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Resumo: O presente trabalho teve como objetivo desenvolver um cdédigo
computacional em Python para estimativas de propriedades termodinamicas
utilizando equacdes de estado. O algoritmo desenvolvido permite a estimativa do
volume molar, fator de compressibilidade, entalpia e entropia entre dois estados
termodinamicos de um gas puro. Foi desenvolvida uma interface grafica para
facilitar a visualizacao dos dados. Os dados foram testados exaustivamente com
base na literatura. O resultado final foi uma ferramenta de facil e rapida utilizacéo,
com alta confiabilidade para servir tanto como facilitador do processo ensino
aprendizagem de conceitos Termodinamicos como ferramenta para solucdo de
problemas industriais.
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1 INTRODUGAO

A Termodinamica na Engenharia Quimica é utilizada para solugdo de inumeros
problemas industriais, como é o caso de dimensionamento ou analise de seguranga em
tanques para confinamento de fluidos, calculos energéticos em equipamentos de fluxo e
calculos de propriedades termodinamicas da matéria prima ou do produto. Na contramao
da sua relevancia, ela é preterida pela grande parte do corpo discente. Isto se justifica pelas
dificuldades de assimilacdo devido alta complexidade fisica e matematica dos conceitos
envolvidos.

Acredita-se que o desenvolvimento de uma articulagdo logico-dedutiva entre os
conceitos, as idealizagdes, as hipoteses, as convencdes e as relagdes inferidas em um
problema Termodinamico sejam capazes de descrever, classificar ou até mesmo avalia-los
de maneira mais ativa e critica. Desta forma, propor mecanismos para que os alunos, a
partir de uma analise fisica do problema, desenvolvam procedimentos matematicos de
maneira mais rapida e, possam dedicar a maior parte do tempo na estruturacio e na analise
dos resultados que suas consideragdes iniciais provocaram, parece ser uma boa estratéegia
para esta articulacio.

Acredita-se que o uso de linguagem computacional possibilita uma solugao rapida,
a realizacdo de problemas mais realisticos, além de auxiliar na criatividade, no
desenvolvimento de raciocino logico analitico no aluno e estratégia assincrona de
aprendizagem.

Propriedades residuais sao propriedades termodindmicas que medem quao
diferente é o comportamento de um gas puro em relagdo ao comportamento esperado em
condicbes idealizadas. Sao de extrema relevancia para analise de problemas de fluidos
confinados, ou em que ha mudanca de fase, ou mesmo para calculo de equipamentos de
poténcia.

A modelagem para célculo das propriedades residuais, utilizando equagéao de estado
adequadas (EOS) se mostram muito adequadas para predicdo destas propriedades. No
entanto, quanto maior a complexidade matematica do modelo termodinamico, mais
dificultoso e entediante torna-se o calculo analitico destas propriedades, sendo assim, o
uso de implementacéo para solugdo de problemas desta natureza, parece convergir do
ponto de vista educacional e tecnoldgico.

O Python tem se popularizado muito, tanto no meio académico (GUO, 2014;
PERKEL, 2015) como na industria (PYTHON, 2017). O crescimento na utilizacdo desta
linguagem se deve a sua simplicidade e a facilidade em se aprender a programar,
principalmente quando comparada as linguagens Java e C, resultando em um cédigo limpo
e legivel (PYTHON, 2017; MENEZES, 2010; BEAZLEY e JONES, 2013). Além disso, possui
uma licenga de codigo aberto que pode ser usada livremente até mesmo para fins
comerciais.

Em sintese, o objetivo deste trabalho é o desenvolvimento de um algoritmo em
Python a ser utilizado como ferramenta para estimativa de propriedades residuais, que
podera ser utilizado tanto como ferramenta educagao mediada por tecnologia, sendo capaz
de estimar valores de propriedades termodinamicas.
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2 METODOLOGIA

O algoritmo é estruturado de forma que € necessario que o usuario insira as
propriedades fisicas da substancia, estados termodinamicos inicial e final do sistema e
equacgao de estado a ser utilizada. Os calculos sao feitos utilizando a equagao de estado
escolhida pelo usuario como modelo para a substancia cujas propriedades fisicas foram
inseridas. Dessa forma, sao calculadas as propriedades residuais nos estados inicial e final,
através de equacgdes apresentadas na disciplina de Termodindmica de cursos de
Engenharia Quimica (Smith, 2007; Lira, 2012) e a variagdo dessas propriedades entre os
estados inicial e final considerando idealidade. Entdo, os valores calculados sao
apresentados através de uma interface grafica. A metodologia geral de calculo é
esquematizada no fluxograma esta descrita na Figura 1:

Figura 1 — Fluxograma esquematico da utilizagdo do algoritmo
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Fonte: autoria propria

Foi desenvolvida uma interface grafica utilizando a biblioteca Tkinter do Python para
facilitar a utilizacdo do algoritmo. A Figura 2 mostra a interface quando o algoritmo é
iniciado. Os campos brancos devem ser preenchidos pelo usuario e os valores calculados
sdo mostrados nos campos cinza.

Figura 2 — Interface grafica quando o algoritmo € inicializado.

Consideragdes:
Cp= A+ BT+ CT™2 + D*T™-2 + E*T™3

Equades de Estado:
1-Vdw
2-RK
3-5RK
4-PR
5 - Virial com 2 coeficientes
6 - Virial com 3 coeficientes

Resultados:

To/K 0.0 Equagdo de estado usada: Equagdo: P.wv=n.R.T
Pc/bar 0.0
w 0.0
A 0.0 Panto 1: Ponto 2: Gas |deal: Soma:
Bx10**3 0.0
Cx10*6 0.0 ¥m1/(m**3/mol) 0.0 Vma2/(J/mol) (0.0 Vmgi/(J/mol.K) Nic calculado = Sem sentide fisico
Dx10**-5 0.0 zl 0.0 z2 0.0 zgi il - Sem sentido fisico
Ex10*+9 0.0 Hrl/{J/mol} 0.0 Hr2/(}/mol) |0.0 Hgi/{J/moal) 0.0 H/(J/mel) 0.0
Mimero da equagde de estade |0.0 Sr1/(fmolK) (00 Sr2/{)/mol.K) (0.0 Sgif(J/mol K} (0.0 S/(J/moal.K} |0.0
TI/K 0.0 Grl/(Jf/mel) 0.0 Gr2/(Jfmel) |0.0 Ggi/(J/mel.K) 0.0 G/{)/mol.K) 0.0
P1/bar 0.0 Arl/(J/mol) 0.0 Ar2/()/mol) (0.0 Agi/()/mol.K) |0.0 A/()/mol.K) 0.0
T2/K 0.0 uUrl/(Jfmal) 0.0 Ur2/()fmol) (0.0 Ugi/()/mol.K) [0.0 U/{)/mol.K) 0.0
P2/bar 0.0 Vrl/(m**3/mol) (0.0 Vr2/()/mol) (0.0 Vgi/(J/mol.K) |0.0 = Sem sentido fisico
Calcular

Fonte: autoria prépria
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Os campos da coluna 1 devem ser preenchidos com as informacdes necessarias,
sendo que T1 e P1 se referem as condigdes no ponto inicial, e T2 e P2, no ponto final. Nas
colunas 2 e 3 serdo apresentados os valores das propriedades calculados pelo algoritmo,
enquanto na coluna 4 seréo apresentadas as variagdes das propriedades que um gas ideal
sofre entre os estados termodinamicos referentes aos pontos 1 e 2. A ultima coluna
apresenta a variagao total das propriedades entre os pontos 1 e 2.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

Este programa pode ser utilizado tanto para a analise de resultados e escolha do
método adequado para calculo das propriedades termodindmicas quanto pode ter sua
rotina computacional alterada quando o aluno necessitar de outros dados ou
especificagdes, uma vez que tem sua escrita em codigo aberto.

Para avaliar a concordancia das estimativas do algoritmo desenvolvido com a
literatura, foram realizados calculos de propriedades residuais de diversas substancias
quimicas, em varios estados termodinédmicos. Os resultados obtidos através do algoritmo
foram comparados com os valores reportados por Smith et al. (2007).

Na Tabela 1 sdo apresentadas a substancia, a propriedade a ser analisada e a
equagao de estado utilizada para o calculo e os valores obtidos pelo programa em
comparagao com o valor reportado.

Tabela 1 — Calculo das propriedades termodinamicas pelo programa desenvolvido

Numero Propriedade = EOS Smith et al. Valor
Calculado
(2007)
Butano Z Vdw 0,6608 0,6599

(500K, 50 bar)

Etileno H? RK -1764,00 -1768,50

(300K ¢ 35 bar) QR -4,1200 -4,1304

Verifica-se que os valores obtidos pelo algoritmo desenvolvido estdo em excelente
concordancia com os reportados pelas referéncias adotadas. As discordancias podem ser
devidas a imprecisbes numéricas, diferentes métodos numéricos utilizados e diferentes
valores de propriedades fisicas de cada substancia utilizados para os calculos do algoritmo.

Estes resultados foram apresentados apenas como demonstracdo de validade do
programa, mas durante as aulas pode ser utilizado para contextualizar em relagcéo ao efeito
da pressdo em e as forgcas atrativas da substancia, a validade de consideracdes de
idealidade para substancias com pressodes proximas as atmosféricas, confronto com dados
da tabela de vapor e analise, dentre outras abordagens. Tornando a aula mais dindmica e
elucidativa.
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4 CONSIDERAGOES FINAIS

Dessa forma, foi desenvolvido com sucesso um algoritmo em Python que calcula
volume molar, fator de compressibilidade, propriedades residuais entalpia e entropia em
uma dada condigao de temperatura e pressao, variacido total de entalpia e entropia entre
dois estados termodinamicos de um gas puro. O algoritmo fornece estimativas confiaveis,
condizentes com a literatura e permite o calculo de forma facil, através da interface grafica.

O programa pode ser manipulado pelos alunos e utilizado como ferramenta de
compreensao fisica do comportamento termodinamico das substancias.

A facil visualizacdo e utilizacao e alta confiabilidade dos dados apresentados também
possibilita a sua utilizacdo projetos de pesquisa e em problemas de projetos industriais.
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Abstract: This work aim is to develop a computational code in Python to estimate thermodynamic properties
using equations of state. The developed algorithm allows the estimation of molar volume, compressibility
factor, enthalpy and entropy between two thermodynamic states of a pure gas. A graphical interface was
developed to facilitate data visualization. The data was carefully tested based on the literature. The result was
an easy and fast tool, with high reliability, to serve both as a facilitator of the teaching-learning process of
thermodynamic concepts and a tool for solving industrial problems.
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