de compressibilidade” para 3
raizes reais

103224 @ @ NE 4 49%=

FATOR DE COMPRESSIBILIDADE

Método Cardano-Tartaglia
Z“q = 0.03
=0.12

Zu‘uphys
Z, = 0.85

vap

Modelos

Fonte: Autoria propria (2022)



62

5.1.4 Estudo de caso 4 — 1 raiz real do fator de compressibilidade

Outra maneira de exemplificar o uso a aplicagao para a resolugéo de equacgodes
de estado cubicas € a aplicagdo do modelo para um problema de uma unica raiz,

como apresentado na Figura 39 com as seguintes definigdes:

Figura 39 - Telas (A) e (B) das inser¢gdes dos dados no exemplo do modelo “Graficos do fator
de compressibilidade” para 1 raiz real

RESOLUGAO DO MODELOD RESOLUCAD DO MODELO

PONTD MINIMO ND INTERVALD

0

FHREZZAL

25

PONTO MAXIMO HO INTERVALD
FATOR ACENTRICO

1
0.2

HUMERD DE PONTOS
TEMPERATURA CRITICA

550

1M

TEMPERATURA
FRESSAD CRITICA

200

22

FRESRAL
METODD DE RESOLUGAD

25
VW

EATHD ACERWTOI

PROIMAD

Fonte: Autoria prépria (2022)

¢ Intervalo de valores do fator de compressibilidade de 0 a 1;
e Discretizardao dos valores do fator de compressibilidade de 100
intervalos;

e Temperatura de 500 K;
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e Pressé&o de 25 bar;

e Fator de compressibilidade de 0,2;
e Temperatura critica de 550 K;

e Presséo critica de 22 bar;

e Modelo de resolucdo VdW.

Desta forma, transcrevendo os valores para a aplicagao, € necessario realizar
um click no botdo “Proximo” ao final da tela para confeccdo do grafico proposto,
onde assim, o usuario é redirecionado a tela de resultado como ilustrado na Figura
40.

Figura 40 - Resultado do exemplo do modelo “Graficos do fator de compressibilidade” para 1
raiz real

0954 @M 4 @ N E 4 52%m

FATOR DE COMPRESSIBILIDADE

Método Cardano-Tartaglia

Zyun = 0.26

vap

Modelos

Fonte: Autoria prépria (2022)
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Para tais valores utilizados foi obtido apenas um raiz real para o fator de
compressibilidade, sendo ela 0,26 para o fator de compressibilidade do vapor.
Com base em tais resultados, se prova novamente a fidelidade das resolugdes

dispostas pela API e apresentadas para o usuario pela aplicagcdo Android.



65

6 CONCLUSAO

No presente trabalho foi desenvolvido uma API visando versatilidade e
portabilidade na resolugdo de modelos matematicos no contexto da Engenharia
Quimica. Tal ferramenta além de estar alinhada com a modernizacdo da
engenharia, propondo resolugdo de modelo matematicos de forma cada vez mais
computacional e moderna, também abre espago para gerar de outras aplicagbes
derivadas desta, contribuindo ainda mais para a modernizacdo dos processos. A
utilizacdo da APl mostrou ser extremamente vantajosa, facilitando na
implementagdo, compartilhamento e resolugdo de modelos matematicos
implementados diretamente na aplicagdo, resultados estes claros quanto aos
modelos utilizados como exemplo como balangos de massa para
multicomponentes e equacdes de estado cubicas utilizado a formula de Cardano-
Tartaglia onde a resolugédo destes foram extremamente eficientes devido ao uso
da aplicagédo. Deste modo, prova-se o potencial da aplicagdo de auxiliar desde o

estudante da engenharia, até a docéncia e grandes industrias.
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