APLICACAO DE SOFTWARE INTERATIVO PARA CALCULOS DAS
PROPRIEDADES DE SISTEMAS QUIMICOS BINARIOS NO
EQUILIBRIO LIQUIDO/VAPOR - TPX — ELV 1.0

José Nilton SILVA; Giovanne de Sousa MONTEIRO; Thiago Bezerra FIDELES;

Kepler Borges FRANCA.
E-mail: Nilton @labdes.ufcg.edu.br

RESUMO - O objetivo desse trabalho € desenvolver um software em Object Pascal,
utilizando a ferramenta Delphi 6 Enterprise da Borland, com implementacdo de bancos
de dados externos e procedimentos iterativos, para construcao de diagramas de equilibrio
liquido/vapor para sistemas bindrios, bem como possibilitar a insercdo dos tipos de
espécies quimicas e suas respectivas propriedades fisicas para bases de célculos. Os
bancos de dados desenvolvidos nessa tecnologia podem ser empregados no
desenvolvimento de outros aplicativos, constituindo uma grande vantagem. Os diagramas
gerados possibilitaram a visualizagcdo das curvas de saturacdo de liquido e de vapor.

PALAVRAS-CHAVE: diagramas de equilibrio liquido/vapor, lei de Raoult, lei de Henry

ABSTRACT - The objective of this work is to develop a software in Pascal Object, using
the tool Delphi 6 Enterprise of the Borland, with implementation of external iterative
procedure and data bases, for construction of diagrams of liquid balance vapor for binary
systems, as well as making possible the insertion of the types of chemical species and its
respective physical properties for taxable incomes. The data bases developed in this
technology can be used in the development of other applicatory ones, constituting a great
advantage. The generated diagrams make possible the visualization of the curves of vapor
and liquid saturation.
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1. INTRODUCAO

Equilibrio é uma condicdo estdtica na
qual ndo ocorrem variacdes das propriedades
macroscopicas de um sistema com o tempo. Na
pritica industrial, as fases coexistentes mais
comuns sdo o liquido e o vapor, embora
sistemas  liquido/liquido,  vapor/sélido e
liquido/sélido também sejam encontrados. Um
sistema quimico isolado, constituido de fases
liquida e vapor em contado direto, apds certo
tempo, atinge um estado final no qual ndo hd
tendéncia para ocorrerem mudancas em seu
interior. Assim € dito que o sistema esta em
equilibrio quando a temperatura, pressio e
composicdo das fases atingem valores finais
que permanecem fixos.

Estudos termodinamicos sdo aplicados
para o equilibrio liquido/vapor (ELV), no
intuito de encontrar, através de calculo, as
temperaturas, as pressoes e as composi¢des de
fases em equilibrio. Os dois modelos mais
simples  utilizados para  descrever o
comportamento de sistemas em equilibrio
liquido/vapor sdo as Leis de Raoult e a Lei de
Henry (SMITH et al, 2000). Os mesmos sio
uteis para mostrar cdlculos do ELV em sua
forma mais simples, e também serve como um
padrdo para sistemas mais complexos.

A linguagem de programacdo Object
Pascal, utilizando a ferramenta Delphi 6
Enterprise da Borland, com Bancos de dados
externos, acessado dos servicos Borland
Database Engenie (BDE), fornecem meios de
desenvolvimento de software com finalidades

cientificas (SONNINO, 2001).

O presente trabalho tem por finalidade
apresentar um programa computacional capaz
de gerar diagramas de ELV, constituido de um
banco de dados contendo as propriedades das
substincias e constantes para estimativas da

pressdo de vapor, utilizando a equacdo de
Antoine e condi¢cdes estabelecidas  por

correlacoes das leis de Raoult, Raoult
Modificada e lei de Henry.
2. MATERIAIS E METODOS

O programa foi desenvolvido na
linguagem de programagcdo Object Pascal
utilizando a ferramenta Delphi 6 Enterprise da
Borland. A estrutura do banco de dados externo
foi desenvolvida via acesso interno e aberto a
modificacoes de dos pardmetros a serem
utilizados nas aplicacdes de calculos.

O procedimento de criacdo de banco de
dados e interface do programa estd descritos em
bases tedricas na literatura (BORLAND
SOFTWARE CORPORATION, 2002).

Utilizou-se um Diagrama de Entidade-
Relacionamento (DER), criando as relacdes entre
os dados de entrada e de saida. Foram
inicialmente utilizados para tabelas construidas
na base de dados Paradox, do Database Desktop,
locais de memodria possibilitando inser¢do das
varidveis: nome da espécie quimica, formula
quimica, massa molar, fator acéntrico,
temperatura critica, pressdo critica, volume
critico molar, as constantes da equacdo de
Antoine nas respectivas faixas de temperatura e o
ponto normal de ebuli¢do.

Na interface, foram introduzidas as
entradas de dados para temperatura, pressao e as
substancias para o sistema desejado e a geracdo
do diagrama de liquido/vapor. Na interface do
diagrama, foram introduzidas entradas da
composicdo da espécie desejada e as saidas das
informagdes como ponto de bolha e orvalho a
temperatura e pressao considerada.
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3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A interface base e as janelas de entradas
de dados para inser¢do de substancias, com
seus respectivos dados de entrada e de saida
foram criadas com a finalidade de facilitar a
interagdo entre interface e usudrio. As janelas
apresentam informagdes bdsicas como unidade
de medida para cada grandeza e também opc¢ao
de escolha do sistema de unidades. A Figura 01
mostra a interface de visualizagdo dos
resultados obtidos para o sistema etileno-dgua.

Os mesmos diagramas possibilitaram
também estimar a composi¢do das espécies na
mistura.

O teste com 0 sistema
acetonitrila(1)/nitrometano(2) a uma temperatura
de 75 °C e 70 kPa, permitiram a obteng¢do dos
graficos P vs. X; e T vs. X, respectivamente e a
composicdo dos componentes definindo uma
composicdo de um dos componentes, assim
como descrito pelo Teorema de Duhem para
sistemas sem reagdes de acordo com a literatura
(SMITH et al, 2007).

Curvas de Equilibrio Liguido Vapor
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Figura 01 — Janela de resultados do diagrama ELV para o sistema etileno-agua

Os diagramas Pressao (P) e Temperatura
(T) versus composicdo (x/y) dos componentes
obtidos, utilizando os sistemas quimicos
bindrios simulados e o modelo adequado ao
tipo de sistema, possibilitaram a visualizagdo
do equilibrio e os respectivos desvios da
idealidade. Os valores para a composi¢do das
espécies de cada componente no sistema ELV
foram obtidos de forma iterativa com
convergéncia com média de 500 iteragdes.

4., CONCLUSAO

O Software TPX — ELV 1.0 apresentou
agilidade nos cdlculos requeridos, ndo sendo
observados problemas no processamento. Para
utilizd-lo em outros computadores, foi necessario
instalar o pacote utilitirio BDE Administrador.

Centro Cientifico Conhecer; Goiania; Enciclopédia Biosfera N.06; 2008; ISSN 1809-05835



Os valores obtidos para as substancias
testadas foram de Otima aproximacgdo
comparando com os valores experimentais
disponiveis na literatura.
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