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PREFACTIO

FORTRAN PARA ENGENHEIROS QUIMICOS destina-se a ofe
recer aos estudantes uma colegao de problemas de facil compreen-
sao, selecionados dentre os diversds ramos da Engenharia Quimica.

0 Capitulo 1 - Processamento de Dados na Engenha-
ria Quimica - & meramente introdutorio. O Capfitulo 2 - Fortran
na Engenharia Quimica - destina-se a proporciocnar uma iniciagao so

lida e simples no usoc da linguagem, oferecendo os rudimentos basi-
cos da construgao de fluxogramas, redagac de programas em folhas
de codificagao e as respectivas listagens.

0 Capfitulo 3 - Quantificagao de Fenomenos e Mate-
riais - apresenta alguns programas mais elaborados, com os recur-
sos de listagem comumente encontrados na bibliografia.

Alguns dos exemplos contém os respectivos fluxogra
mas; outros naoc os contém propositadamente. Em muitos casos o
leitor nao os encontra na literatura, sendo induzido a construi-
los para efetuar a adaptagao dos mesmos para os nossos computado-
res ou sistemas.

A presente edigao nao contém exercicios propostos,
0s quais poderao ser encontrados nas bibliografias citadas. Os
programas foram redigidos de modo a resolverem problemas com as
nogoes mais simples de FORTRAN, e dispostos em ordem de dificul-
dade crescente. Cada leitor podera alterar, sofisticar ou adap-
tar cada um dos exemplos.

Abraham Zakan
EQUFRJ - 1977
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PROCESSAMENTO DE DADOS NA

ENGENHARIA QUIMICA

1. TIPOS DE DADOS OU INFORMACOES DISPONIVEIS.

Usualmente, os engenheiros quimicos utilizam dados:

A - Técnicos: de projeto, operacéo, simulagédo, etc.
B -« Economicos: de contabilidade, viabilidade econdmica,
otimizacao, etec.
C - Estatisticos: médias, percentuais, desvios, etc.
2. TIPOS DE QUANTIDADES E DE VARTIAVEIS,

De um modo geral, a Matematica nos oferece quantida
des escalares e vetoriais. E a Estatistica nos apresenta ele-
mentos quantitativos (varidveis] e qualitativos (atributos]. Am
bas nos permitem avaliar ou descrever um processo ou sistema e
tomar declsoes a respeito dos mesmos. Mas, para que compreenda-
mos ainda melhor as alteragdes que ocorrem nos mesmos, vale a pe-
na definir os diferentes tipeos de vartdveis:

A - Aleatdrias: s6 assumem valﬁres apods a realizagao de al
guma etapa do processo,

B » Discretas: {(ou descontfnuas] - assumem valdres bem de-
terminadeos, geralmente ndmeros inteiros.

C - Contfnuas: assumem todos os valdres dentro de um inter
valo.
3. OBJETIVOS DO PROCESSAMENTO. DE DADOS NA ENGENHARIA QUIMICA.

Destina -se, comumente, a obter informagdes, de:

~ Berais: listagens, tabelas, graficos, etc.

- Economia.

Gerencia,

- Matematica.

- Pesquisa e Previsoces,

- Simulagao, otimizagdo e projeto de equipamentes, tubula
¢oes, unidades industriais, processo, uttlidades, con-
trole de poluigédo, etc.

G - An#lise de Processos.

mMMmMoom>»
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4, TIPOS DE COMPUTADORES EMPREGADDS,

‘ Os computadores modernos podem ser classificados em
digitais, analdgicos e hfbridos.

A - Qigital: executa operagdes aritméticas com alto grau
de precisao ® pode ser equipado com uma grande capaci-
dade de memdria que permite estocar e operar um ndmero
quase 1limitado de informacgdes. Além disto & usado
para obter decisdes ldgicas, pela comparacaoc de dois
ndmeros (informagdes), e decidindo se um & fgual, menor
que ou maior que o outro.

A programagd@c num computador digital € uma tarefa de
muita precisao, onde sao fornecidas instrucgdes detalhadas através
de linguagens especializadas,

0 uso de computadores digitais, através da linguagem
FORTRAN & o objetivo principal da disciplina COMPUTACAD

B - Analdgico: nao possue. a capacidade para memdéria e para
um grande nimero de operacgoes,

A programacgao de um analdgico nao requer conhecimen-
tos de uma linguagem altamente especializada, conforme o digital.
O0s detalhes da programagac sdo geralmente semelhantes aos classi-
cos métodos de solugao com os quais o engenheiro esté familiariza
do. Os computadores analogicos encontram sua maior aplicagao na
solugdo de equagdes diferenciais, tal como ocorre em andlise di-
namica de sistemas em processamento, nos quais a quantidade de o-
peragoes algébricas e 1dgicas requeridas & limitada.

No analégico as quantidades ffsicas saoc usadas para
representar as varidveis do problema. Os nimeros sao manipula-
dos através da dimensao de uma varidvel tal como o Volt ou Psi
(pressao). Por exemplo, na régua de cadlculo (que & um dos mais
simples computadores analédgicos), os nlimerocs sao representados
por comprimentos proporcionais aos logarftmos dos ndmeros. Os
comprimentos s&o, entao, manipulados para obtermos os resultados
desejados: multiplicagao, divisdo, e assim por diante. Nos com-
putadores analégicos eletronicos as voltagens sao usadas para re-
presentar varidveis de problemas,tais como,velocidade, temperatu-
ra e aceleracgao, Se o circuito de um analdgico possuir diversos
ramals, diversas operagdes podem ser executadas em paralelo ou si
multaneamente. A precisao é limitada pela precisaoc das medicgdes
do processo e pela conversao destas para o meio #fsico com os
quais o computador opera.

C - Hibridog : €& a combinacaoc de um computador digital e de
um analdgico, ne qual a solugdo de um problema é compar
tilhada pelos dois, incorporando-se ao sistema as van-
tagens de ambos.
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5. ENTES MATEMATICOS FUNDAMENTAIS.

>
1

(=)

ESCALAR: & uma guantidade fisica caracterizada por uma

INTENSIDADE, tal como massa (ou biomassal), tempo e tem
peratura. £ representada por um namero (independente -
mente do sistema de coordenadas). Pode ser, também,uma
gquantidade econdomica ou estatistica.

VETOR: & uma quantidade fisica caracterizada por INTEN

SIDADE e DIREGAO, tal como deslocamento, forga, momen-

to linear ou velocidade.

MATRIZ: & um conjunto de escalares dispostos num guadro

retangular que nos fornece uma representagao matematica

Gtil: & simplesmente um recurso matematico. Uma tabela
e uma matriz.

PROPRIEDADE: & uma quantidade mensuravel de um sistema,

isto &, um valor ou uma série de valores dentro de um
sistema, descrevendo o sstado do mesmo.

PROPRIEDADE EXTENSIVA: depende do tamanho (ext&nsao) do

sistema ou quantidade de matéria envolvida. Exemplos:
energia interna e volume.

PROPRIEDADE INTENSIVA: nao depende da quantidade de ma

terial envolvido e varia de ponto a ponto. Exemplos:
temperatura e pressao, volume especifico (%)}, energia
por mol (#).

Em muitas aplicacbes é conveniente escrever equagoes de
balango para quantidades de material ou energia por uni
dade de massa, ou de volume ou por mol, que no caso pO-
dem representar o sistema em consideragao.

TAXA: ("RATE"), (VELOCIDADE) - & a variagao de uma pro-

priedade gualguer em relacao a uma variagao ou interva-

lo de tempo.

NUMEROS ADIMENSIONAIS: sao resultantes do agrupamento de

variaveis dimensionais, sujos significados fisicos podem
ser diferentes ou de mesma natureza. Geralmente, apare-

cem sob a forma de razdo entre variaveis, gerando nume-
ros "puros”. Permitem caracterizar o comportamento de um
processo de modo simplificado, onde os nidmeros represen-
tam diferentes estados do sistema considerado. Exemplos:
Nimero de Reynolds e Densidade Relativa.
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6. MODELOS ANALBGICOS DE SIMBOLIZAGAO E RACIOCINIO.

Podemos considerar tres formas andlogas de sistemas
unitarios:

a

MATEMATICA MICROBIOLGGICA INDUSTRIAL

E ; Caixa S S N P A >
Preta Eqg -
E - valor de entrada N - nutriente A - alimentacgao
CP~ onde ocorre uma ~ X - c6lula microbiana Eg- equipamento
transformacgao
S = valor de satda P - produte excretado P - produtd

Podemos observar que nos trés sistemas ocorre, dentro
dos mesmos, a transformagao da propriedade ahsorvida. E que & pos
sivel distinguir tres etapas em cada processamento: captagao, trans
formaqao e expulsao de propriedades. Com estes modelos podemos ge
rar equaqoes diferenciais lineares e sistemas de equagdes lineares.
Teremos modeélos matematicos que nos serao satisfatdrios, ate que sur
ja outro melhor que os suplante e os substitua.
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7. DINAMICA DE PROCESSOS.

considerar basicamente:

A - Uma operagédo ou etapa unitadria qualquer:

VARIAVEIS DE PERTURBAGAO OU CARGA

VARIAVEIS
MANIPULAVEIS 0OU
DE ENTRADA 0OU
DE ESTIMULO

VARIAVEIS INTERMEDIARIAS

E o resultado da interacao de varidveis, perturbagdes
e sistemas de controle HBioldgices ou fisico-quimicos. Deveremos

VARIAVEIS DE
PERFORMANCE
OU DE SAIDA

AZ/epc




BIOQUIMICAS BIOLOGICAS

Nivel de ONA

B -~ Varitdveis de Operagaoc e Projeto:
FESICAS QUIMICAS
Temperatura pH da solugao

Pressdo0 do Vaso Potencial Redoxi
Poténcia de Entrada 0. dissolvido
Velocidade de agi- 0, disseclvido
tagao NIvel de carbohi

Taxas de Escoamento dratos

de Gé&s Nfvel de Nitro-
Taxas de Alimenta- genio

cao de lfquidos Nfvel de Ions Mi
Viscosidade nerais -

Volume do 1fquido

C - Aspecto Geral de um Balango:

Contaminagao
Nivel de RNA Mutagao
Protefnas to

tais -

Protefnas Espe

cificas (Ativi

dade Enzimati-

ca)

Termo de

ACUMULACAD
resulitante
no Volume
do sistema

Termo de

TRANSPORTE
resultante
Na Entrada
através a
Superficie
do Sistema

Termo de

TRANSPORTE
resultante
Na Saida

atraves a
Superficie
do Sistema

Termo de
GERACGAD
resultante
No Volume
do Sistema

Termo de
CONSUMO
resyltante
No Volume
do Sistema

Quando consideramos um so
nap varia no sistema podemos excluir o

ragao,

8. HIERARQUIA DO USO DE COMPUTADORES
co niveis:

1. CONTROLE DA OPERAGAO UNITARIA

componente cuja composigao
térmo de consumo e o de ge

- podemos identificar cin-

- Ex.: permutador, reator,

estufa.

2. CONTROLE DA UNIDADE DE PROCESSO- Ex.: reformagao, que in

clui reator catali
tico, fracionador
de produto e permu
tadores.

3. CONTROLE DE FABRICAS - Ex.: FAFER, FABOR, REDUC, etc.
4, DEPARTAMENTO INDUSTRIAL - Ex.: DIRIND
5. CORPORAGAO - Ex.: PETROBRAS, FOSTER WHEELER, etc.

Evidentemente/néo estamos
em controle mas também todos os demails
mencionados.

considerando apenas o uso
objetivos anteriormente




9. SELEGAO DE COMPUTADORES,

A - Custos:

A escolha do computador € governada pelo miyal ~ de
controle a ser executado e o respectivo custo de execugao. A fi
gura abaixo ilustra os custos relativos dos sistemas de controle
através de computadores analdgicos e digitais.

analdgicos

o digitats
P

)]

3

(8]

N

pequenos medios grandes
B - Vantagens:
Computadores Analdgicos Computadores Digitais

Menor Custo para Sistemas Menores Menor Custo para Sistemas Maiores
Mais flexfvel em Sistemas Menores Mais flexivel em Sistemas Mailores
Técnicas empregadas sao mais fami Técnicas empregadas mais familia-
liares ao pessoal de instrumenta- res ao engenheiros de processo

¢80 na fabrica Maior precisao disponivel
Procedimentos de resolugao dos Capaz de operar procedimentos com
problemas sao mais familiares plexos como a otimizagao
Computag®o paralela: um defeito Armazena dados Sesh "distercé-los
em um componente nao prejudica Custos de Expansao menores.

0 sistema inteiro.

Mais imune ao barulho
Entrosamento técnico entre a
Instrumentacaoc e as medigdes
analdgicas & o menos complexo.

AZ/epc - 7




10, concLus(Es.

Verifica-se, portanto, que o Engenheiro Quimico lida
com Sistemas Industriais e de Pesquisa, Bioldégicose naco-Bioldgi-
cos, Macroscepicos e Microscdpicos, Quantitativos e Qualitativos.

. 0Os recursos empregados na resolugao de seus problemas saoc decor-
rentes de Fundamentos Matematicos, Fisicos (Termedinamicos) e Quf
micos (Cinéticosl.

Deseja-se permitir que o Engenheiro Quimico manipule
os dados, variaveis e computadores de acordo com objetivos indus-
triais. Ou seja, o computador & um equipamento idealizado para
proporcionar a economia de recursos num sistema qualquer e a ope-
racao economica deve ser prioritédria em nossos trabalhos.

Um Engenheiro Quimico poderd ser um excelente progra
mador de computadores, mesmo que ele nao se dedique exclusivamen-
te a programacdo e analise de sistemas, porque estes equipamentos
sao ferramentas de trabalho indispensaveis na Engenharia Quimica.

A{ . ~ BIBLIOGRAFIA.

1. Hsu, H.P., "Analise Vetorial”
Livros Técnicos e Cientificos Editora Ltda., RJ (19721,

2. Nobrega et altii, "Introdugcao aos Processos de Transporte”
COPPE-UFRJ, RJ (1973).

3, Perry, J.H. (Ed.), "Chemical Engineers' Handbook/Fourth
Edition? Mc Graw - Hill & Kogakusha, Tokyo (18831.

4, Perry and Chilton, "Chemical Engineers' Handbook/Fifth
Edition) MecBraw - Hill & Kogakusha, Tokyo (1873].

5. Nyiri, L.K., "Application of Computers in Biochemical Engil-
neering? Adv. Bioch. Eng., 2 - Springer Verlag, Berlin (1972].

6. Hydrocarbon Processing, February 1968, 47, n® 2.

7. Chemical Engineering, May 6, 1868,

8. Franks, R.G.E., "Mathematical Modeling in Chemical Engineering”
John Wiley & Sons - New York (1967)

9. Henley & Rosen, "Material and Energy Balance Computations”
John Wiley & Sons - New York (13969)

10, Di Stefant III e outros, "Feedback and Control Systems”
Schaum's Outline Series, McGraw-Hill - NY (1967)
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FORTRAN NA ENGENHARIA QUIMICA

1, ELABORAGAOD DO ALGORITMO, . FLUXOGRAMA E - PROGRAMA.

A elaboragao de um programa de computador, para resolver
qualquer tipo de problema, exlige que a pessca organize o seu recio-
cinio. E para isto ela deve conhecer bem o algorfitmo do problema
e a partir deéste elaborar umfluxograma, o qual permitird redigir fa-
ctlmente o programa mencionado.

Um algoritmo &€ uma lista de instrucgoes para a execugao,
passo a passo, de algum processo. Uma técnica de analise quimica
constitul um algoritmo, Um método de resolugao de.algum problema
de engenharia constitul um algorfitmo.

Sabemos que Atividade €& a execugéo de uma tarefa, opera-
¢d30 ou um trabalho. Gasta TEMPO e RECURSO0S (mao-de-obra, material,
dinheirol. Evefito € o momento de infcio ou fim de uma atividade,
nao gasta tempo nem recursos, E um marco dentro da execugao do pro-
jeto. Um diagrama é um conjunto de atividades e de eventos, no qual
vemos as tarefas na ordem em gue se sucedem, com a nitida nogao de de
pendéncia entre elas. Portanto, um FLUXOGRAMA € um diagrama para a
representagao de um algoritmo.

2, PROBLEMAS DE ENGENHARIA QUIMICA.

Podemos classificéd-los em trés nfveis,

1? Nivel - modelizagao e quantificagdo dos fendomenos.
2% Nivel - projeto, dimensionamento e selegao de equipamehte.
3? Nivel - engenharia de processos ou de unidades industriais.

3. INSTRUGOES OU DECLARAGOES FORTRAN

Sao declaragdes formais que:
* definem operagdes aritméticas a serem executadas pelo computa-
dor,
* fornecem informagles para o controle do computador durante a
execugao do programa,
descrevem as operagdes de entrada e safda necessdrias 3 alimenta
cdoc de dados no computador e a consequente apresentagaoc dos re-
sultados,
* especificamfatos adicionais necessarios ao programa compilador -
por exemplo, as dimensoes das variaveis subscritas que aparecem
no programa.

AZ/epe : - g -




4, LINGUAGEM DE FLUXOGRAMAS,

Os nossos fluxogramas retrataraoc os caminhos, alternati-
vas e condigoes que o computador oferece a resolugao do problema de
Engenharia Quimica. Facilitardo, portanto, ao programador e ao con
sultor localizar os possiveis erros de programagao e ldgica, .quando
houver necessidade de correcdo ou alteragao dos mesmos.

‘ Forsythe et alldg e Pacitti apresentam duas linguagens
diferentes para a composicao dos fluxogramas, Eis, em resumo, .os
componentes das mesmas:

FORSYTHE ET ALLIT: Pare Botoes de Partida e
R R de Parada

Entrada Safida de Caixas de Entrada e de Salda
de Dados Dados

Atribuigao Caixas de Atribuigaoc e:de Deciséo

PACITTI:

Indica o processamento de algum calculo gque de-
ve ser escrito dentro do retangulo, onde uma
varidvel vai assumir o valeor de uma expressao

efuivalerite’

Indica entrada e safida de dados via seus respex
tivos equipamentos.

Indica decisao a ser tomada.

Indica a conexao entre dois pontos em um progra

ma, onde uma linha nao pede ser tragada, ou se-
ja, continuagac em outra pagina; - n € um ndmero

" AZ/epc - 18—



PACITTI (Continuagéo)

Tem dois significados:

al Significa que estd sendo chamada um subprogra-
ma da biblioteca.

bl Significa a execugaoc repetida, sobre o contro-
le, de um certo nimero de declaragoes.

‘Indica diregao do escoamento.

Indica inficio ou fim de um programa.

<:::2—-——— Manipulagdoc com fita magnética.

N

Pacitti também comenta que nao existe uma padroniza-
cao geral dos blocos significativos, afirmando que cada livro, cada
manual, aconselha simbologia toda prédpria,ou ‘papclalmente coinciden-
te entre si.

5. LINGUAGEM FORTRAN

Esta envolve caracteres alfanuméricos, operadores ari
timé8ticos e delimitadores, e do ponto de vista matemdtico, constan-
tes (inteiras ou reais) e varidveis (inteiras ou reais].

Considerando a bibliografia existente, iremos encon-
trar, por exemplo, em livros e revistas, diversas variaveis na Enge-
nharia Quimica, respeitando as regras de programagao FORTRAN. Em
consequencia disto, algumas palavras sao truncadas para criar nomes
esquisitos, ou entao, coloca-se um " X " no infcio dos caracteres
que dominam a variavel para tornar uma varidvel inteira em uma varia-
vel real. Por outro lado, muitas das varidveis saoc resultados de
abreviagoes de nomes origimalmente escritos em ingles.

Vale a pena observar aqui neste ponto que nao iremos
descrever neste texto um curso de FORTRAN mas apenas algumas de suas
aplicagoes na Engenharia Quimica. S R

Na pagina seguinte apresehtamos diversos exemplos de
variaveis.
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0 uso mais poderoso da declaratgdo aritmética FORTRAN consis
te na execugao de séries de operagoes aritméticas, envolvendo variaveis e cons-
tantes, cujos resultados sao conferidos a um nome especifico de uma variavel.
Qualquer expressao algébrica normal pode ser escrita sob a forma de uma declara-
gao aritmética FORTRAN, tao longa quanto seja, de modo a conter & esquerda do si-
nal de igualdade somente uma variavel. Alguns exemplos de expressoes algébri-
cas e declaragoes FPRTRAN equivalentes sao:

1. A equagao de estado de um gas ideal é dada por PV = nRT. Quando resolvida
para P, obtemos P = nRT/V. Uma declaragao aritmética seria:

P = (XMOL*0.0821*TEMP) / VOL

2. A equagao de estado de Van der Vaals para um gas é:
. 2,2
(P + (an /V")) (V-nb) = nRT

Quando resolvida para P, obtemos:

nRT an

P o — W

Uma declaragao aritmética FPRTRAN seria:
PRESS = ((FN*R*T)/(V - FN*B)) - ((A*FN**2)/(V** 2})

3. A energia cinética pode ser expressa. como KE = —%—m V2. Abaixo temos

exemplos cabivels de declaragoes aritmeticas FORTRAN.

EKIN = (XM/2.0)* (Vv**2)
ou EKIN = . S5*XM*y*y
ou EKIN = (1./2.)% XM* (v**2)

4, A Lei de Dalton das expressoes parciais envolvendo trés componentes pode ser

escrita sob a forma P, =P +« P, + P ., Terfamos entao:
t a b c

PT = PA + PB + PC

5. A expressao para a energia de um eletron em um atomo, de acordo com o modelo
de Bohr é:

AZ/° epc _ - 13




Em FORTRAN teriamos:

EN = [(—2.1*(3.14**2)*XM*[E**4)]/((FN**2)*[H**2]

6. Em Termodinamica, uma expressao para variagoes de entalpia, em determinadas
condigoes e:

H=E+PV

Uma declaragao FORTRAN poderia ser:

DELH = DELA + P*DELV

7. A massa especifica de uma substancia, numa dada temperatura, e definida co-
mo massa por volume. Podemos expressa-la assim:

D = FAMSS/VOL

8. 0 algoritmo para a solugac de uma equagao quadratica é dado por:,

1/2
-b & (b° - 4ac)

2a

Uma declaragao FPRTRAN equivalente nao € possivel porque o
"mais ou menos” nao pode ser expressado. Entretanto, duas declaragoes
FPRTRAN podem ser escritas para representar ambos os casos. Por exemplo:

>
4

((-B) + (B**2 - 4,*A*C)** 5)/(2.%A)
((-B) - (B*N2-4.*p*C)** 5)/(2.%A)

®
>
1}

9. O desvio padrao pode ser calculado por:

S - =x2- =% /m 172

n -1

Uma declaragao FORTRAN analoga seria:

S = (((SUMX2) - (SUMX**2)/FN)7(FN-1.0})%*.5

- - 2
Os nomes de variaveis SUMX2 e SUMX sao usadas parazx er e devem ser
calculadas antes de aparescer nesta declaragao.
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6. REDAGAD DE PROGRAMAS PEQUENOS.

Os problemas mals simpies podem ser ress®lvidos pelos
seguintes tipos de fluxogramas:

/ s .
READ READ READ
Dados Dadaos Dados
Resolugao WRITE WRETE
do Dados Tftulos
Problema

3

\

WRITE Resolucgao WRITE
Resultados do Dados
Problema

L

@ WRITE Resolugao
Resultados Parcial do

Problema

v

@ WRITE
Resultados

Parciais

'\

Resolugao
Complemen-
tar do
Problema

Estes tipos de fluxogramas nos
informam que, em geral, é bom ordenar ao compy
tador para que escreva os dados que éste leu e
armazenou em sua meméria. E também nos dizem
que podemos acompanhar, etapa por etapa, a
obteng&o de resultados intermedidrios e finais.
Tais resultados podem nos indicar se 6 necessé

WRITE
Resultados
Finais

rio alterar o programa., E caso quelramos, po
demos escrever t¥tulos ou cabegalhos iniciais,
intermediarios e finats. Apresentamos a se-

guir diverses exemplos ilustrativos.
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7. EXEMPLOS SIMPLES

Os problemas aquili apresentados foram escolhidos
devido a simplicidade dos mesmos, que permitem ao estudante organi
zar seu raciocinio de modo gradativo.

C aprendizado da linguagem FORTRAN requer uma
pratica constante da mesma. Ao final de um certo tempo, o estudan-
te torna-se habilitado a adaptar programas e subrotinas da biblio-
grafia existente. Com esta base, torna-se mais facil criar novos
programas. Dal para o emprego do SSP e do IMSL, com visgas a reso-
lugao de projetos de engenharia quimica, o udo da linguagem assume
uma conotagao objetiva, pratica e rentavel.

Apos esta série de exemplos simples, serao apre
sentados outros mais elaborados, pertinentes a quantificacgao de fe
nomenos e materiais. Alguns deles abrangem subrotinas e fungoes em
butidas entre si.

A etapa posterior sera a de projéto (que ainda
nao consta deste texto) e que compreende o verdadeiro objetivo des
ta exposigao: permitir que os engenheiros quimicos utilizem a lin-

guagem FORTRAN para resolver seus projetos.
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PROBLEMA 7 .1 TENSAC NA CORDA DE UMA ROLDANA

A figura acima descreve duas massas desiguais ligadas por uma cor-
da, de peso desprezivel, passando por uma roldana, cujo atrito e massa sao tam-
bém despreziveis. A formula para a tensao na corda é:

T =- 1 2 ; g; onde ml, m2 = massa, slugs

1 +m g constante gravitacional,
2:
32.2 ftz/sec’

T = tensao, libra forga

Desejamos calcular o valor da tensao e escrever os valores desta e
das massas lidas nos cartoes.

PROGRAMA -
4 CAlLculLldg [dlA| [TlelN|slalgl Nl |cldleinial |ole
C oMl (RAL blAIMAL [Quie| [slulriglelTial | Blulals
c HAassals| DSy slvallls
C |
RIEAL mal, M2 | |
EIYNE RN TAREE:
4| |FgIRMAT |(|2/F4 0| o))
Ti=i (4], |4 1% M4 % M2 /1C|M4d ] +M2D
WiRll (TIE(I5]| (2]) M4] IM2| |T
2 |FIORMAITI(LIHl | 13|CF|4I3). |5|;|21X])])
clAlL|L] |Elx]/ T
END
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OO0

NUCLEO DE COMPUTAGAO ELETRONICA

CALCULO DA TENSAO NA CORDA DE
UMA ROLDANA QUE SUPORTA DUAS
MASSAS DESIGUAILS

REAL Mli,Me
READ (8,1 )M, M2

I FORMAT(2F10,0)
TR6d4ueMixM2/ (ML +M2)
WRITE(S,2)ML1 M2, T

2 FORMAT(IH ,3(F13,5,2X))
CALL EXIT
END

AZ/epc
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7 .2% DIFERENCA DE ' TEMPERATURAS MEDIA LOGATITMICA

Escrever o fluxograma FORTRAN para o calculeo da Diferenga de
Temperaturas Média Logaritmica para o trocador de calor de cano du
plo esguematizado abaixo, A DTML & a forca motriz da transfereg
cla de calor entre as duas correntes fluidas no escoamento contra-
corrente através do permutador e &€ definida por:

(
e
DTML =<(T1 - T4)-(T2 - Tal | 42
In Tl - T4 . Lj I
{
L 27 T3 1ﬂb
SOLUGAD

A - FLUXOGRAMA: Conforme a pagina anterior.
B - Programa FORTRAN

#LIST SCURCE PROGRAM
*CNE WORLC INTEGERS
#1CCS(2501READER y 14C3PRINTER)
C  CALCLLC DA DIFERENCA CE TEMPERATURAS MECIA LOGARITMICA
1 REAC(E,1)T1912513,T4
2 1 FORMAT(4F10.2)
3 CTML=((ETI=T4)-(T2-T3))/ALCG( (T1=T4)/(T2=T3)))
4 WRITE(S5,2)DTML
£ 2 FORMATUIX,EHDTNL =,F10. 2, THGRALS F)
é CALL EXIT

C - Aspecto da Listagem de um resultado:

PAG. 2 * COPPE-FCRTRAN * 09/04/76

XEQ
tirl 4 1S4 SEGRAUS F
FIV C# EXECUCAQ

Oy alterando levemente o FORMAT:

I e
= XoTH

6 CALL EXIT’ ) +292X3THGRAUS F)

7 ENC

“CIML 4 79,858 GRAUS F
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PROBLEMA 7,3 DESINTEGRAGAO RADIOATIVA

A taxa de emissao de particulas por uma substancia
que sofra uma desintegragao radioativa & dada por:

- At

R= Ro e na qual A= 0.693/T
onde R = taxa de emissaoc no tempo t, em unidades conve-
nientes
Ro= taxa de emissao no tempo zero, idem _
A = constante de desintegragao, segundos
t = tempo, em unidades convenientes
T = tempo de meia-vida, idem

Desejamos elaborar um programa que leia valores de
Ro, t, e T, calculeAe R e escreva todos os cinco valores.

PROGRAMA
E CALCULO DA TAXA DE EMISSAQ
% DE RADIDATIVIDADE DE UMA SUBSTANCIA
- C
1 REAL LAMB
2 READ{ 8+ 1)R04 TMV,T
3 1 FORMAT(3F1C.0)
4 LAMB=0,693/TMV
5 R=ROKEXP{~-LAMB®T)
§ o BTG T e
8 CALL EXIT ' "ol
9 END
Ou poderiamos ter escrito:
R = RO*EXP ((-0.683/TMV) *T)
E naoc precisariamos imprimir valores de LAMB.
Os parénteses para - 0.693/TMV ndo sdo realmente ne-
cessarios, mas foram inseridos para garantir que a fragao, ao inves
do denominador, seria multiplicada pelo gque se segue. Neste caso

estamos seguindo uma regra do bom-senso: quando em davida, utilizar
0s paréenteses.

RESULTADGS
437.00000 14.50000 39.€0000 0. 04779 67.76208
AZ/epc - 20 -
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8. FORMATAGAD DE ENTRADA E SAIDA DE INFORMAGOES

Uma declaragao de entrada (ou leitura)
(ou listagem) de informagoes deve referir-se sempre a
claragao FORMAT correspondente, que define a natureza
veis em uso. A declaragao FORMAT deve especificar o
to,

ou de saida
alguma de-
das varia-
tamanho exa

o modo e a localizacgao da variavel, tanto na leitura de car-

toes como na listagem de resultados

(casos mais frequentes).

As declaragoes de entrada e saida mais utilizadas
no NCE da UFRJ sao:

READ (8,n) variaveis leitura de cartoes

WRITE(5,n) variaveis - impressao de resultados
n FORMAT (especificacgoes das variaveis, nomes etc)

A declaragao n FORMAT utiliza caracteres de contrgd
le, tipos de especificagaoc e codigos de conversao para introduzir,
manipular e obter dados alfanuméricos. Os mais comuns sao:

Caracteres de Controle: 1HC, /
Especificagoes: Iw, Fw.d, Ew.d, Aw
Conversoes: nH, nX, apostrofos

0 controle do carro das impressoras & feito via de
claragao FORMAT. As impressoras do sistema IBM-1130 nao imprimem
o primeiro caracter, especificado pela declaragao FORMAT. Este &
interpretado como um caracter de controle e podera ser:

b (vazio) determinara espacgo simples
0 (zero) espago duplo
1 ejegao de uma folha de rela

torio

supressao do espago antes
da impressao.

Usa-se comumente a especificagao 1HC, no inicio do
FORMAT de cada linha, onde C & um dos caracteres acima.

0 caracter /(barra) indica que um novo cartao ou
uma linha sera usado para as variaveis descritas pelas especifica
go0es que lhe seguem, tanto na leitura como na impressao da listar
gem, Também pode ser usado para fazer saltar linhas.
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ESPECIFICACAQ VARIAVEL SIGNIFICADUS
CONVERSAQ NOMERO
TITULO

Iw inteira W € uma constante inteira sem
sinal, que indica o nudmero to-
tal de espagos (campo) ocupados
pelos digitos e o sinal.

Fw.d real w tem mesmo significado.
d indica o nimero de .decimais
a direita do ponto decimal.

Ew.d exponencial w devgré conter neste caso: 1
posigao para o sinal, a parte
inteira, o ponto e a parte de-
cimal, e 4 posigoes para o expo
ente E.

IMPORTANTE: O expoente & uma constante inteira de um ou dois digi‘

tos, com ou sem sinal, porém nunca maior que 38, e precedido pela

letra E. Para entrada de dados, podemos simplificar os critérios
da especificagao Ew. d, conforme os exemplos apresentados nas paginas

seguintes.

Aw

nH

nX

"apostrofos

alfabetica

alfanumerica

alfanumeérica

w indica o nimero de letras que
compoem a variavel, que pode
ser manipulada do mesmo modo
que as variaveis numericas.

aparece dentro da declaragao
FORMAT seguida somente por n
caracteres alfanuméricos.

corresponde aos espagos em bran
co (ou vazios) na leitura e na
listagem, obrigando o computa=:
dor a ignorar n posigoes no car
tdo lide, e a fornecer n espa-
gos vazios na listagem.

semelhantes, em sua aplica-
ae nH; a informagao alfa-

sao
¢cao,

numerica deve estar contida en-l

tre apostrofos.

i
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9. Outros Exemplos Simples.
8.1 TEMPO DE ENCHIMENTO DE UM TANQUE CILINDRICO

Faga um pfbgpama PORTRAN para o cdlcule do tempo de enchimen-
to de um tanque cilindrico. Sae dados o raioc do tanque (R=8.00ft),
a altura (H=20,00ft] e a vazao de alimentagao .(Q=50,000 gpml.

A - Primeira Solugaoc do Programa:

1 £t° = 7,48 galdes, v = ¥ RZH Tempo = V/Q

|

*LIST SOURCE PROGRAM

*GNE WOREC INTEGERS

*ICCS€Z501REACER, 14C2PRINTER)

¢ CALCULO DU TEMPO DE ENCHIMENTO DE LM TANQUE CILINDRICO
1i REAC(8410)RyH.Q
2 1C FORNAT(2F7.2,F10
3 P1=3, 1456 ~20F1022)
g YIMESU /e a%6C.)

= 1 o) /T4

f Rl D |
8 CALL EXIT’ X+F7.2)
9 ENC
B - Segunda Solugao:

Podemos eliminar os cartoes de PI e V, inserindo suas informa-
cOes em apenas um Unico cartao; oriundo da seguinte expressao:

TIME =(é, 2 X H)

1416 x 7,48 x R

Q x 60,0
Portanto:
1 REAC(E41C)RoFH,Q 7
2 10 FORMATIZF 7. 0,F1C.2)
3 TINE = (0.13616#rsReH) /Q

Com esta expressao de TIME economizamos tanto no espa
go da meméria como na operacac do computador, além do tempo e car-

toes consumidos na perfuragao.

Logicamente,

para problemas peque-

nos esta economia é aparentemente irrisdria,

mas para

problemas

maiores as simplificagdes acumuladas geram lucros maiores.
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C - Aspecto da Listagem de um resultado:

- TIME=  0i01

Faltou indicar na formatagao go WRITE qual serta a
unidade de tempo, mas um cartaoc C (comentarto), colocado no inf-
cio do programa, conforme o problema, poderia conter esta indica
gao, Isto fica a critério do programador. Ou entao, conforme Jg
exemplificamos, o proprio cartaoc de FORMAT poderia incluir a esr
pecificagao da unidade de tempo, conforme o aspecto abaixo:

4 WRITE(S5,11)TINME
5 11 FORMAT{IX,"TIME =9,2X,F7.2,2X, '"HORAS ")
¢ CALL EXIT
7 END h
S
PAG. 2 | * COPPE-FORTRAN * 12/04/76
FIM CA CCMPILACAD * ESTAO OCUPADAS 69 DAS 7782 PALAVRAS DISPONIVEIS|
/1 XEE
TIvE 4 C.C1 FHORAS
FIM C2 EXECUCAC
FCRAM EXECUTACAS 4 INSTRUCCES
/19
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PROBLEMA S . 2 MEDIDOR VENTURI

0 medidor Venturi € usado para quantificar o escoamento de
um liquido através de um tubo, conforme a figura abaixo.

HHNHHRRI

T
[

I'I'l'lll

Um liquido de densidade/o escoa atraves de um tubo cuja a-
rea de segao reta € A. No ponto de estrangulamento a area € reduzida para a,

onde um tubo manométrico esta ligado ao tubo. 0 1liquido manometrlco, por exem- |
plo, mercirio, tem uma densidade/o A taxa de escoamento, ou vazao volumétrics

e dada por:
= aA 2 [/o' lolgh
/’tA - a ]

onde Q = vazao volumétrica, pés clbicos por segundo

A = areas, pés quadrados

LP'= massas especificas, em unidades consistentes
g

h

o))
-

= aceleragao da gravidade, pés por segundo
= diferenga de niveis, pés.

Neste caso desejamos elaborar um programa que ira preparar
uma tabela de vazoes volumétricas, em fungdo das diferenqas de n1veig,para valo-
res fixos de areas e densidades. 0 programa lera um cartao que contém as areas
e as massas especificas, escrevera estes valores, entdo, lera diversos cartoes
adicionais, cada um contendo uma altura (dlferenqa de niveis). Para cada car-
tao de altura serao impressos a altura e a vazao volumétrica correspondente, que
nos permitiraoc obter um grafico ou uma tabela para uso junto ac medidor Venturi.

Este programa contera dois comandos de leitura e um comando

gue provocara a repetigao de parte do programa tantas vezes quantas existem car-
toes de altura a serem lidos.
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dados a serem lidos ?
ra a seguinte advertencia:

0 que acontecerad quando nao existirem mais cartoes de

0 sistema interno detectara esta condigao e emiti-
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g. 3 DIMENSIONAMENTO DE TUBOS
QUANDO A PERDA DE CARGA E DESPREZIVEL

Escalher um didmetra naminal de um tubo Sch, 40 para que o
escoamento seja efetuado aoc longo de um trecho reto em regime
laminar, considerando que o fluido & um dleo gom viscosidade di
ndmica de 5 cp e massa especifica de 60 1b/ft~. A vazao do
produto & de 50 litros por minuto e a perda de carga & desprez{
vel, A tabela a ser utilizada para a escolha do tubo € a men-
cionada no "Appendix C-6" do livro de Foust et allii, e devera
ser incluida no programa tanto para o Sch. 40 como para o Sch. 80.

SOLUGARO:

A = Fluxograma

Leia os dados
da tabela.

Verifique se <
o schedule '
e 40.

Considere as
propriedades
do fluido.

¥

wa
1
0 >0
=0
2
Verifique se
o escoamento >0 _
€ laminar,
y & 0
Escreva 0s
resultados
finais,
€

Calcule o NG
mero de
Reynolds,
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o L5 I 4V IO
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e ONMITNO OO O N
ok g et

ERRCI(S) E

0
FIV C2 CCMFILACAQ * ESTAQ QOCUPADAS

C ACVERTENCIA(S) ASSINALADOS NESTA CCMPILACAC:

7782 PALAVRAS DISPONI

125 DAS

4.0C0O

FIVN CA EXECUCAC
FCRANM EXECUTALAS

117 INSTRUCOES

]

//

« Comentarios

C

-

segunda -~ sob a forma de declaragoes simples
5‘1'

primeira - sob a forma do car

6a,, VISCO

50., RHO =

READ;

de dados para o problema:

tao

al Esta listagem mostra que existem duas formas de entrada
(2"R

AZ/epc



Este programa envolve tentativas e erros, portanto envol
ve ITERAGAD. Em certos casos, como iremos ver adiante,
o préprio programa gera valores tentativos. Neste aqui
os valores tentativos sac fornecidos pela tabela, langa-
da nos cartoes de entrada.

bl

Este programa nao nos informa, na listagem, gquais os va-
lores lidos que o computador testou. S6 apresenta o
resultado final, ‘

c)

d) Para Q = 100. Re = 2012.479 DNOM = 8.000.
PAG. 2 % CCPPE-FORTRAN * 14704776
C
1 1 REAC(E,10)DNCM,ISCHE ,DINyARIN
2 10 FORMAT{F1C.3,11C,F16+3,F10.5)
3 WRITE(S,1C)DNON,1SCHETDIN, ARIN
4 IF(ISCRE-4C) 1,241
5 2 Q=1C.
5 RHO = 6C. :
7 visca = 5,
8 RE= (D IN¥RHO%G/ (VI SCO*XARIN) ) %0. Q73
S TF(RE-21CCo)dpbqel
10 4 WRITE(E,20)RE,DNOM
i1 20 FORMAT{2F10.3)
12 CALL EXIT :
13 ENE
0 ERRCI(S) E C ADVERTENCIA(S) ASSINALADCS NESTA COMPILACAC
FIM C2 CCMFILACAC * ESTAO OCUPACAS 136 CAS 7782 PALAVRAS DISPONI
/7 XEG
G125 40 0.26S  C.CCCA4C
03128 ¢ 6215  (.00025
03250 40 0364 6.0€C72
04250 80 0.3C2  0.CCC5C
0375 40 0:.4S3  (C.CC123
0:375 80 0.423 0.60098
04508 40 0.€22 C.CC211.
04500 £0 C.546  C.CC1é3
0s750 4C Ci6z4 CoC€aTl
1945617 0.750
FIN CA EXECUCAC
FCRAM EXECUTACLAS 54 INSTRUCOES
)

e] Aqui foi incluida a declaragao WRITE (5,10) DONOM, ISCHE,
DIN, ARIN para fornecer um “"espelho” dos valores lidos
pelo computador até a obtengcaes do resultade final,
Observe o valor de Q e a listagem correspondente.
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Nesta "corrida do computador” o valor de Q era alto demais
e os cartoes de dados nao apresentavam valores capazes de
fornecer um resultado satisfatério ao problema. O diagnds
tico final indica "X 03 * EXECUGAO INTERROMPIDA" ao invés

de "FIM DA EXECUGAD". Portanto o cartao WRITE mencionado
foi Gtil para fornecer uma idéia ao engenheiro dos erros
de programacao em que ele estava incorrendo. Pois o pro-

grama estava certo, mas os dados fornecidos estavam. mal-di
mensionados.
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PROBLEMA g,4 OPERACOES BASICAS COM NUMEROS COMPLEXOS

A manipulagao de numeros complexos na UFRJ e efe-
tuada pelos computadores IBM/360 e B-6700. Portanto o texto a-
baixo & apresentado para complementar as informagoes que o0s leito
res, presumivelmente estudantes de Engenharia Quimica, estao rece
bendo.

Uma constante complexa FORTRAN & composta de duas
constantes reais separadas por virgulas, dentro de parénteses.
Portanto, (2.0,3.0) seria uma representagao aceitavel daquilo que
escreveriamos em notagdo matematica como 2+3i ou em notagao de en
genharia elétrica 2+j3. Um numero real puro escrito em notagao
complexa possue simplesmente uma parte imaginaria nula, tal como
(4.67,00). Ao contrario, um nimero imagindrio puro possue uma
parte real nula, tal como (0.0,91.0).

Qualgquer forma para uma constante real pode ser
usada na redagao de numeros complexos, de modo que os exemplos a-
baixo, sao constantes complexas corretas. )

(0., 658)
(1.57, 4.5 E-10)
(.1905, 7.62 E2)

Uma variavel complexa & qualquer uma que tenha si
do definida através de uma declaragao COMPLEX. Nao existem res-
trigoes a nomenclatura. Uma variédvel complexa FORTRAN consiste
de dois nlGmeros representando as partes real e imaginaria; cada
um destes nameros pode assumir qualquer valor permitido as varia-
vels reais. Poderiamos ter, por exemplo, um programa contendo
as seguintes declaragoes:

COMPLEX Z, IMPED
Z = (2.0, 87.344)
IMPED = (0.0,0.0058)

As quatro operagbes aritméticas e a exponenciagao
sado todas representadas pelos mesmos simbolos aplicaveis aos casos
real e inteiro. E claro que as diversas operagoes requerem agoes
separadas nas partes real e imaginarias. Convem relembrar as se
guintes operagoes:

(a+bi) + (c+di) (a+c) +(b+d) 1i

(a+bi) - (c+di) (a-c) +(b-d) i

(a+bi) ¥ (c+di) (ac-bd) + (ad+bc) 1

(a+bi) / (ec+di) _ {ac+bd) . (bc-ad) i

2+d2 02+d2
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Uma expressao para exponenciagao nao é apresentada
porque o método de elevar um nlmero complexoc para uma poténcia,
através de computador, depende da magnitude do expoente. Para
pequenas potéencias uma multiplicagao é empregada para obter o mes
mo efeito. Para grandes poténcias o ndmero pode ser convertido
para a forma polar, empregando-se a formula de De Moivre, da se-
guinte maneira:

a+ bi=/f(cos 8 + isen 8)

sendo /0 \V} az+b2 = valor absoluto ou mddulo ou magnitude

8 arc tg (b/a)k amplitude

Portanto (a + bi)" = /’” (cos nB + isen nB)

Uma quantidade complexa pode ser elevada apenas a uma
potencia inteira; n&o pode ser elevada a uma poténcia real ou com-
plexa (usando o operador FORTRAN %% ), A operagao de exponenciacgao
no caso pode ser definida matematicamente e executada atraveés de
fungoes.

As quatro operagdes aritméticas sao definidas para
pares de quantidades complexas, baseadas nas formulas anteriores.
Elas também podem ser usadas quando um dos nimeros & complexo e o
outro real. Portanto, se Z & complexo e R €& real, podemos admitir
expressoes dos tipos:

(3.0,4.0)

g +
.5%7
/ R

NN

0 programa exemplificado a seguir nos apresenta os
seguintes aspectos. ‘

a) treés varidveis foram declaradas complexas;

b) uma das variaveis assume a posigao de fungao das operagoes arit
meticas efetuadas com algumas constantes complexas;

c) cada resultado e impresso individualmente, devido ao comando
WRITE especificado para cada uma das operagoes efetuadas;

d)} a linha 6 demonstra gue, se dois ndmeros complexos saoc reais pu
ros escritos em notagao complexa, o resultado e correto;

€) aplicado a nimeros imaginarios puros, entretanto, o resultado &
diferente (linha 7);

f) a linha 8 demonstra que um dos numeros complexos pode ser real
puUuro;

g) as linhas 9 e 10 demonstram que um dos ndmeros pode ser redigi-
de'em notagao FORTRAN real, e o resultado fornecido sera em no-
tagao complexa;

variaveis

h} a linha 11 envolve v mn/éomplexas ac inveés de constantes e de
monstra que o processamento admite e fornece os resultados espe
rados;
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i)

J)

k)

1)

m)

a linha 12 apresenta o primeiro exemplo de uma fungao: valor
absoluto, que aceita um argumento complexo e oferece um ndmero
real simples como resultado da fungao. Neste caso

CABS (a + bi) = a2 + b2

as linhas 13 & 14 ilustram a aplicagéo de duas fungoes frequen-
temente usadas. REAL aceita um argumento complexo e apresenta
a parte real como um nuimero real FORTRAN simples. AIMAG acei-
ta um argumento complexo e apresenta a parte imaginaria como um
nimero real FORTRAN simples;

a linha 15 & um exemplo de uma fungdoc de uma constante: a raiz
guadrada complexa. Observe os parenteses duplos, um para fun-

Gao argumento e outro para a constante complexa. Note tambeéem
que esta fungao oferece apenas uma das duas raizes quadradas,
Justamente como sua correspondente real faz; - 3 + 246 também
uma raliz quadrada de 5 - 12i. Semelhantemente:a linha 16 mostra
gue a fungao raiz quadrada complexa oferece somente uma das rai
zes quadradas de-1. Alids a expressao para ralizes quadradas
complexas é dada por ‘

CSQRT (a + bi) _ b ((- 1) (b - 4 ac))’/?
2a B 2a
A exponencial complexa é demonstrada nas linhas 17 e 18. Esta
Gltima é uma verificacgdo da famosa Equagao de Euler
Wi . .
+ 1 =20 que combina em uma simples

equagao os cinco ndmeros mais
importantes da Matematica

Para informagado complementar, eis as definigées de algumas fun-
gOes complexas comuns, em termos das operagoes sobre suas par-
tes real e imaginaria.

CEXP (a + bi) = €2 (cos b + i sen b)

CLOG (a + bi) =(172)10g (az + b2] + i arc tg (b/a)

sen (a (eb + e_bJ/2]+i cos [a(eb - e_bJ/Z

CSEN (a + bi)

cos (a(eb+e_b)/2Jvi sen[a(eb—e-b)/ZJ

C cos(a + bi)
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QUANTIFICAGAD DE FENOMENOS E MATERIAIS

Muitos engenheiros e empresarios consideram-se individuos

essencialmente " praticos e objetivos " e rejeitam aqueles

profissionals com uma base teodorica solida, ou que se dedicam

as pesquisas de caradter cientifico. O computador digital & um

4

instrumento importantissimo para servir de ligacao entre as

teorias gque envolvem
e suas aplicacgoes de
tico. A simulacgao de

pode ser efetuada em

inlimeras listagens de resultados hipotéticos gue podem ocorrer

na realidade gue nos

um fenomeno, um material e um processo
carater industrial, comercial ou domés-
situagoes ou a previsao de resultados

segundos por um computador, oferecendo

cerca.

Os proximos exemplos nos daraoc uma visao de como & possi-

vel utilizar métodos

matematicos para projetos ou pesquisas

de Engenharia Quimica.

~

i
i
i

R




. 1. TRANSFERENCIA DE CALOR EM PAREDE PLANA COMPOSTA.

£ necessdrio determinar o fluxo térmico em uma parede plana
composta de materials isolantes diferentes. As espessuras das cama-
das, XI, X XB e as temperaturas externas, T.,, T sao conhecidas.
A condutiv%dade térmica K, de cada camada, qué € uma fungao linear de
temperatura média T,, ndo & conhecida. As equacoes abaixo descrevem
o fluxo de caler [, que € a taxa de transferéencia por unidade de area
as condutividades térmicas K onde os valores dos A's e B's sao cons

»

tantes respectivas aos mater%ai

s das camadas.

T

T

o - 1 4 1 2 3 4
| | |
X X X
Kl K2 KB X1 I l
i . | | |
K. = AT, + B |
1 11 1
) | o |
K, = AT, + B, | | |
K, = A_T_ + B l |
3 33 3 I | . X3
| | I
T1 TZ T3
As temperaturas médias sao fl = [T1 + T2) /2
obtidas pelas seguintes -
equagoes: T, . (T2 + T3] /2
3 = [TB + T4] /2

Sendo T. e T, desconhecidos, temos de empregar algumas consi-
deragoes e arti1ffcted matemdticos que nos permitam, através de itera-
coes e aproximagdes sucessivas, obter os valores das temperaturas,
condutividades e do fluxe térmico @ (que seréd neste caso uma perda de
calor].

Considerando que o fluxo térmico apresenta regime permanente
através das camadas, entade, em cada unidade de tempo esta quantidade

serd a mesma nos trés materiats; portanto:
K K LK .
21 (Tl T2] . 2 (T2 T3) z Ti (T3 T4]
Xl x2 X3
onde obtemos:
_ X _ X
TZ T1 - Q _i e T3 T4 + 0 _i
K1 KB
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D - COMENTARIOS

Observando o fluxograma gerado verificamos gue falta mui-
te ainda para que um programa possa ser codificado. Este programa
apresenta inicialmente um critério de decisao baseado no valor de Q.
Portanto, temos de admitir um valor prévioc desta varidvel, que serd
PQ = 0\D,

0 critério de decisao nos sugere que fagcamos um teste de
converg@ncia. Bu seja, a diferenca entre PQ e o valor instantaneo
de Q é comparada com um valor bem pequeno, o qual indica a precisao
desejada do resultado. Por exemplo: (PR-Q) € 0.0005.

Se a diferenga for menor ou igual que 0.0005, o programa
pode mandar imprimir os resultados finais. Porém, se tal diferencga
é maior que o valor de referéncia, o programa segue a l6gica da eta-
pa B.6, ordenando ao computador para que armazene em PQ o dltimo va-
lor de Q. Ou seja, temos uma atribuigdo nova: PQ=Q e processa-se
uma nova iteragdo. Para tanto, uma declaracdo GO TO n favorece a lo
calizagao da declaracao que iniciard a nova iteragdo. E teremos um
fluxograma novo, o qual apresenta o seguinte aspecto:

P=0.0
!
B.1
Aqui ja podemos observar
que um simples fluxograma po
de ser alterado a partir da
B.2 légica do algorftmo e da 18-
T GO TO n gica de programagao. A in-
trodugao de novas declaragdes
B,3 de atribuigao permite imtro-.
duzir novos critérios de de-
¥ sisao ou vice-versa.
B.4 Nas paginas seguintes a-
presentamos o fluxograma fi-
¥ PQ=Q nal e a Listagem original do
B.5 . programa elaborado pelos
: seus autores.
l WRITE @

AZ/epc




REAL k1,

K2, K3

T1,T4

(T1-T4)

GO TO

10

Titulos e
Valores
Finais

(A1,A2,A3,
B1,B2,B3,
X1,X2, X3

Y

Titulos e
Valores das

\

Titulos e
Valores dos

|

Titulos dos
Resultados

\

PQ=0.0

Estimar

GO TO 45

23
PQ=Q

satisfaz ?

Calcular
Q

Valores dos
Resultados

CALL
EXIT

Temperaturas

Externas

Parametros dps

Materiais

Intermediarios

T2 € T3 iniciais

Calcular Temperaturas
i Medias

Calcular] as Condutividades

Intermediarios

lCalcular] Novos T2 e T3

AZ/epc
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COMPUTER REFRESHER . . .

« THREE_LAYER HEAT CONDUCTION

REAL Kt1,K2,K3

aaoj00 a0

INPUT

10 READ (2,900) T1,74
800- FORMAT (2E12.5)
JIF (T1-T4) 12,30,12

12 READ (2,901) A1,B1,X1,A2,B82,X2,A3,83,X3
901 FORMAT (2E12.5/E12.5) -
WRITE (3,902) T1,T4

902 FORMAT ((IEXTERIOR TEMPERATURES'/3X,'T1 =',F8.2,4X,'T4 =',F8.2)

WRITE (3,903) A1,B1,X1,A2,B2,X2,A3,83,X3

903 FORMAT ('OMATERIAL PARAMETERS'/3X,'At =!,F7.4,4X,'B1 =',F8.5,

1 ax,'x1 ='.F85,2/8X,'A2 =t ,F7.4,4X,'B2 =* FB.5,4X,'X2 =,
2 F5.2/3X,'A3 ?',F7.4,4x.‘53 =',FB8.5,4X,'X3 =',F5.2)
WRITE (3,904) )

904 FORMAT ('OINTERMEDIATE RESULTS'/GX,,‘Q',I7X,'T1/;\1',14X,'T2/M',

1 © 14X,'T3/M')

INITIALIZE 'PREVIOUS' Q.

o000 0olo

PQ=0.0 E -

INITIAL ESTIMATE OF T2 AND T3

T2=2.0*({T1-T4)/3.0+T4
T3=(T1-T4)/3.0+T4

0 0j0

MEAN TEMPERATURES

15 TIM=0.5*(T1+T2)

T2M=0.5*(T2+T3) .
T3M=0.5*(T3+T4)

0 0j0

CONDUCTIVITY

KI=A1+*T IMEB1

K2=A2*T2M+B2
K3=A3*T3miB3

HEAT QUANTITY

Q=(T1-Ta) 7 (X1/K\+X2/ K2+X3FK3)

oo o000

PRINT INTERMEDIATE RESULTS

WRITE (3,905) Q,T1M,T2M,T3M
905 FORMAT (4E18.7)

C
[ NEW ESTIMATE OF T2 AND T3
o]

T2=T1-Q*X1/K1

T3=T4+Q*X3/K3
(o4
C TEST FOR CONVERGENCE
[o4

IF (ABS(PQ-Q)-0.0005) 26,26,24
[ =
[~ SAVE 'PREVIOUS' Q
c ) .
24 PQ=Q

GO TO 15
C .
C PRINT FINAL RESULTS

B o §

‘

26 WRITE (3,906) Q,T2,T3

506 FORMAT (‘OF INAL RESULTS'/3X,'Q =';F9.2/3X,'T2 = ,F8.2,
1 4X,'T3=,8.2)
GO TO 10

[+

30 STOP
END

PROGRAM to be used in solving problem of Fig. 4 (three-layer heat conduction)—Fig. 5

154
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T =2T1400.00

T4 =

EXTERIOR TEMPERATURES

720000

MATERIAL PARAMET’ERS

FINAL RESULTS

c.
I ‘oeswama 04

0.1288506€E 04

0.7308333E 03

A1z 0.0623 ‘81 =0.00010 X1 =218
A2 = 0.0255 B2 = 0,00003 X2 = 2.0
A3 = 2.4395 B3 = 0.00050 X3 = 6,00.
INTERMEDIATE, RESULTS _
Q Ti’M TZ2'M T3/ . N
T 0.9026195E 04 ‘0.1200000E 04 0.3000G01E 03 0.40C0300Z 03
0.7931891E 04 0.1270209E 04 0.5979534E 03 0.2277501E 03
S 0.8355830E 04 0.1291569E 04 0.7345533E 03 0.2430390F 03
: 0.8316825€ 04 0.1288353E 04  0.7306273E 03 0.2422747E 03
0.8318571E 04 0.1283611E 04 0.7303251E €3 0.2422152E 03
0.8318853E 04 0.1283508E 04 0.7303435E 03 0.242235CE 03
0.83183838E 04 0.1288605E 04 0.73083325 03 0.24223258 03
0.8318316E 04 0.1288608E 04 0.7308333E 03 0.24223255 03
8318314E 04 0.1288606€ 04 0.7308338E 03 5.24223355 €3 )\

0.2422326E

Q=" 8318.81

T2 = 1177.21 -T3

= 284.48

PRINTOUT for pragram of Fig. 5 (three-layer conduction)—Fig. 6

EXTERIOR TEMPERATURES
T1=1400.00 T4 = 200,00
MATSRIAL PARAMETERS
A1 = 0.0523 B1 = 0.c0010 X1 = 2.15
A2 = 0.0255 82 = 0.00005 X2 =2.00
A3 = 2.4395 B3 = 0.00069 X3 = 4.00
INTERMEDIATE RESULTS _
Q - N TIi/M T2 T3 M
0.5167527& 04 0.12CC200E 04 0.20C2501E €3 0.3090093% &3
0.8050333E 04 0.1268177E 04 0.5353359Z 03 0.2137337Z €3
0.8403073E 04 0.1290328E 04 0.7205319Z Q3 0.2322033€E 03
TTT0.8377233E 04 0.1287561E 04 0.7175053E 03 Q.2zes123E03
0.83738197E 04 0.1287732E 04 0.7175005E €3 0.223253zE 03
0.3373357Z 04 0.1287735E G4 0.7175163Z €3 0.2233373Z 03
5.33732348 03 T 0.12877326 08 0.71751312 03 0.22333028 03 T
5.3378335€ 04 0.1287733E 04 0.7175134% ©3 0.2293303E 03
Lo 3178335E 04 0.1287733E 04 0.7175134E 63 0.2293303E 03 )
FINAL RESULTS
Q= 8378.33
T2 =1175.46 T3 = 259.76

PRINTOUT for program of Fig. 5, using a different set of parameters—Fig. 7

EXTERIOR TEMPERATURES
¥1 = 1400.00 . T4 = 200.00
MATERIAL PARAMETERS -
= 0.0623 81 = 0.00010 X1 = 4,30
AZ = 0.0255 B2 = 0.00005 X2 = 0.00
A3 = 2.4395 B3 = 0.00060 X3 = 6.50
INTERMEDIATE RESULTS -
Q Ti/m T2/M T3/M
. 0.18838B33E 05 0.1200070€ 03 0.8003C01E 33 ¢.4000000E 03
. 0.1333575E 05 0.8579473E 03 0.3158%45E 03 0.2579473E 03
0.1344456E 05 0.8635790E 03 0.3271559E 03 0.263578CE 03
0.1342816E€ 05 6.8627274E 03 0.3254549E 03 0.2627274E 03
- 0.13430S9E 05 0.8628536E 03 0.3257073E 03 0.2528537E 03
0.1343023E 05 0.8628349E 03 0.3255698E 03 0.2628349E 03
0.1343029E 05 0.8528377E 03 0.3256755E 03 0.2628377E 03
0.1343028€ 0S 0.8628372E 03 0.3256746E 03 0.2628373E 03
§ 0.1343028% 05 0.8628373E 03 6.3256747E 03 0.2628374E 03 \
\o.uaaaozaE 05 0.8628373E 03 0.3256747E 03 _0.2628374E 03 |
FiINAL RESULTS )
Q = 13430.28 ~ s B
T2 = 325.67 T3 = 325.67

ANOTHER PRINTOUT for program of Fig. 5,‘usir‘f¢ other input values—Fig. 8
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2. FUNGCOES E REPRESENTAGAQ DE DADOS

Muitas fungoes sao usadas na Engenharia Quimica, podendo
ser baseadas tanto em definigoes fundamentais como em teorias.
Por exemplo: a massa especifica, D=M/V, é uma fungao baseada
numa definigao fundamental, enguanto que a equagao dos gases
perfeitos, PV=nRT, & oriunda de uma teoria. ’

Em certos casos, quantidades negativas, como volume nega
tivo ou massa negativa, nao possuem significado fisico. Tor-
na-se necessario conhecer, sempre que possivel, os interva -
los de significado fisico das variaveis envolvidas pela fun-
gao para que nao sejam obtidos resultados incompativeis com
a realidade.

As fungbes sao representadas por trés modos: relagoes al
gébricas, forma gréfica e forma tabular. A maneira particu -
lar na qual a fungao é expressada depende do processo, pelo
qual ela foi desenvolvida e de como sera empregada. Frequen-
temente torna-se necessarioc mudar de uma representagao fun -
cional para outra. Por exemplo: da forma tabelada de dados /
experimentais para uma forma grafica. Um computador pode ser
usado nestas transformagoes atraves do equipamento tragador
de graficos (plotador), mais conhecido como PLOTTER.

Podemos transformar os - dados da forma tabelada para
a grafica, ou da tabelada para a algebrica.

A transformagao de dados tabelados numa expressao alge -
brica é denominada AJUSTAMENTO DE CURVAS.

0 processo de conversao de valores da forma algébrica de
umafungao para uma forma tabelada envolve a procura da fun -
gao algébrica desejada, a determinagado dos valores das cons-
tantes, e, entao, a determinagao dos valores da variavel de
pendente que correspondem aos valores das variaveis indepen-
dentes do programa.

0 sub-programa FUNCTION €& conveniente quando necessitamos
de rotinas genéricas, destinadas a produzir apenas um resulta
do cada vez que sao utilizadas. Ou seja, calcula' apenas um
resultado da variavel dependente para um valor da variavel in
dependente, ou um conjunto de valores das variaveis indepen -
dentes do processo.
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CALCULO DO pH

Escrever um programa para ilustrar a relagaoc entre
0 pH de uma solugao aquosa de um acido forte e as propriedades aci
do-base da agua. Isto pode ser efetuado calculando-se os valores
de pH de solugoes de acido cuja diluicgao e crescente. Para uma
solugao de HE1l, a concentragaoc de ion hidronio é determinada pelas
seguintes consideragoes.

Balango'das .Cargas:; (H30+] = (C1 ) + (OH )
Produto Ionico da Agua: Kw = (OH ) [H30+)

Podemos usar estas relagoes para estabelecer uma
equagao quadratica em termos de (H 0 )

+

(Hy0") = (C17) Kw ou (Hy0")%-(C17) (H 0 ) -Kw =0
(H,0")
3
0 valor de (Cl ) & igual ao da molaridade do acido
e Kw &€ uma constante conhecida. Considerando-se a equagac do se-

gundo grau obtida, temos que o valor de (H30+) pode ser calculado
pela expressao.

« . b+ (6% - 4ac)l/?
2a

Para ilustrar a variagao do pH com a concentragao
de acido, esta concentragao devera sofrer incrementos a partir de
1 M ate a molaridade na qual o pH & constante para oito digitos,
isto &, precisao de oito casas decimais. Na realidade, o pH varia
ra contlnuamente a medida que a concentragao varie e atlngira o va
lor 7 a2 medida que a mesma diminua. E claro que soluqoes de acido
extremamente diluidas nao representam, em termos praticos solugoes
reals, mas nos a consideraremos para mostrar que o pH nunca excede
ra o valor 7.
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1. FLUXOGRAMA

Definir a*fungéo'aritmética
para (HSD‘

Atribua valores iniciais pa
ra as variaveis

Escrever titulos para os re
sultados

A

Calcular (H O+) e o pH usan
do a concan%ragéo de acido
gerada pelo programa

Escrever as concentragdes
(H30 )] e opH

Verificar se a diferenga en
tre os walores iniciais e
calculado & menor que a pre
cisao

Trocar o valor do pH pelo
atual

Diminuir a concentragac do
acido

Repetir os célculos com os
mesmos valores.
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AGAPRESS 1406/78

2. PROGRAMA

———e e

Be700/57700 F O R TRAN L OMPILATION M ARK 2,

FILE B=CARTOES,UNIT=READER
FILE S=5AIpA,UNITSPRINTER

CALCULO DO PH DE SOLUCOES DE HCL

FUNCAD PARA 0 CALCULO DA COMNCENTRACAO DE JON HiDRONIQ

OOOO0O0O0

FUNCTION AZ(A,FKw) ,
AZz(ae(ana2+4 *FKW)ax 5)/2 0
RETURN

END

INICIACADQ DE VARIAVEIS
CAz) 40
PHS30,9 : ’
FKWz=],0E=t14 . - \
c I“PRESSAD DE TITULOS
WRITE(S,1) ‘

{ FORMAT(IwW ,'Py DA SOLUCAD DE HECL',//s1H 4 YHCA!' 20X, "M, 20X 'PH!)
c LOOP DE CALCULOS (CIRCUITD DE REPETICAD DE CALCULOS)
S HIA2(CA,FKu)
Pz -ALoc(q)/z 303
o IMPRESSAD DOS RESULTANDS CALCULADGS
WEITE(S,2) CA,H,PrH
FORHAT(IN ,E14,7,6X,E14,7,6X,E14,7)
c COMPARACAD ENTRE 0SS VALDRES ATuAL E ANTERIOR
IF(ABS(PHS=PH) =1 ,0E=8)20,20,10
C ARMAZENAGE™ DO valLOK aTuAL DO PH

10 PHS=PH
o DILUICAQ DA CONCENTRACAQ DE ACIDO
CA=CA/10,0
C REINICIO DOS CALCULDS

6o 10 5 _

o INDICACAD PO TERMINDO DOS CALCULODS
20 WRITE(S,30)
30 FoqMaT(id ,'FIM DOS CaLCULOs')

CALL EXIT

END

e e e

UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO DE JANEIRO
NUCLEO DE COMPUTAGAO ELETRONICA
n

e~

3. COMENTARIOS

Estas diversas declaragoes "comentario” foram empregadas com propo
sitos de esclarecimento. Normalmente nao se empregam tantas.

Os valores iniciais de CA e KW sao definidos. FKW & usado para
flutuar a variavel, transformando-a em real. 0 valor inicial de PHS & arbitra-
rio e foi empregado apenas para respeitar o funcionamento do computador. 0 fa-
tor 2.303 é necessario para converter o logar{tmo neperiano para decimal.

0 valor absoluto da diferenga entre os valores de pH & necesséario
para evitar uma diferenga negativa, que nao teria nenhum sentido pratico.

Este métdédo de tentativas e erros & conhecido como "IF loop”
"calculation loop”. Nele nao sao necessdarios cartdes de dados.
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PH DA SOLUCAD DE HCY

HCA H PH _
+1000000E+01 10000008+01 0, ~—
+1000000E+00 L 1000000E+00 +9998198E 400
«1000000E=01 s 1000000E=0} e 1999640E+01
«1000000E=02 2 1000000E=02 W 2999460E+0Y
«1000000E=03 2 1000001E=03 2 3999279E401
21000000F=04 L1000100E=04 2H999056E401
W1000000E=0% 2 1009902E=05 «599ubU1ESDL
L1000000E=06 «1618034E=06 .bTB9T89E+0
1000000E=07 «1051249E=08 W69TTO3TE+0]
«1000000E=08 +10050128=086 6996568401
«1000009E=09 W 1000500E=06 1 6998522€+01
21000000E=10 ,1000050€E=06 +H699RT17E401
«1000000E=11 «1000005E=06 69987376 +01
1000000E=12 «1000001E=06 ,6998739F+01
«1000000€E=13 «1000000E=06 6998739k 0
,10000008=14 2 1000000E=06 J6998T39E+01
+1000000E=15 +1000000€E=08 69987 39E401

FIm DOS calCULOS

LEITURA DE FUNGOES E SUBROTINAS

A disposigao dos cartoes perfurados, que envolvem
fungoes e subrotinas, para leitura nos sistemas dos com
putadores IBM-1130 e B-6700, apresenta apenas uma dife-

renga: no primeiro casoc sao necessarios cartdes de con-
trole para cada fungao ou subrotina; no segundo tais
cartoes sao desnecessarios.

As sequéncias de cartoes saoc apresentadas nas

paginas seguintes.

AZ/epc
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3. ERROS NUMERICOS

Varios tipos de erros podem ocorrer durante os cdlcu-
los executados por um computador. O alcance ou repercussao dos
erros pode ser grande se muitos calculos repetidos estiverem en-
volvidos. Os dois tipos mais comuns de erros sao os de arredonda
mento e os de truncamento. -

Os erros de arredondamentoc aparecem como resultado do
nimero fixo de digitos que pode constituir um ndmero armazenado,
isto &, uma mantissa de oito digitos. A manipulagdo aritmética
repetida pode provocar uma perda de digitos significativos. Isto
ocorre porque nenhum dos resultados intermediarios & arredondado.

Frequentemente os céalculos envolvem o cadlculo de fun-
goes, tais como logaritmos, nos quais os resultados sao apenas
aproximagoes finitas de uma série. De fato, as séries infinitas
sdo usadas para calcular muitas das fungoes na biblioteca de sub-
rotinas. Desde que o nlmero de digitos & fixado, as séries podem
ser desenvolvidas somente ate esta quantidade de digitos e, entao,
serem truncadas. Se varias aproximacgoes desta espécie sao feitas,
a acumulagao de erros pode ocorrer.

Muitos dos métodos numéricos empregados para proposi-
tos de calculos utilizam aproximagdes sucessivas, e dao, portanto,
somente resultados aproximados. Por exemplo, a determinacgao de
raizes por iteragao, ou o calculo de uma integral definida pela
Regra de Simpson, oferecem resultados desta natureza.

Ocasionalmente, a perda de elementos significativos
pode ser evitada por uma programagao adequada das etapas de célcg
lo.

Uma evidéncia sobre erros numéricos causados pelo cal
culo de fungoOes, como as exponenciais, & apresentada no proximo
exemplo. Neste, os dados foram introduzidos, em principio, no for
mato real. A listagem indicou determinados valores. Entao, foram
introduzidos os mesmos dados no formato exponencial (novos cartoes
de dados foram perfurados). O0Os resultados foram diferentes e mais
proximos da realidade. Explicagao: a conversao de dados lidos no
formato real para a formatacao exponencial gera erros decorrentes
da precisao interna do computador. Estes erros se propagaram no
calculo das exponenciais e das demais operagoes de programa, geran |
do resultados distorcidos.

Portanto, uma regra de bom-senso, para a manipulagao
de dados cientificos, € introduzir os valores no formato exponen-
cial. Complementando esta regra, a listagem dos resultados pode
também ser apresentada na formatagao expaonencial.
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PRESSAO DE UM GAS

Considere a variagao da pressac de um nidmero fixo de mo
les de um gas sob temperatura constante guando o volume varia. Co-
mo Fungao algebrica adequada, podemos usar a equagao de estado de
um gas de Dieterici.

(an/VRT)
P. e (V - nb) = nRT

Aqui P é a pressaoc em atmosferas, V & o volume em 1i-
tros, T & a temperatura em graus Kelvin, R é a constante dos gases
com unidades adequadas, n € o nimero de moles do gas, e a e b sao
constantes empiricas que dependem do gas especifico em c0n51deraga0.

ART o (-an / VRT)

V - nb

Podemos, entao, calcular P como uma fungao de V para um
nimero especifico de moles, numa temperatura constante, de um dado
gas. Os valores da pressao podem ser calculados para varios volu-
mes, iniciando-se de um valor desejado, incrementando-se com a ra-
zao adequada.

FLUXOGRAMA
F(l_): 'Y X J .
ﬂsxyeu Defina a fungao sub programa
€N
B 4 Leia o nome do gas, os valores

das constantes, os valores ini
I ciais e finais, e o parametro

de incremento da variavel.

Escreve titulos e nomes.

I Utilize o comando DO para ob-
ter os diferentes valores de
P.

|
I Escreva os resultados.
l

CALL EXIT —‘
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4. FRAGOES DE SOLUTO EM EXTRACAD CONTRACORRENTE

0 método de extragdo contracorrente & um processo que
isola eficientemente um soluto através de extragdes liquido-1iqui

do repetidas. O método é usado para separagao e purificagao de
solutos numa solugaoc. Dois solventes imisciveis, nos quais os so
lutos se solubilizam, sao envolvidos. Sa&ao utilizados dois conjun

tos de tangues especialmente projetados para este metodo.

— ~

Podemos considerar um dos conjuntos de tanqués conteg
do volumes iguais de liquido 0 e outro conjunto de volumes iguais
de liquido W. Estas fases liquidas podem ser denominadas de

0 soluto a ser extraido esta em solucgao na fase WO.

0 processo de transferencia & repetido n vezes. Em
cada etapa, as fases 0 sao misturadas com a proxima fase W e uma
nova fase 0 & introduzida. O procedimento pode ser ilustrado da

seguinte forma:

0, ... O 0 0 0 Nesta primeira eta-
i 3 2 1 a}
pa as fases UO e WO
W W W W_...W, sao misturadas.
(n] 1 2 3 i

0, ... O 0 0 0 Apds o soluto atin-
i 3 2 1 0 X .4 .
gir o equilibrio en
W, tre as fases, 0 &
- . o]
entao misturada com
a fase W, e a fase
0., e mis%urada com
a fase wo.

A segunda extragao conduz a:

0, ... O 0 o 0 Cada vez que as fa-
i 3 2 1 o] - .
zes 0 saoc misturadas
W W W, oo W, com a proxima fase
0 1 2 i

W, uma nova fase 0 €
introduzida no sis-
tema.
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A medida que se desenvolve o processo de extragao
contracorrente, o soluto irad tornar-se disperso em todas as fases.
Na maioria dos casos, o soluto estara presente em concentragoes
maiores nas fases centrais. A distribuigao do soluto depende das
solubilidades relativas nos solventes. Estas saoc expressadas em
termos de coeficiente de Partigao D, que é definido para o soluto’
X nos solventes W e O:

Concentragao de x em O [XOJ

Concentragao de x em W (Xw]

As fases do soluto no equipamento apoés n extracgoes
sao dadas pelos termos da expansao binomial:

+|—
[ww)

Cada termo pode ser expressado como a Fragéo f do
soluto no tanque i, apos n extragoes e pode ser calculado por:

(Y o
il (n-1) ¥ (1 + O)"

0 termo n! e outros seguidos por ! referem-se aos
fatoriais destes termos. 0 fatorial de um ndmero & dado pela ex
pressao:

nl = (n) (n-1) (n-23...

A fim de calcularmos as fracoes de soluto em cada
tangue, apds n extragdes, um programa utilizando um suprograma
FUNCTION, para obter fatoriais de nOmeros, ou expressoes, pode ser
escrito. Assim, teriamos:

11 FCR ST SOURC® PROGR! : -

*LIST SOURCT PROGRAM
*CNE WORD INTEGERS

1 FUNCTYON FAC TO(NUM)

: IE(NUM1 12,3

3 FACT0=0.

4 RETURN

5 FACTO#1.0

¢ RETURN

7 3 FACTO®1.0C.

8 DO & 1= 1,NUM

g F=FLOAT(1}

10 4 FACTOSFACTO®F

11 RETERN

12 END

0 ERRCIS) E C ADVERTENTIA(S) ASSINALADCS NESTA CCMPILACAG

AZ/epc : ‘ ’ - 78 -




)

M COEFICIENTE

ca
E

T
Y/FACTO(N-1)
* 9 14:5XeE14.T)

/

/

D
&/FACTG(I
NQUE

F
N
/
j
]
FI
TA

WICEIN we e
ZN~ Q0 it~ &
-l AP
OTNTOO VITIr-
e gttt a] §) 2 St
oo LN e L, 9200 () U Ve D
Sreprod tebtb
o] U)X o O welliaT
LIE RO VIOV b o
QAU T Ze 0D
WOXQUOO™xy OaZ
O W Bk QL QU i (I
-4

QO oQ
-~ Mg

LR,

C ADVERTENTIA(S) ASSINALADCOS NESTA CCMPILACAOQ

CALCULO DAS FRACOES DE SOLUTO
)
*
t ]
,
[ ]
N
»
2

C

(&

MOTINO ~OPONM
Lanlonl o Lo B 2 L TAVTA VT S VT L VU Y]

ERRC(S)
FIVM C2 CCHMPILACAC * ESTAC OCUPATAS

0
// XEGC

8042 PALAVRAS DISPONIVEIS

286 DAS

L |
=2 0 0o w O O
OC far T O Z2c oA
H & o o E — @ @©
Wk 0 o >0 5] 03
204 LU L OO )] (=g
H 2 0OH-H QOO « £ 0
Do P T O MO C L
DWW UTOWmCEcYd A0 C )
o OmWm>0® 1 o w
r oo 0w oA 0
m £ n o J o+ O @
DO OO0 VWO 4T
N & 3D Z 10 C oo
VBT @ © oH'OH O
‘ U O &LPPFOD [
\\ EL O 0D conoo
000 3JA0 0« £ —~ £
[ W= o+ OO0 OO
WO~ 0 oo O 0c
o 0O J <D @® E Z
Q FT T NTDTH®OOMHO
o o Jon O H O
. 1 O H o 00 QO > W
4 D0 0 O0~+HD (O RY W
3 - E O O A Z e H
N o o noago b Y S
P E TeA Toow @D
O c 00O W OT P >0 -
[ RYo)] CoO&HOCO x E
c EATD+PPLP 0D OmMmI
~N £ J3JH O CHP o
IV RY} o~ o3 0O 0w K
= TR (o) n 45 o0 o
® 0 0UWAOOOO® OO I
W 00EO0OTDT RN ODDUOT

)

=D N1 (01 O OV AN OV O et oot g e NN O OV ) 00 S 40 O e €O
WORUWOOWOOOWOOWWOLVWO WO
MR NN RN
AL L LI L L L Lt LS L U L G 1 R U A L L
POQOVOO0LUVOVOLOVOOOUOLOQOW
ST OO W0 W TV NG 1 W D P N T O G0 W T €O 4N
WMV QO T MN QOO OUNNMIT O R WU MO O M
YN MO INMHND T WD DS VIO O MO I AN

c gOM COFFICIENTE DE PARTICAC

QN OV TN (V)00 4 O U P QU e W (NN P (YO N D QD

SILHIG N T NI W (OO QU O SOV W OO QU S N0
vamwth¢N0hmmmmhoN¢Nmnwo¢m
Q) 290 0 0.0:0:9 €0 0.09 0 0.4-0 9 9 99 99 = F¥ J
WQFG)\ONMMMF\OO‘—!NF#—COOm—lu‘\ﬂmomﬁN
o
L -
X
(V¥
[
<
G PRONT W10 1 QU OVED sl N (Y NI 16 N P 60 O G 0N (V) ST L6
;.2 P e P 0 et g 078 o g e N SNV OV OO
‘
Qs

—t

OF b kg il b L) L Gd b Ll b L o L U Ut L A e ) L b L L L
=4 3@)?@333”3333333333@393@3
e e e e e T T TR T T
qqhnhhhhhpphhhhh»hwphhhpbhh

AZ/epc

79




Tal programa poderia inicial

-

de entrada e saida de valo-
consideremos a rotina para o calculo da percen

util para efetuar certos tipos de

hidrato.

muito
mente ser escrito da seguinte forma:

e

agua num

-

UMIDADE DE UMA SUBSTANCIA
0 comando DO

Por exemplo,

5.

-

calculos repetidos e certas operagoes

tagem de massa de

res.
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) < m
& L o
< < 1l o
L. ¢ -t bt W o L)
» -0 Zz %)
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desta rotina, consideremos cada etapa em separado:

trada que incorpora um comando DO (implicito).
comando € equivalente a:

READ(8,5)N
5 FORMATI(I3)

bo 6 I = 1,N
6 READ(8,8) HYD(I),ANH(I)
8 FORMAT(FB.4,2X,F6.4)

ciar-se com o valor zero.

les executados pelas declaragoes posteriores.

do DO, pois estao devidamente referenciadas.

geralmente desnecessaria ao proprio programador.

[CALCULO DA MASSA ESPECIFICA

Para compreendermcs melhor o funcionamento

1. A declaragaoc DIMENSION define as variaveis subscri-
tas e estabelece os valores maximos para os subscritos.

2. A declaragao READ é um exemplo de declaragao de en-
Este

3. A variavel SUM €& usada no circuito do comando DO pa-

ra referir-se a soma das percentagens. Deve, pois, ini-

4. 0 valor final de AVEPC dara o valor meédio das percen
tagens. A declaragao FN = FLOAT(N) foi introduzida para
compatibilizar os dados gerados pelo comando DO e aque-

5. Sao calculados N valores de PH20(I), SUM e AVEPC.
nosso caso, apenas os Ultimos valores interessam.

6. A listagem dos resultados pode oferecer os aspectos
sugeridos pelas tres declaragdes WRITE. As declaracgdes
FORMAT podem estar localizadas fora do circuito do coman

7. 0 dimensionamento de uma variavel nao requer necessa-
riamente que todas as posigoes da memoria sejam usadas.
No exemple abaixo, o dimensionamento esta exagerado.

8. Ainda no exemplo abaixo, poderiamos ter incluido,
listagem, a impressao do valor de I. Tal informagao

CIMENSION XMASS{50),VOL(50) 4DEN(50) ,TEMP(50)
REAC(8y10) (XMASS{I) oVOL(T)TEMP(I) 1=1,10)
10 FORNAT(1Xy3E14.7)
DO 3¢ 121,10
3¢ DENEIY=XMASS(TI)/vOL(I) : .
WRITE{S,20) (DENC(I) s FEMP(T)4I=1,10
20 FORMATUIH 1 MA<SA ESPECIFICA = *,1X,E14.7," NA TEMPERATURA DE ¥,
“1XqF5.C1Xs ¥ GRALS CENTIGRADGS *)
%égt EXTT

Em

na
e
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6. MEDIA E DESVIO PADRAD

A obtengao de informagoes estatisticas envolve, fre-
guentemente, o calculo da média e do desvio padrao. Para um
conjunto de dados experimentais podemos utilizar o programa
abaixo, que emprega,para o calculo do desvio padrao, a ex -
pressao apresentada nas paginas iniciais deste texto. Existe
outra expressaoc que nos fornece, evidentemente, valores leve
mente alterados:

A 1/2
- A - 2
G‘— - ;%? (x:.L me

onde xi € cada um dos valores lidos e xm sua média aritmética.

= '92X4E14.74/+* DESVIO PADRAC = ',El14,.7)

un
L
* v
- W
5 3
— —_— o >,
Q Py -’
< -t o
4 ] oy [ aaud
o z (o] )
< th [} =<
Q. ~— [TF) L)
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Q - omn o
- - : [ ] pd 2}
> z N L
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o : o e
Q- W [+ L+
=) s N
o~ X oy (%4 ]
w * b 2 TYY WV LW«
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Q Z X 0mX N N & rrPhpreeer X O D
L < e F AT OE XK T O W L UMW L W W
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Q wnd PCOCLAT LT 1 5K ST e ot e S ) MO LT el D -
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Podemos observar que as duas primeiras declaracgoes,

apos o REAL MEDIA, definem os valores iniciais de SUMX e
SUMX2. A primeira leitura ird informar quantos dados experi-
mentais serao lidos. O comando DO executard o restante do

programa de acordo com este READ.

Se quisermos simplificar este programa, suprimindo
a leitura do valor de N, poderemos perfurar diretamente o
cartao contendo a declaragao DO 1 I=1,N com o valor de N de
sejado. Por exemplo: DO 1 I=1,45.

Se quisermos transformar este programa numa subro-
tina e incluir o calculo da variancia (quadrado do desvio -
padrao), poderemos faze-lo com relativa facilidade, introdu
zindo as variaveis N e X no conjunto de argumentos.
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7 - OBTENGAO DE GRAFICO COM 0O EMPREGO 00 COMANDO (8] 3]

Aiba et al. publicaram na pag. 135, da segunda edigao do
livro "Biochemical Engineering” um grafico aplicavel a processos
de cultivo de microorganismos em regime permanente. As seguin-
tes equacgodes foram as responsaveis pela obtengao do diagrama
abaixo:

1+w—-%-1}—;}
y=Dl+wl-—--———-—F—- (5.20)
' l+o—-=
. F
If X./X = 0, Eq. (5.20) is reduced to:
‘”=Db+”l"iiﬂf} 5.21
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Fig. 5.4. u/D vs. o for recycling in steady state.
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A - NOMENCLATURA:

'/“ = taxa especifica de crescimento celular, h-1
D = taxa de diluigdo, h |
Fe = vazao volumétrica do produto desejado, m3/h
F = vazao volumétrica da alimentagadc do processo, m>/h
& = razdo de reciclo hidrdultco no processo
Xe = concentragao de células no produto desejado, g/l
X = concentragao de células no fermgntador do processo,g/1
(/ﬂ'/.b)}(&/F)}Q(L/X)}.w sac numeros adimensionais.
B - Nossa intengao nao é a de discutir como os autores obti-

veram este grafico e para que serve. Desejamos, em nosso
caso, obter tabelados numa listagem do computador IBM1130,
alguns valores gue nos permitam reproduzir, numa folha de
de grafico, as curvas originais.

€ - Faremos os grupos adimensionais variarem nos seguintes
intervalos:

(&IF) seemmeemee-==3> (0.0, 1.0)

( /h) smeeee-------3> (0.0, 1.0}

D - Temos algumas formas de informar ac computador de quanto
em quanto ird variar cada variavel atima: a precisao de-
sejada &€ escolha nossa.

E - Temos de adaptar as variaveis a linguagem FORTRAN:
(/‘t/b) — > MUD W —— > gRH
(Fe/€) — 5 rer Xe/X > XEX
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F - As equagoes assumirao os seguintes aspectos:

1 + RRH - ( FEF.XEX ) (A)
MUB = 1 + RRH 1 -

17 + RRH - FEF

Para XEX desprezivel, isto €, praticamente nulo, teremos:

MUD = 1 + RRH 1 - 1 + RRH 1 ()

1 + RRH - FEF

G - Em nossos calculos, empregaremos inicialmente a eqg. (BJ.

H - ALTERNATIVAS DE PROCEDIMENTO:

1) podemos obter uma curva para um determinado valor de
FEF, fazendo apenas RRH variar de 0.0 ate 3.0. Por
exemplo, podemos obter a curve para FEF = 0.60.

2) podemos fazer RRH variar através do comando DP e, en-
tao, fazer FEF variar de 0.0 até 1.0. Para cada um
valor de RRH obteremos diversos valores de FEF. Aqui

obteremos para cada valor de RRH um ponto de cada cur
va de FEF. : -

Para a primeira alternativa, utilizaremos um cartao decla-
rando o valor de FEF, ou, entao, o comando READ para os di

ferentes valores de FEF gue se desejar obter. Entretanto,

€ mais facil empregar comandos DP embutidos, conforme exem-
plificaremos adiante, escolhendo inclusive o grau de preci-
sao desejado e o nimero de pontos satisfatdrios.

Tais procedimentos sao vadlidos para a segunda alernativa,
porém a listagem dos resultados & melhor para a primeira e
menos confusa, pols apresenta os pontos de uma curva de FEF
de cada vez.
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I

FLUXOGRAMA

REAL MUD

FEF

CALL EXIT

FLOAT(IR)/10.
1. *+ RRH (1., - ((1.+RRH)/(1.+RRH-FEF)))

RRH
Mup

l

FEF, RRH,
MUD

Aqui utilizamos cartao”flag” para FEF=0.000.
Na pagina seguinte apresentamos a listagem com os

resultados obtidos.
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K - OUTRA SOLUGCAO PARA 0O PROBLEMA ., ': COMANDO DP EMBUTIDO

REAL MuUD

IFEF=3,10
21

FEF=FLOAT(IFEF)/10.

IR=1,31,2
11

RRH=FLOAT(IR)/10,

MUD=1.+RRH (1.-((1.+RRH)/(1.+RRH-FEF]])

!

FEF,RRH,
MUD

CALL EXIT
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0

M - COMENTARIOS

L - LISTAGEM DO PROBLEMA .. PARA O COMANDO D@ EMBUTIDO
#*L1ST SOLRCE PROGRAW
*CNE WORE INTEGERS
#10CS{2501READER, 1403PRINTER)
1 REAL MUD
2 0O 21 IFEF=3,10
3 FEF=FLOAT(IFEF)/10.
4 0O 11 IR=1,31,2
5 RRH=FLOAT(IR)71C.
6 MUD=1.4RRE=(1.- ({14 +RRH) /{10 +RRH=FEF)))
7 WRITE(5,1CC)FEF,RRH,MUD
8 100 FORMATU1X,FR.3,3XyFR.3,3X,F843)
9 11 CONTINLE
10 21 CONTINUE
11 CALL EXIT
12 ENC
ERRC(S) ¢ C ACVERTENCIA(S) ASSINALADOS NESTA COMPILACAQ

m.1 - Os resultados obtidos com a listagem acima foram re-
presentados num grafico semelhante ao publicado por Aiba /
Bt al.; para diversos intervalos de varlaqao de RRH, e, tam
bém, para diversos valores de incrementos no comando DB.

m.2 - um artiffcio para a obtengdo de valores decimais, nos
intervalos desejados, foi aplicado para cada comando 0P, e,
utilizamos FLOAT, dentro da declaragao seguinte, para dar
a compatibilidade necessaria ao processamento.

m.3 - observe-se que REAL € sempre utilizada no principio
do programa, ao passo que FLOAT e aplicado como fung¢do, du-
rante o processamento. 0O mesmo ocorre para INTEGER e IFIX,
REAL e INTEGER sao comandos. FLOAT(I) e ZFIX(X) sdo fungdes.

m.4 - conforme o valor final do comando DP e o incremento,

poderemos obter um grande nimero de valores para-cadd cur-

va, sendo que muitos deles desnecessarios. Entaoc & necessa-
rio escolher intervalos de variagéo 8 incrementos adequados
aos nossos objetivos,

m.5 - g primeira curva e a segunda foram obtidas para um -in-
tervalo de variagao, que nao correspondia ao desejado. Cada
comando DP externo alcangava apenas 10 pontos, isto &, cada
curva ficou represemtada apenas por 10 pontos.

m.8 - a terceira curva também nado correspondeu ao intervalo
desejado, pois excedeu o limite horizontal. E apenas quatro
pontos aparecem representados.

me.7 - as duas curvas da parte inferior do grafico satisfa-
zem ao problema.

AZ/epc - 91



PROBLEMA

ESCOLA DE

- OBTENGCAO DE GRAFICO COM O EMPREGO DO COMANDO D@

QUIMICA - ABRAHAM ZAKON - CONVENIO PETROBRAS/UFRJ

(Fe/F)

=0.299

D¢ 11 IR= 1,10

(Fe/F)

0 599

8
= ; R
Fe/F) =0. 706 i
DY 11 IR— 1 31 3"
0 53
0.2
0.0°
FORMATE ~ A4 100
0.0 RRH .
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8. SISTEMA OSCILADOR

A equagao diferencial ordinaria de segunda ordem com coeficientes
constantes € uma das mais familiares da Matematica Aplicada, pois descreve uma
variedade de sistemas fisices comuns. Por exemplo, suponhamos a existéncia de
uma particula de massa m oxilando ao longo do eixo .X, onde atua uma forga kx
forqando o retorno a posiqao original, com uma forga de atrito r (dx/dt) que e se
opde ao movimento, e sob a influéncia de uma forga externa, que & fungao do tem

po.

A equagdo diferencial descritiva do movimento 8:

d?z
moa +T—+kl” -f(t)

Podemos tambgm considerar o exemplo de um circuito em série, con-
tendo uma resisténcia R, um capacitor €, uma inditandéial, e uma fonte de volta-
gem f (t). apresentados na figura abaixo.

v=f)() éx

Neste caso a equagao diferencial para a correnbg: 8}

% i df)
L— R ZpL=E
+~ % dt

A solugado desta equagado € dada em qualguer texto de equagoes dife
renciais. Para nosses propositos simplesmente consideramos uma voltagem V cons
tante, para corrente continua e apresentamos a solugdo sem demonstra-la.
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CASO 1.

CASO 2.

CASO 3.

OSCILATORIO

Se R2 - 4L/C for menor que zero, a solucao é:

1 = —=eabgin w,f
W
onde = 1 R
o LC  4L2
- _E
*T Top

CRITICAMENTE AMORTECIDO

se R% - 4L/C for igual a zero, a solugao é:

onde § = ——

o
&~

SUPER AMORTECIDO
Se R2 - 4L/C for maior que zero, a solugdo €:

onde Ej= —— S
‘R2 1
JEL
412 IC
K2 = —kK,

-k (R 1
2L NarLz Lo

_—R R 1
© =S iz " 6

8 =
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Deseja-se escrever um programa que lera um cartao contendo valores
de V, R, L e C e entdo leia uma série de cartdes de tempo, calcule a corrente pa
ra cada um, de modo que possamos plotar a resposta do circuito. 0 programa de-
vera abranger todos os trés casos apresentados.

»

FLUXOGRAMA:

QompMe I Compute | Compute |
with Case 1 with Case 2 with Case 3
formula formula formula

Este fluxograma nao indica uma forma elegante para o término do pro

grama. 0 resultado podera ser o apresentado na listagem seguinte, ou qualquer
outro modo ao gosto do programador.

AZ/epc | - 9% -




CMPILATION M ARK 2.8.001 WEDNESDAY, 12/01/76
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| 9. "IF” LOGICO E TRANSFERENCIA CONTROLADA

0:IF logico tem a forma geral IF (e)S, onde e &
uma expressao lagica e S € uma outra declaragao gqualquer (gue nao
seja outro IF l0gico ou algum comando DO).

Para caracterizar uma expressao logica € necessa
rio utilizar qualguer um dos seguintes operadores de relagdes ou
comparacgao.

Operador de Comparagao Significado
.LT. Menor gue
.LE. Menor que ou igual a
.EQ. Igual a
.NE . Ndo & igual a
.GT. Maiof que
.GE. Maior que ou igual a

A pontuaqao nestes operadores e necessaria para
distingui-los de possiveis nomes de variaveis.

A agao do IF 1ld6gico ocorre do seguinte modo: se a
expressao loglca € verdadeira, a declaragdo S & executada; se a ex
pressao logica & falsa, a declaracdo S nao & executada. Em ambos
0s casos, a proxima declaragao executada & aquela seguinte ao IF,
a menos que S seja um comandoc GO TO e a expressao seja verdadeira.

0 poderio do IF logico torna-se consideravelmente
ampliado pela combinagao de varias expressGes comparativas com os
operadores logicos .AND., .0OR., e +NOT..

A declaragao de transferéncia controlada tem a se
guinte forma:

GO TO [nl, Nos vees nmJi
onde n N,» -+« N_ sao nimeros de declaracgodes e i e uma variavel
1nt91ra, podendo tBmar - somente um dos valores 1, 2, ... m. 0 va
lor da variavel i @ determinado pela propria légica (ou execugao)
do programa. 0 controle do programa passara para as declaragoes
n., n2, ++e., Nn_ dependendo do valor obtido de i, isto €, O progra
ma& seguira para a declaragao n, se i = k.

k

RO
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de projeto ou de controle de processos,
em valores obtidos de tabelas.

10. CALCULO DA PERDA DE CARGA EM HIDRAULICA

) - r >
Um dos procedimentos mais comuns aoc engenheiro quimico,

€ basear seus calculos

Conforme as etapas do raciocinio empregado, ele escolhe

uma linha e uma coluna da tabela, e, retira um determinado valor
para uma constante, ou uma variavel, que ele vai empregar.

0 exemplo abaixo ilustra, uma situagao gque nos e bastan

te familiar.

Determine a perda de carga em 200 ft de uma tubulagdo

de ferroc estrudado, com 6 polegadas de diametro nominal,por

onde passam 250 GPM de agua.
SOLUCAO: Q=0.557 ftalsec V= Q/A = 2,83 ft/ sec
V2/ 2g =0.124 ft Da tabela abaixo, f=0.025.

Empregando a formula de Darcy-Weisbach:

h, = 0.025 x -==--- x 0.124 = 1.2 ft de Aagua

.030 .028 .025 024 .023 .023 .021 021

Diametro VELOCIDADE - MEDIA DA AGUA (V) EM PES POR SEGUNDO
Nominal
em pol. .5 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0  10.0  15.0  20.0
1/2 0.042 0.038 0.034 0.032 0.030 0.029 0.025 0.02% 0.023
3/u 041 .037 .033 .031 .029 .028 .025 .02u .023
1 .040 .035 .032 .030 .028 .027  .024 .023 .023"
1 .
7’ .038 - .034 .031 .029 .028 .027 .02y 023 .023
2 .036 .033 .030 .028 .027 .026 .024 .023 .022
3 035 .032 .029 .027 .026 .025 .023 .022 .022
n .03y .031 .028 .026 .026 .025 .023 .022 .021
5 .033 .030 .027 .026 .025 .02y .022 .022 .021
6 .032 .029 .026 .025 .024 .024 .022 .021 .021
8 .020

tabela.

lagOes e bombas, poderd necessitar de repetidas

cluirmos uma tabela num projeto a ser executado
digital IBM 1130.

Um projeto de hidréulica, vinculado & escolha de tubu-

consultas a uma

0 programa, proposto a seguir, sugere uma forma de in-

por computador
Este permite localizar o valor desejado e in
r . . ~ . =
seri-lo automaticamente nas equagoes gque dele necessitam.
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CALCULD DA PERDA DE CARGA EM HIDRAULICA

! RL= 200.0
f——ij_‘— .
TABEL(I,J) .
TITULOS DA ) ~
: VEL=0.8
TABELA
— sz
TABEL(T, )
VEL=1.0
:::::I::::: i=3
FLORT
T VEL=2.(
CONVERSAO DE UNIDADES ' . J=4
I ONOM, VEL=3.0
I=5
CONVERSAD OE UNIDADES
‘ VEL=4.0
tv-a.0)
36
22 .
V=(4.4FLORI)/(3.14164(DNOM#H2Z) )
VEL=®5.0
0
. - X VEL=10.0
SR SN
18
nez -
N =3
T VEL=15.0
- L]
I=9
FFI=TABEL(M,N)
DELTI=(FFISRL#(V3%2))/(DNOMAG4. 4)
RESULTADOS VEL=20.C
~ )
INTERMEDIA~ J=10.0
RIOS' ()
' vV, DNOM, VEL
1
RESULTADOS . EoCIoRDE <EE>
CALL EXIT
ENOD
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* LIST SOURTE PROGRAM
* ONE WORD TNTEGERS
* 10CS(2501 READER,1403 PRINTER)

c
[ CALTULD DA PERDA DE CARGA EM HIDRAULICA
c
c L.
C  PROGRAM* ELABORADO PELO ENGENHE IR0 QUIMICO LUIZ FERNANDO LEITE
c
i REAL VENG
2 DIMEN®ION TABEL(11,11)
3 REACI®,10) L ITABELIT 4J) 9»Jd=1,11),1=1,11)
4 10 FORMAT(8F10.6)
5 WRITEIS, 1)
6 1 FORMAT(1H 41X, *DNOM?,5X,'DINT*,15X, *VELOC IDADE MEDIA (v)
s EM FEET PER SECOND*//2Xs* IN® 47X, *IN* )
7 WRITETS5,2)(TABEL{L9J)40=3,11) 4 ({TABELUI,J)J=1,11)41=2,11)
8 2 FORMAT( '+ 9, 19X 492X ,F4a1,3X) /77991 %) ///{F5,2,5XsFbabs5XsFba3,3X,
HF6.3y X F603y3XsF643,3X9F6e373XsF6e393XsF6.313XsF6e¢393X9F6.3))
9 READ(®,3)FLORT ,ONOM,LENG
10 3 FORMATI3F10.3)
11 FLORI=FLORI*0,002228
12 DO 5 T=2,11
13 IF(TAPEL(I,1)-DNOM) 5,747
14 5 CONTINUE
15 WRITEYS,6)
16 6 FORMATI® NJAMETRO NOMINAL EXCEDE VALORES DA TABELA®)
17 GO TO 1% /
18 7 M=1
19 DINT=TABEL(M,2)/12,
20 V={4.*FLORI}/(3,1416%{DINT*%2))
21 00 11 Js3,11 . P
22 IF(V-TABEL(1,J))8,8,11 :
23 8 N=J
24 VEL=STABEL(1,N)
25 FFI=TABEL(M,N)
26 DELTI=FFIRLENGR(VA%2)/(DINT*64,4)
- 27 WRITE(S,9)DELTI,FLORI JLENG ;ONON,M,N,DINT,VyFF1, VEL
28 9 FORMAT{* RESULTADOS- FINAIS'/IX,*DELTI=*,FB8,5,4X,* FLORI=",FB.5,4X,
HU ENGH?,FT7.2,5X, 'DNOM=1 yF4.1,3X,"N=",12,3X,*N=?,12,3X,*DINT=1,F7.4
PAG. 2 ® CNPPPE-FORTRAN * 20/12/76
5K/ 7% V=0, F50192%s *FFI=*yF5.3,2Xy* VEL="y F5.2)
29 G0 TO 13
30 11 CONTIMUE
31 WRITE{5,12)V,DNOM,VEL
32 12 FORMAT{® VELOCIDADE EXCEDE VALORES DA TABELA®/* V=9,F845,5X ' ONOM=
3,401, VEL=1,F64,2) :
33 13 CALL ®XIT
34 END
0 ERRCI(S) E 0 ADVERTENFIA({S) ASSINALADOS NESTA COMPILACAQ
* £1M CA CCMPILACAC * ESTAD OCUPATAS 851 DAS 8042 PALAVRAS DISPONIVEIS
/7 XEQ . . . .
CNOM CINT VELOC IDADE MEDIA (V) EM FEET PER SECOND
IN IN 0.5 1.0 2.0 3.0 4.0 | 5.0 10.0 15.0 20.0
ttt##itvt##t*###i#*#*#*t**#ttt**t##*tt**‘#*t*tttt**#t#t*#*#**#**##***#t*** LE 223 2]
0.50 0.6220 0,042 0.038 0.033 0.032 0.030 0.029 0.025 0.324 0.023
0.75 0.8240 0.041 0.037 0.033 0.031 0,029 2.028 0.025 0.024 0.023
1.00 1.0490 0,040 0.035 0.032 0.030 0.028 0.027 J.024 0.023 0.023
1.50 1.6100 0.038 0.033 0,031 0.029 0.028 0.027 0.024 0.323 0.023
2.00 2.0670 0.036 0.033 0.030 0.028 0.027 2.026 0.024 0.323 0.022
3.00 3.0680 0.035 0.032 0.029 0.027 0.026 0.025 0.023 0.022 0.022
4,00 4,0260 0.033 0.031 0.028 0.026 0.026 0025 0.023 | 0.022 0.021
5.00 $.0470 0.032 0,030 0.027 0.026 0.025 0.024 0.022 0.322 0,021
6.0N 6,0650 0.032 0.029 0.026 0. 025 0.024 J.024 0.022 2.021 0.021
8,00 7.9810 0.030 0.028 0.025 0.024 0.023 0.023 0.021 0.021  0.020
RESULTACOS FINAILS L
DELTI=s 1.18403 FLORI= 0.55700 LENG= 200.00 DNOM= 6,0 N=10 N= 6 DINI= 0.5054

Vs 2.7 FFI=0,02
FIM DA EXECUCAD

FCRAM EXECUTACAS

S VEL= 3.00

41 INSTRUCOES
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11. ROTINAS E SUBROTINAS FORTRAN

Uma rotina em FORTRAN pode ser considerada uma sequéncia de
declaragoes destinadas a efetuar uma computacdo desejada. Uma rotina pode ser
parte de um programa maior, destinado a resclver um tipo especifico de problema.
Apos as linhas gerais do programa terem sido esbogadas em fluxograma (ou defini-
das), uma boa forma de escrever o programa € desenvolver rotinas para cada uma
das fases em separado, e, entao, conectar estas partes logisamente.

Uma rotina pode ser um conjunto de declaragtes que ira re-
sultar no calculo do valor de uma variavel ou conjunto de varidveis. Usualmen
te a rotina consistira de etapas que estabelecem os valores para certas varia-
veis (iniciagao), seguidas por etapas que executam calculos usando as variaveis.

Algumas rotinas sao usadas tao frequentemente que podem sen
escritas pelo proprio programador e anexddas aos seus programas tantas veges
guantas forem necessarias. Em certos casos, sao incluidas como parte do compi-
lador. Estas rotinas previamente escritas sao denominadas de SUBROUTINE ou
subrotinas. ;

Consideremos o calculo do volume de um dado nimero de moles
de um gas sob temperatura e pressao conhecidas, através da equagao do gas ideal,
PV = nRT. A rotina pode comsistir em estabelecer os valores para as variaveis,
seguida por uma declaragaoc que executa o calculo do volume. Uma sequéncia pos-
sivel e:

PATM = 1.200

TKELV = 25.0 + 2783.

AMOL = 2.32 E-2

VOLUM = (XMOL*.0821*TKELV)/PATM

Outro exemplo de uma rotina & o caso no qual a percentagem
de agua num hidrato & calculada a partir de dados experimentais. Estes sao co-
letados em laboratorio pelo aquecimento de amostras de hidrato, anteriormente pe
sadas em balangas de precisao, para retirar a agua e, entao, determinar a massa

dp residuo. Uma sequéncia de declaragdes apropriadas para o calculo seria:
HYD = 2.1823
ANH = 1.8213
PH20= ((HYD - ANH)/HYD*100.

Suponha que a experiencia tenha sido realizada trés vezes,
de modo que trés conjuntos de dados foram coletados. Neste caso, necessitarig
mos de uma rotina para calcular a percentagem média da massa de agua no hidrato,
poderfamos ter:
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HYD1 2.0035
ANH1 = 1.7863
HYD2 = 3.2704
ANHZ = 2.7342
HYD3 = 2.7248
AND3 = 2.2704
FNUM = 3.0

PH201= ((HYD1
PH202= ((HYD2
PH203= ((HYD3
AVEPC= (PH201

ANH1) / (HYD1)*100.
ANH2) / HY02)*100.
ANH3) / HYD3)*100.
PH202 + PH203)/FNUM

+

Observe que as Gltimas cinco declaragoes sao genéricas e po
dem ser usadas para calcular a percentagem média de qualguer grupo de 3 conjun-
tos de dados experimentais. Novos conjuntos de dados podem ser introduzidos pe
la redefinigac dos dados das variaveis, que estaoc indicadas nas seis primeiras
declaragoes da rotina acima.

AZ/epc - 107 -




FORMULAS EMPIRICAS DE COMPOSTOS

Os calculos envolvem a determinagado do nimero de
moles de cada elemento e as razoes molares. Entretanto, para en
contrar as razoes molares, & necessario dividir o ndmero de moles
de cada elemento pelo menor nlimero de moles. Para tanto, o menor
nimero de moles deve ser determinado pela ordenacgao dos valores mo
lares. Isto pode ser executado por uma sobrotina. h

E necessario introduzir as porcentagens, o ndmero
de gramas por mol e o simbolo de cada elemento. Se ordenamos os
valores -molares dos elementos, deveremos observar quals elementos
trocam suas posigOes, ordenando simultaneamente os seus simbolos.

0O programa abaixo destina-se a ler cartoes, con-
tendo a composigao percentual, gramas por mol e os simbolos dos
elementos. Determinam-se as razoes molares, e daf, a formula em
pirica.

C - - — - —_— — e e
C ESTA E UYA SUBROTINA QUE ORDENA 0S ELEMENTOS DE UM VETOR X(I)
C DE ACORD™ COM O TAMANHOG E A ORDEM DOS ELEMENTOS DO VETOR Y(I)
c
c

SUBROUTINE ORD{NyX,Y)
DIMENSION X €20),Y(:20)
NM=N-1
DO 10 K=14NM
JO=K+1
DO 10 J=JOyN
IF(X{K)=X{J))5,10410
5 SAVE=X(K)
SAV=YTK)
X{K)=X(J)
Y{(K)=Y(J)
X{J)=SAVE
Y(J)=SAY
10 CONTINUE
RETURN
END

v

Podemos observar que X e Y poderao conter os va-
lores molares e os simbolos dos elementos e que a ordenagao ocor-
re simultaneamente para os N elementos. A ordenacgao é efetuada
comparando-se os elementos K (anterior) e J(posterior).
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PROGRAMA PRINCIPAL:

DETERMINACAD DAS FORMULAS EMPIRICAS

OO0

DIMENSION P(20)4,GPM{28) ,EL(20) 4FMOL €¢20)
READ( Ry 10INS(PUI)sGPMII)oEL(I) oI=1,4N)
10 FORMAY(13+./9(F6e392X9FTe392%9A2))
DO 1 *=1,N
1 FMOE(T)=(P{(1)%100.)/GPM({I)
CALL "RD(NoFMOL ,EL) '
DD 2 "=14N
2 FMOL(¥)2FMOL (1) /FMOL(N) v
WRITEC5,20)¢EL(T1)9FMOL(L),oI=1,N)
20 FORNAT{A242X4E14:7)
CALL =X1T
END

Os dados do programa, de acordo com a FORMAT 10
seriam:

47 .000 012.010 C Cartdo de dados para Carbono
08.800 001.008 H Cartao de dados para Hidrogeénio
27.400 014.010 N Cartao de dados para o Nitrogénio.

E os resultados seriam:

// XERQ
. H 540218340£+400

C 240009790E+00
N 1dJ0000C00€+00

FiM DA EXECUCAD

A partir desta listagem deduzimos uma formula em
pirica de C2H5N.
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.12 DIMENSIONAMENTO DE TUBOS

0 dimensionamento de tubos & um dos problemas praticos fun
damentais no projeto de uma unidade industrial. 0 nimero ou va
lor exato obtido a partir de um programa de computador certamen-
te nao representarad o diametro interno real do tubo finalmente
especificado.

Ao invés deste, o tamanho padrao de tubos mais proximos se
ra normalmente utilizado. Os valores exatos assim obtidos sao
frequentemente utilizados como critérios de decisao em procedi-
mentos de projeto. Apresentaremos a seguir as bases da solucgao
deste problema e o programa em forma de subrotina.

SOLUGAD:

A} PROCEDIMENTO DE PROJETO

Considera-se que algumas propriedades do fluido escoando
(viscosidade e massa especifica) sac conhecidas. Também devem
ser especificadas a vazao volumétrica, a perda de carga PERMIS-
SIVEL, o comprimento equivalente total, e a rugosidade do tubo.

Para escoamento turbulento de um fluido newtoniano, atra-
vés de um duto horizontal, podemos considerar a Equagao de Ber-
noulli, também denominada de Equacgao de Darcy-Weisbach.

Ap - f uzzz sendo u = velocidade linear do
: 2 D fluido '
L gc f = fator de atrito de

Moody

Utilizaremos também a Equagao de Colebrook e o Nimero de
Reynolds e a expressao para o fator de atrito em regime laminar.
A Equagao de Colebrook & valida para regime turbulento.

_=2 log, & 2.51

1
'} 3.7D ReVF

Re _ DUE L _Ei__
/‘ ‘ Re
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ALGDRITMO

al Considerar f=64/Re na Eq. Bernoulli, supondo, portanto,

b]

c)

d)

e)

f)

g)

h)

i)

Re = 2100 e encontrar um valor para D.
Calcule Re com este valor de D.

Calcule o fator de atrito com este valor de Re, somente ss
Re 4 2100.

Sendo Rev),ZIDD, que € o caso mais comum, calcule o fator
de atrito atraveés da Eg. Colebroock.

Para este caso, admitir um valor-inicial para o fator de
atrito. Por exemplo, fazer f = 0.03.

“

Utilizar novamente a Eq. Bernoulli para calcular um valor
para D.

Calcular Re com este novo valor de D,

Aqui & necessario introduzir o Método de Interpolacao de
NEWTON-RAPHSON. Para nao interromper nosso raciocinio, su-
ponhamos que tenhamos obtido o valor de ¥ desejado, dentro
da tolerancia desejada.

Com este fator de atrito obtido pelo método iterafivo de
Newton-Raphson, calcularemos o valor final de D com a Egq.
Bernoulli.

AZ/epc
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C) METODO DE NEWTON-RAPHSON

Este método encontra a raiz x de uma fungao y (x)=0,
onde x esta implicitamente definida. 0 mesmo sera aplicado a
Egqg. Colebrook. A fungao y & definida por:

i ] & . 2.51
y X + 2 log1D (A + Bx) | para 1 _=2 log10 “S”jDI Ré_vci

y=0 | \F'

Observamos que:

x = 1/ V f
A= £/3.7D \
B = 2.51/Re

A raiz é obtida por aproximagoes sucessivas, gue sao
fornecidas pela seguinte fdormula de interpplégaé;f ’

X =Xy Ty [xgl/y [xi] ou [ X oo x - y/y

Torna-se necessario obter a derivada primeira de y;
que & dada pela seguinte expressao:

2
v’ _d 2B log10

<<
n
—
+

A + Bx

o
x

Portanto, valores sucessivos de x sao obtidos até
que vy (x) esteja suficientemente proximo ou igual a zero. En-.
tao, usaremos este método para procurar o valor de f, dentro d§
procedimento de projeto, que visa a obter o tamanho da tubula-
cao, isto &€, o seu diametro D. '
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D) SIMPLIFICAGOES MATEMATICAS NECESSARIAS

Quando fazemos um programa ou subrotina, temos de
elabora-lo de modo sucinto, para que haja economia de meméoria

e tempo de processamento. Portanto, € interessante expressar

certas variaveis em fungao das dimensdes ou fungdes gque apre-
sentam valores conhecidos, conforme descrevemos abaixo:

Y20 T I IR T R

F
) _ _LCREDd . AP dRM |
‘e" % B ’fﬁ’f B FP 2444 32.2x B

T b2

L MFA28
A P 7iot 1548 ’Wb/’»

c
n
=
~
P
\
-
M -

T 7f2 36 b -‘7"‘0"' bs
t.. Y !‘2 L H-E—Bz
b 2 ¢4y AP iy

4= e (45

a4 AP

- 14 o | D= (4ee)®

fog ¢ = 0.43429
A

Observamos que f pode ser incluido numa expressao

bem simples para o calculo de D, istoé, com os dados de entrada
calcula- se o valor de Q apenas uma vez em cada 1tera@ao, aten-

dendo-se a economia mencionada.
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E)  FLUXOBRAMA

Entrada da
Subrotina no
Processamento

Calcule D
para
Re = 2100

|

Calcule

Re e FF

Saida da

Subrotina

Estime va-
lores ini-
clais para
FF e X

N
Calcule um
rrovo valor
para
D

!

Calcule U,
Re, v e vy’

v

Calcule um
novo valor
para
X

Saida da

Subrotinsa

Calcule um
novo valor
para
FF

I
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11
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»
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PE (RHO,LENGT,FLORA DP4VISCO43RCUGHyRE, FF,DFT)
1

3
'VISCO®LENGT*FLORA)/ ( * -
SRHO) /(3414 1680F TAVISCD) 0o 0F 1 1*%0425

HNHaMEDIMENMNTMTIMED0
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Y
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tm~x4¢

l1é cartoes de dados e informagoes
chama subrotinas e as utiliza
imprime resuiltados-

A SUBROTINA

recebe os dados do programa principal, que ja estao
armazenados na meméria

executa os calculos e toma as decisces de sua espe-
cialidade e ndao armazena dados apos a sua utilizagao.
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13. AJUSTAMENTO DE CURVAS

A transformagao de dados tabelados numa expressao algebri-
ca € denominada ajustamento de curvas. Este assunto & muito importante para
o engenheiro projetista, porque & mais facil introduzir em seus calculos (por
computador) uma expressac matematica, do que indmeros valores numericos. Aléem
disto, nao conhecemos nenhum computador que "leia graficos” e empregue os valo-
res lidos em seus calculos.

Deseja-se, portanto, partir de dados experimentais repre-
sentativos do fenomeno em gquestao, obter a melhor curva, através de métodos nu-
méricos processados por computador, e empregar esta expressao nos calculos de
engenharia ou pesquisa.

0 processo de ajustamento de curvas envolve a escolha da

melhor curva representativa dos dados colhidos. Isto €, numa situagaoc experi-
mental alguns errosde medida existem e uma curva ajustada tao proxima quanto
possivel da realidade e escolhida para representar a fungao. Freguentemente

conhece-se a natureza provavel da fungao.

Reproduzimos a seguir o programa apresentado por Pacitti
para Ajustamento de Curvas para Estudos Macroeconomicos. Dada uma seérie histé
rica, depois de caracterizada uma certa regularidade de variagao, escolhe-se_den
tre as seguintes curvas: reta, parabola do 2? ou 3¢ grau, exponencial (Y=A.B")

e hipérbole, aquela que melhor possa expressar a sua "tendencia”.

0 programa ajustara aos dados a equagao da cyrva escolhida;
pelo método dos "minimos quadrados”, calculara os logaritmos dos valores obser-
vados, variancia variancia explicada, percentagem de variancia explicada, elas-
ticidade e erro padrao de estimativa.

Os dados de entrada constam de: um 1° cartao que fornece o
codigo da equagao escolhida (lpara reta, 2 para parabola do 29 grau, 3 para pa-
réabola do 3° grau, 4 para exponencial e 5 para hipérbole) e o nimero de dados
observados, seguido dos cartoes dos valores observados, respeitado o FORMAT es-
pecificado no programa principal.

Evidentemente, podemos testar todas as curvas acima mudan-
do o primeiro cartao.
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TABLE 5.4

BatcH DATA ON GROWTH OF Lactobacillus delbrueckii.?2

U.0.D.

dN /U.0.D.

N U.0.D.

dN /U.0.D.

t (hr N = ¢ (hr)
(hr) ml dt \ ml hr ml dr\ ml hr
1.00 0.12 0.04 7.50 2.21 1.06
5.50 0.91 0.44 12.00 8.51 0.74
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14, CINETICA DE REACOES QUIMICAS

A maneira pela qual a velocidade da reagao va
ria com a concentragac dos reagentes pode ser estabelecida atra-
vés da ordem da reacao. Geralmente descobre-se nos experimentos
que a velocidade (ou taxa) da reagaoc é proporcional a poténcia do
reagente A, a potencia do reagente B, etc.

ol

k C/-\CB...

o<
TAXA = v = k (A) [B)ﬁ...
sendo que a ordem da reacao & simplesmente
ORDEM = n =o(+/3+

Portanto, tal reagao € dita ser de ordema com relagado ao reagente
A, e de ordem/écom relagac ao reagente B,etc.

Dentre os metodos empregados na determinagao
da ordem de reagao, destaca-se, como adequado para uso de computa
dores, 0 METODO DAS TABELAS. D procedimento usado e o de calcu-
lar as constantes de velocidade, usando as expressoes listadas na
tabela 1, para varias etapas da reagao. Um exemplo do uso deste
método para uma reagdo de segunda ordem & visto na tabela 4, onde
o valor de k & apresentado conforme a bibliografia consultada. A
coluna da direita apresenta resultados bastante proximos entre si.

A tabela 1 nos apresenta equagoOes para o se-
guinte mecanismo de reacgao irreversivel:

nA ———ep

onde ao = gquantidade inicial do reagente A
X = qguantidade do reagente A consumida no tempo t.
ao -x = quantidade remanescente do reagente A no tempo t.
_dlao-x) _ dx _ taxa de consumo do reagente A.
dt T odt

Também podemos verificar,de modo semelhante,
qual o mecanismoc de uma reagao, através da tabela 2, onde as
reagoes sao Irreversiveis.

E nosso intuito elaborar duas subrotinas para
verificarmos se as reagoes seguem um dos diversos modelos expos-
tos nas duas tabelas.
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Sejam as seguintes subrotinas:

CINER - indica a ordem de uma reagao quimica, segundo a
- Tabela 1. Exige que os valores de a_, x e t sejam
fornecidos. Calcula o valor de k para todos os
instantes da amostragem e suas respectivas concen
tragoes de reagentes consumidos.

CINEQ - indica o mecanismo mais adequado para a reagao se
gundo a tabela 2. Exige que os valores de a_, bo’
c., x e t sejam fornecidos. Calcula o valor de "k
para todos os instantes da amostragem e as resper

ctivas concentragoes de reagentes consumidos.

Para caracterizar bem a validade das duas subrotinas
iremos inicialmente testa-las para exemplbs Ja consagrados na bi-
bliografia de Cinetica Quimica.

Conforme ja dissemos, a tabela 4, exposta abaixo, in
dica valores de k, segundo uma reagao de segunda ordem. ; '

Table 4 ALKALINE HYDROLYSIS OF ETHYL NITROBENZOATE

ao = 0.05 mole per liter

k X 102,
) liters mole™!
i, sec . Percentage change sec™!
120 32.95 8.19
180 41.75 7.96
240 © 48.8 7.94
330 _ 58.05 8.39
530 69.0 8.40
600 70.35 7.92

Quando & dada a percentagem de conversao ( n % ) do
reagente A no tempo t, o valor de x sera dado por:

X =n . a_ /100
o
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A Tabela 2 pode ser testada para os valores abaixo:

REACTION OF 0.106 M TrITYL CHLORIDE WiITH 0.054M METHANOL

IN DrY BENZENE SOLUTION IN THE PRESENCE OF PYRIDINE AT 25°
, (Swain?)

(Run 46, 0.064M pyridine; run 50, 0.108M pyridine; run 47, 0.215M

: pyridine. b/a = 1.963.)

t, x, !

Run min moles/liter  * zy,, k, - kg

50 20 0.0010 . ..... e S e
47 22 0.0003  ...... Lo Ll
46 22 0.0010  ...... ..o L
47 168 0.0067 ~ 0.0091 0.0107 - 0.224
46 174 0.0086 0.0110 0.0127 0.278
47 418 0.0157 0.0181 0.0101 0.234
50 426 0.0165 0.0189 0.0105 0.248
46 444 0.0183 0.0207 0.0115 0.278
50 1,150 0.0294 0.0318 0.0089 0.272
47 -1,440 0.0310 0.0334 0.0077 0.252
46 1,510 0.0321 0.0345 0.0080 0.264
50 1,660 0.0330 0.0354 0.0077 0.263
47 2,890 0.0394 0.0418 0.0066 0.296
46 2,900 0.0390 0.0414 0.0064 0.281
50 3,120 0.0392 0.0416  0.0060 - 0.269

47 193,000 - 0.0490 00514 ... ...
. A _Av.0.263

0 Cloreto de Trifenil-Metila (Trytila) reage com Metanol, em
solugaoc de benzeno, do seguinte modo:

= + HC1
[CBHSJ3 C C1 + CHBDH [CBHSJ3 CDCH3

Piridina foi adicionada para remover o HCl e evitar a reagao
reversa. A vantagem desta adigao de Piridina €& que o produto resul
tante, Cloreto de Piridina, & levemente soldvel em Benzeno e preci
pita a medida em que a reagao prossegue.

Apos um certo tempo, cada amostra fol filtrada e o reagente
Cloreto de Trytila nao reagido foi hidrolizado com agua, e o HCl /
resultante foi titulado com NaOH padrao. Uma corregao fol efetuada
para a solubilidade do Cloreto de Piridina.

A estequiometria sugere a hipotese de que a reagao seja de
segunda ordem, mas os pesqguisadores suspeitaram que a mesma fosse
realmente de terceira ordem. Ou seja, primeira ordem com relacgao
ao Cloreto de Trytila e segunda ordem com relagao aoc Metanol. Am-
bas as constantes de segunda e terceira ordem foram calculadas. E
possivel observar que a terceira ordem evidencia-se como razoavel.

Nas expressoes da Tabela 2, a & a concentragao inicial de
Metanol, em meles por litro; b e a concentragaoc inicial de Clo
reto de Trytila, em moles por Titro; e x 8 a concentracao de qual-

gquer um destes reagentes, gue reage no tempo t.

0 programa resultante & apresentado na pagina seguinte.

L
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