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RESUMO

A utilizacdo de ferramentas de planilhas e também de linguagens de
programacao por estudantes de ciéncias exatas torna a resolugédo de problemas
muito mais agil. No curso de Engenharia Quimica da UFSCar temos na matriz
curricular a disciplina de “Projeto de Algoritmos e Programag¢ado Computacional Para
Engenharia Quimica” (PAPCEQ) que visa preparar os alunos para o uso desses
instrumentos tanto para questdes especificas do curso, quanto para resolugdes de
problemas gerais utilizando planilhas e programacéo para automatizar ou facilitar

calculos mais complexos.

Tendo isso em vista, este trabalho tem objetivo de discutir e demonstrar a
importancia dessa disciplina para a formacao do engenheiro e elaborar um material
didatico em forma de apostila para auxiliar tanto o professor quanto os alunos no
decorrer da disciplina. Para isso, foi feita uma breve revisdo bibliografica em
materiais didaticos utilizados na disciplina e em problemas de engenharia de modo
a entender como estdo construidos materiais desse tipo e também buscando
exemplos especificos em materiais de engenharia quimica, trazendo aplicagbes e
problemas tipicos da area de atuagao do engenheiro quimico. Como resultados,
elaborou-se uma apostila como apéndice da monografia e o melhor entendimento e

argumentagdes sobre a importancia da disciplina para o curriculo dos graduandos.

Palavras-chave: Planilhas. Calculo Numérico. Engenharia Quimica. Material didatico.



ABSTRACT

The usage of spreadsheets by science and technology students can be
helpful solving complex problems quickly. In the UFSCar’s chemical engineering
course we have a specific subject to aid students in the usage of such technologies
to solve specific chemical engineering problems and also to help automate and solve

other kinds of situations.

This paper’s goal is to discuss and demonstrate how important this subject is
to the engineer education, also the main goal is to present a courseware, wich can
be used to ministrate the subject and also as reference material for the students in
other subjects. To achieve that, a brief literature review was made to understand how
this kind of material is built and to seek for specific examples that can appear in
day-to-day life of a chemical engineer. As for results, we have the courseware as an
apendix and a better understanding of how important this subject is to the

engineering students.

Keyword: Spreadsheet. Chemical Engineering. Courseware. Calculus.
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1 INTRODUGAO E OBJETIVO

A disciplina de Projetos de Altoritmos e Programacdo Computacional para
Engenharia Quimica (PAPCEQ) €& ministrada no quarto periodo do curso e tem
como objetivo preparar o aluno para a resolu¢gdo de problemas por ferramentas
computacionais.

Além da disciplina ser um diferencial dentro da formagdo de engenharia
quimica (ndo esta presente em grades curriculares em outras faculdades), ela
também prepara o aluno para resolugao de problemas que serdo abordados mais a
frente no curso, como exercicios de cinética e reatores e calculo numérico.

A utilizacdo de ferramentas de programagao e planilhas eletrbnicas é muito
comum na vida do engenheiro ndo apenas durante a formagao, mas também ao
longo da carreira. Assim a disciplina de PAPCEQ se faz importante, mas além
disso, também é interessante ter um material para consulta posterior a disciplina.

O objetivo primario deste trabalho é a elaboragdo de um material didatico que
vai ser utilizado como apoio ao ministrar a disciplina de PAPCEQ, tanto pelos
alunos quanto pelos professores. A apostila também tem como objetivo ser material
de consulta para os alunos, mesmo apos a disciplina.

Para a elaboragao, foram feitos levantamentos de materiais especificos de
engenharia quimica, de materiais de planilhas e materiais de calculo numérico para
buscar inspiracdes, exemplos e embasamento para o conteudo da apostila.

Como parte importante desse trabalho de graduagao, temos uma discussao
sobre a importancia da disciplina de PAPCEQ para o curso e também para a

formagao do engenheiro quimico.



2 MATERIAIS E METODOS

Para a discussao e elaboragcdo do material, primeiramente foi necessario
estudar como estdo elaborados os materiais didaticos de planilhas, principalmente

buscando entender como € a estrutura da linguagem utilizada.

Dentre esses materiais, foi escolhida a abordagem mais comum, que mostra
os tépicos o mais fragmentado possivel, isso facilita tanto a compreensédo quanto

eventuais consultas.

Também foram analisados materiais especificos de engenharia quimica,
buscando exemplos praticos do dia a dia do engenheiro, além da ementa do curso,
que ja prevé esse tipo de exemplo, mesmo que sejam exemplos que ainda nao
tenham sido estudados pelos alunos, por estarem presentes em disciplinas que

ainda serdao ministradas na matriz curricular do curso.

Dentro dos materiais especificos para o engenheiro, foram considerados
também materiais que ndo sdo focados na formacéo de um engenheiro quimico,
mas também sao relevantes para engenharias no geral, como materiais de calculo

numeéerico.



3 RESULTADOS

Como resultados, temos a apostila presente no APENDICE A, material que
pode ser utilizado ao ministrar a disciplina de PAPCEQ e também como consulta

para os alunos.
Na apostila constam tanto fundamentos tedricos quanto exemplos praticos de
utilizacado de planilhas na engenharia quimica, que se fazem presentes no cotidiano

do engenheiro.



4 DISCUSSAO DOS RESULTADOS

O material didatico criado possui diversos exemplos que sédo apresentados
ao longo do curso de Engenharia Quimica em diversas disciplinas diferentes, como
cinética e reatores quimicos, balancos de massa e energia e até mesmo calculo

numeérico.

Nas primeiras paginas da apostila sdo apenas apresentados conceitos
basicos, para favorecer um possivel primeiro contato dos alunos com o aplicativo de
planilha e em seguida avangamos para fungdes basicas e até mesmo algumas
aplicagdes mais simples.

Os primeiros exemplos apresentados sdo mais simples e alguns apresentam
estudos de caso em que se abordam por exemplo balangos de massa simples e
fazem parte do cotidiano do engenheiro quimico e podem ser ampliados para
problemas mais complexos. Também ¢é possivel utilizar das formulas e ferramentas
apresentadas para ficar mais intuitivo e até mais visual para apresentar os calculos,
como mostrado na figura 1 abaixo, que apresenta uma calculadora simples de

balanco de massa de forma visual.

Esse exemplo em questdo apresenta uma situacdo em que duas correntes
passam por um processo genérico, em regime continuo. Ha também uma corrente

de bypass.

Nesse exemplo é possivel mostrar a capacidade de deixar problemas visuais,
intuitivos e também mostrar que é muito simples editar o problema para se adequar

a diferentes situagdes.

Figura 1: Calculadora Balango de massa.
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Em seguida sao apresentados exemplos mais complexos, todos ligados aos



conhecimentos de planilhas apresentados na prépria se¢do, como por exemplo o
exemplo dos reatores de mistura perfeita operando de forma continua (sistema de
reatores em série). Este exemplo € amplamente abordado ao longo do curso, por

também se tratar de uma situagdo muito cotidiana do trabalho do engenheiro.

ApoOs esse ponto, os exemplos focam mais em problemas de calculo
numeérico, que € uma disciplina que os alunos fazem apenas no quinto semestre de
curso, mas € o principal uso de softwares de planilhas eletrdnicas, visto que o intuito

desses é facilitar e agilizar os calculos praticos.

Dentre os temas de calculo numérico abordados, € possivel destacar as
metodologias de calculo para encontrar maximos e minimos de fung¢des (que podem
ser utilizadas em otimizagdes) e métodos de calculo de EDO (Equagdes Diferenciais

Ordinarias) como Runge Kutta e Euler.

Esses calculos, caso sejam feitos fora de softwares, costumam ser
trabalhosos e demorados, dai a necessidade e a importancia de saber utilizar as
planilhas para ter um trabalho apenas para entender e montar metodologias a
serem utilizadas para os calculos, mas nao ha a necessidade de ter um esforgo

grande para realizar o calculo.

Assim, os exemplos foram escolhidos com base na ementa do curso e
também com base em préximas disciplinas e no trabalho do engenheiro apos a sua
formacado na faculdade, logo, a apostila ndo serve apenas para ministrar essa

disciplina, mas também como consulta dentro e fora da faculdade.



5 CONCLUSOES/CONSIDERAGOES FINAIS

Como conclusdes para o presente trabalho, podemos considerar que a
apostila elaborada consegue cobrir, de forma satisfatéria, a maior parte do plano de
ensino da disciplina de PAPCEQ, praticamente a totalidade dos assuntos

relacionados as planilhas.

Além disso, também cobre assuntos que ndo sdo o foco do curso (como
tabelas dinamicas), mas também podem ser relevantes para o dia a dia do

engenheiro quando estiver exercendo sua fungéo.

Uma vez que os softwares de planilhas sdo muito similares, a apostila
elaborada pode ser utilizada para consultas independente do programa utilizado e
também como as atualizagbes nesses ndao sao muito significativas, do ponto de

vista de usabilidade, a apostila pode ser utilizada por um tempo consideravel.

Caso algum outro aluno queira complementar essa apostila, ainda € possivel
trazer exemplos diferentes e ainda mais assuntos que também sao relevantes para
engenheiros, como graficos de tendéncia e equagdes e até avancgar para a parte de

programacao (Visual Basic) da prépria disciplina de PAPCEQ.
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APENDICE A - APOSTILA PAPCEQ

Neste apéndice € apresentado o objetivo principal do trabalho, o material

didatico elaborado para a disciplina de PAPCEQ.
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A - Introducéo e Objetivo

A disciplina de PAPCEQ (Projeto de algoritmos e programacao computacional para
engenharia quimica) € de extrema importancia para a formacdo do engenheiro, por
capacitar os alunos a resolver diversos problemas, tanto no decorrer do curso, quanto na
vida profissional, utilizando planilhas eletronicas.

Essa apostila tem como objetivo auxiliar o professor ministrante da disciplina de
PAPCEQ por meio de exemplos, sendo um material didatico para a parte de planilhas
eletrbnicas da ementa da disciplina.

Do ponto de vista do aluno, esse material visa servir como uma fonte de consulta
durante a disciplina e durante as proximas do curso que utilizam planilhas para resolucéo
de problemas.



B — Primeiro Contato com Planilhas

Esta primeira se¢éo visa favorecer o primeiro contato com softwares de planilha, como
por exemplo o Microsoft Excel, Google Sheets e Libreoffice, abordar hierarquias dos
operadores, funcdes basicas que podem ser utilizadas para muitas aplicacdes.

Ao final desta, sdo apresentados métodos para encontrar raizes de funcbes de uma
variavel, tendo em vista o que € apresentado nesta secdo e conhecimentos prévios do aluno.

B1 - Elementos Basicos de Planilhas

Ao abrir o LibreOffice Calc, vocé vai se deparar com as células e o menu, como
mostrado na Figura 2.1, com alguns destaques que serdo explicados a seguir.

Figura 2.1: Interface planilha.
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1- As abas acima apresentam 0os menus com as op¢oes de interagdo, por exemplo
salvar arquivos, abrir um novo arquivo, exibir linhas de grade, impresséo, opcdes de ajuda,
entre outras.

2- Abaixo temos 0s pictogramas para representar os atalhos para cada funcao, como
as pastas para abrir os arquivos, disquete para salvar, etc. Os atalhos podem ser alterados
em Exibir — Barra de Ferramentas.

3- Nessa parte temos as opcdes de texto, como fonte, tamanho, cores das fontes e
dos fundos das células, também ha opcdes de formatacéo da da célula, como namero, valor
financeiro, data, etc. Também é possivel utilizar o comando Ctrl+1 para formatar as células.

4- Mais préximo as células temos o nome da célula, representado por um concatenado
da Coluna com a Linha em que a célula se encontra, no caso o0 cursor se encontra na célula
Al, ou seja, primeira coluna e primeira linha. Para alterar o nome da célula basta editar
esse campo com o0 nome desejado, mas nao € possivel alterar o nome para o nome de uma
outra célula.

5- Ao lado, no botado “fx” podemos encontrar todas as fung¢des que o Calc possui com
uma breve descricdo, € possivel realizar pesquisas, como mostrado na Figura 2.2.

6- Na direita do botao “fx”, temos um sinal de “=” e uma caixa para texto, nela é possivel
escrever o que ira preencher a tela, para utilizar formulas, € necessario iniciar o texto com
“=”, por exemplo, “=SOMA(A1;A2;A3)".



Figura 2.2: Interface de busca de fungdes.
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Na parte inferior, temos as abas do arquivo, € possivel criar diversas abas em um
mesmo arquivo e é possivel utilizar valores em outras abas.

N&o é possivel passar por todas as funcdes e atalhos nessa breve introducéo, entéo,
para demais duvidas sempre € possivel utilizar o atalho “F1” para acessar a central de ajuda
do LibreOffice, também é possivel acessar pelo Link: Ajuda LibreOffice Calc

B2 - Operacdes e Hierarquias

Para realizar operacdes no Calc, basta iniciar a formula com o operador “=” e utilizar
0s operadores matematicos:

+ “+” para soma;

“-” para subtracao;

e “” para divisao;

“*” para multiplicacéo;
e “N para exponencial.

As células utilizadas nos calculos podem ser selecionadas utilizando o mouse, podem
ser digitadas ou podem ser selecionadas utilizando os cursores do teclado.

Ao realizar operacdes matematicas é necessario ter em mente a ordem que o Calc
processara a equagao.

Primeiro sdo realizados calculos entre parénteses, caso estejam aninhados, serao
realizados de dentro para fora, depois seréo realizados calculos de potenciacéo, depois
calculos de divisdo e multiplicacéo (se iniciando da esquerda para a direita) e por fim,
os calculos de soma e subtracédo, também da esquerda para a direita.

Exemplo: Utilizando a Tabela 3.1 abaixo, vamos realizar o passo a passo do calculo
da seguinte férmula: =A1+A2"A3*((A4*A5+A6)+A7T*A8)


https://help.libreoffice.org/6.4/pt-BR/text/scalc/main0000.html?DbPAR=CALC

Tabela 3.1: Valores para exemplo hierarquia.

Célula | Valor
Al 1
A2 2
A3 3
Ad 4
A5 5
Ab 6
AT 7
A8 8

Comecando pelos parénteses internos: (A4*A5+A6);

1. Como ha apenas multiplicacdo e soma, devemos comecar pela multiplicacdo: A4*A5
= 4*5 = 20;

Agora podemos seguir para a soma: (20+A6) = 20+6 = 26;

Seguimos para 0s préoximos parénteses: (26+A7*A8);

A proxima operacdo a ser feita € a multiplicacdo: A7*A8 = 7*8 = 56;

Agora podemos finalizar esses parénteses: 26+56 = 82;

Como ndo ha mais parénteses, temos: A1+A2"A3*82;

Seguindo a hierarquia, precisamos fazer o exponencial primeiro: A2"A3 = 23 = 8;
Agora vamos seguir para a multiplicacéo: 8*82 = 656;

Por fim, podemos realizar a soma: 1+656=657.

© o NSO AE WD

B3 - Operadores Logicos (SE, E, OU e SEERRO)

Alguns operadores logisticos sdo extremamente Uteis para construcao de férmulas
mais complexas, dentre eles, temos as fung¢des “SE”, “E” e “OU”.

Comecgando pela fungdo “SE”: Quando digitamos no campo de férmulas “=SE(”,
vemos que a funcéo possui trés argumentos, para a explicacdo, vamos usar o exemplo:
“=SE(A1=1;“Primeiro”;“Segundo”)”.

O primeiro argumento € o que vai ser testado e deve sempre retornar um valor binario
(“WERDADEIRO” ou “FALSO”), no exemplo A1=1, o segundo argumento define o retorno
da funcédo caso a primeira parte seja verdadeira, ou seja, caso Al seja igual a 1, a funcao
vai retornar o texto “Primeiro”, caso A1 tenha qualquer valor diferente de 1, a funcéo vai
retornar “Segundo”.

Partindo para a fungéo “E”: Quando inserimos a fung¢ao “=E(” vemos que ela tem pelo
menos 2 argumentos, cada argumento deve ser um teste l6gico (assim como o primeiro da
funcdo “SE(”). Essa fungao vai retornar o valor légico “WVERDADEIRO” quando todos os
critérios forem verdadeiros ao mesmo tempo ou o valor “FALSO” quando qualquer um dos
testes logicos é falso.

Por fim, a fungéo “OU”: Ao inserir a fungao “=0U(” temos que a construgéo da fungéo
€ muito similar a funcdo “E”, mas para que a fungdo “OU” retorne o valor ldgico
“VERDADEIRQO” basta que um dos argumentos seja verdadeiro e para que retorne “FALSO”
todos os argumentos devem ser falsos.

Exemplo: Para o processo quimico genérico da Figura 4.1 abaixo, sendo conhecidas
as vazoes massicas ml, m2 e m3 é possivel montar uma calculadora para m4, em destaque.



Figura 4.1: Processo genérico.
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Na Figura 4.2 vemos a interface da calculadora com a legenda indicando quais
campos sao editaveis (valores de m1l, m2 e m3) e quais sao calculados (valor de m4 e
unidades).

Figura 4.2: Interface Calculadora Balango

Calculadora - Balango
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m2 5 kals
m3 T kals

m4 16 kgls

Legenda

Campos calculados (fixos)

Na célula que apresenta o valor de m4, temos a formula:

“=SE(OU(C6="";C7="";C8="");"Inserir todos os argumentos m1, m2 e m3’
SE(E(C6>=0;C7>=0;C8>=0);SOMA(C6:C8);“Inserir vazdes massicas validas”))”

Na célula que apresenta a unidade de m4, temos a férmula:

“=SE(ETEXTO(C10);";SE(E(D6="kg/s";D7="kg/s";D8="kg/s");"kg/s";"N&o alterar as
unidades de kg/s"))’

A funcao “SEERRO” possui aplicagdes ainda mais amplas, pois pode ser combinada
com praticamente qualquer outra funcdo para consertar situacdes em que 0s resultados
retornam qualquer tipo de erro.

Ela possui apenas dois termos, o primeiro € a funcdo que estamos utilizando e o
segundo é o valor que desejamos que seja retornado caso haja algum erro.

B4 - Operadores com vetores e matrizes

Operacdes matriciais podem ser muito trabalhosas para serem realizadas em
operacbes manuais (no papel), mas utilizando planilhas esses calculos se tornam muito
simples e até mesmo mais faceis de se organizar e visualizar.

Vale notar que para realizar operacdes matriciais, € necessario redigir as formulas e
ao terminar apertar as teclas Ctrl+Shift+Enter para que o Calc realize os calculos matriciais.
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Quando isso é feito, aparecem sinais de chaves na formula (“{" no inicio e “}" ao final),
indicando que é um célculo matricial.

As férmulas de operagbes matriciais no Calc sempre se iniciam com a sintaxe
“‘MATRIZ.”, assim temos as férmulas:

MATRIZ.MULT: utilizada para multiplicacdo de matrizes;

MATRIZ.DETERM: utilizada para calculo do determinante de uma matriz;
MATRIZ.INVERSQO: utilizada para calcular a matriz inversa da matriz selecionada;
MATRIZ.UNIDADE: retorna a matriz identidade com o tamanho correspondente ao
da matriz selecionada.

Além dessas, outra funcio util em operacdes matriciais € a funcdo “TRANSPOR” para
organizar os dados de modo a atender as suas necessidades.

Note que: caso uma operacdo matricial ndo seja possivel, o Calc retornara a
mensagem de “Erro:502”.

Na figura 5.1 abaixo, temos os exemplos das fun¢cdes matriciais aplicadas as Matrizes
A B EekF:

Figura 5.1: Exemplo operagdes matriciais.

A*B=C Transposta de A
Matriz A Matriz B Matriz C Matriz AT
1 2 5 6 21 20 1 3
3 4 8 7 47 46 2 4
D=A"-1 I=A*D
Matriz D Matriz | DetA | DetB | DetC DetD
2 1 1 0 2 -13 26 05
15 05 0 1
E*F=G Legenda
Matriz E Matriz F Matriz G Valores fixos
9 13 14 Erro:502 Valores calculados
10 15 16
11
12

Matrizes podem ser utilizadas para resolucdo de sistemas de equacédo de diversos
modelos, vamos utilizar como exemplo reatores de mistura continua perfeitamente agitados
em série, conhecidos como CSTR (continuous stirred tank reactors), seguindo a Figura 5.2.

Areacdo a ser apresentada possui cinética de 12 ordem e obedece a Equacao 5.1:
Equacédo 5.1: Equacdo CSTR com reagcéo em primeira ordem.
REAGE =k * Cys + V
Sendo:

* Cas: Concentracao de A que sai do reator,
+ k: Constante de reagéo;
« V: Volume do reator.



Figura 5.2: Modelo de “n” reatores CSTR em série.

O balango do reagente “A” de um reator CSTR, sendo que a vazao volumétrica é
constante, a reacdo € de primeira ordem e a operacdo € em estado € estacionario, pode
ser descrito pela Equagao 5.2.

Equacédo 5.2: Balanco de massa em um reator CSTR em estado estacionario.
ACUMULA = ENTRADA - SAIDA — REAGE
0=0CgxQ —CusxQ —kxCys*xV
Sendo:

* Cai: Concentracdo de A que entra no reator;
* Cas: Concentracao de A que sai do reator;

« Q: Vazao volumétrica;

+ k: Constante de reacgéo;

 V: Volume do reator.

Vamos tomar como exemplo a Figura 5.3, em que temos definimos 3 reatores CSTR
em série.

Figura 5.3: Exemplo Reatores CSTR em série.

CA 0
———— >
Q
Wk C.-u
">
Q
V2

CAZ
—=(__
Q
¥ Cas
 re—
Q



Com a Equacao 5.2 e tendo em mente a Figura 5.3, conseguimos montar o sistema
de equacdes dado pela Equacéo 5.3.

Equacao 5.3: Sistema de Equacdes de balanco - CSTR em série.
0=0Q*Cho—Q*Cyy —kxCyy*Vy
0=0Q%Cuy —Q*Cpp —k*xCyp xV;
0=0Q+Ca2—Q*Cy3—k*xCy3xV3
A forma matricial da equacéo é da forma A*x=B, entdo para encontrarmos a resolucéo

do problema basta calcularmos x=A1*B, notem que Cao ndo é uma incégnita do problema,
logo, faz parte da matriz B.

Tendo tudo isso em vista, podemos calcular os valores de Can seguindo a Figura 5.4.

Figura 5.4: Resolucédo Sistema de Equacdes CSTR.

Constantes
Reator Balanco Vi 10L
Reator 1: | 0=0Q*CA0-Q*CA1-k*CA1*V1 2 10L
Reator 2: | 0=Q*CA1-Q*CA2-k*CAZ*V?2 V3 10L
Reator 3: | 0=Q*CA2-Q*CA3-k*CAI*V3 Q 05L
k 0,1 Min"-1
CAD 1 mol/L

Matriz x Matriz A Matriz B Matriz A™-1
CAl 15| 0 0 -0,5 -0,667 | 0,000 | 0,000
CA2 05|-15| 0 0 0,222 | -0,667 | 0,000
CA3 0 105]-15 0 -0,074 | -0,222 | -0,667

CAl = 0,333

CAZ2 = 0,111

CA3= 0,037

Sendo:

CAn: As concentragdes da substancia “A” na saida de cada um dos reatores;
Vn: O volume de cada reatore;

k: Constante cinética da reacao;

Q: Vazéao volumétrica no processo.

B5 - Raizes e pontos de inflexdo — Funcdes de uma variavel

Usando planilhas fica muito simples visualizar graficamente funcdes de uma variavel
em intervalos estabelecidos. Em alguns casos é possivel estabelecer quais sédo as raizes
das funcdes por tentativa e erro, como no exemplo representado na Figura 6.1.



Figura 6.1: Exemplo de fung&o quadratica.

f(x) = x"2+3x-4
1x) 4
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Porém, algumas vezes nao é simples encontrar as raizes de um polinébmio,
principalmente quando esse polinbmio possui grau alto, como representado na Figura 6.2.

Figura 6.2: Exemplo de polinémio grau 4.

X f(x) f(x) = x"4+2x"3-13x"2-14x-24
45 | 356
4| -48,00 10,00
35 | 69,04
3| -72,00 0,00
25 | 62,44 S - : - -1 0 4
2 | -48,00 -10,00
15 | -33904
1| 24,00
05 | -20,44
0 | -24,00
05 | 33,94 —— f(X)
1 |-48,00
15 | 62,44
2 |-72,00
25 | 69,94
3 |-48,00
35 | 356

-80,00

Nesse caso, as conclusdes que tiramos sao que a funcéo possui 2 raizes imaginarias
e outras 2 reais, mas nao foi possivel encontra-las com um espacamento de 0,5, apenas
foi possivel descobrir que elas se encontram nos intervalos entre -4,5 e -4 e a outra entre 3
e 3,5.

Utilizando o Calc também é possivel estimar os pontos criticos (pontos de minimo ou
maximo locais) de fung¢des, utilizando a mesma funcdo do grafico acima f(x) = x"4+2x"3-
13x72-14x-24, a Unica coisa que precisamos fazer fora do Calc é derivar a funcdo, obtendo
f(x)=4x"3+6x"2-26x-14 e também f’(x)=12x"2+12x-26. Realizando essas operagoes,
temos a seguinte tabela da Figura 6.3 com o0s pontos criticos e intervalos em que eles se
encontram em destaque.



Figura 6.3: Tabela de valores de x e derivadas.

X f'(x) °(x)
-4.5 -140,0 | 163,0
-4 -70,0 118,0
-3,5 -21,0 [ 79,0
-3 10.0 46,0
-2.5 26,0 19,0
-2 30,0 -2,0
-1,5 25,0 -17,0
-1 14,0 -26,0
-0.5 0,0 -29,0
0 -14,0 | -26,0
0,5 -25,0 | -17,0
1 -30,0 -2,0
1,5 -26,0 19,0
2 -10,0 | 46,0
2D 21,0 79,0
3 70,0 118,0
3,5 140,0 | 163,0

Na tabela é possivel notar que encontramos o ponto
x=-0,5 como sendo um maximo local, pois f'(x)=0 e f’(x)<0,
nesse ponto f(x)=-20,44 segundo a Figura 6.3.

Sabemos também que existem outros dois pontos
criticos, um no intervalo entre -3,5 e -3 e outro entre 2 e
2,5, pois nesses intervalos notamos que f'(x) passa por
uma inversao de sinal e, por se tratar de uma funcéo
continua, passa pelo ponto f'(x)=0. Além disso, podemos
concluir que sao pontos de minimo, pois f’(x)>0 em todo
esse intervalo e também se trata de uma fungéo continua.

Posteriormente, vamos explorar como encontrar
esses pontos por metodologias de calculo numérico e
ferramentas automéaticas do préprio Calc (atingir meta e
solver).

Utilizando os conhecimentos apresentados, é possivel também plotar e visualizar
como se comportam concentracdes de reagentes em reatores batelada por meio de
graficos, para mostrar o exemplo vamos falar brevemente sobre reatores em batelada.

Exemplo: Um reator em batelada se trata de um tanque onde ocorre a reacao, €
representado como mostra a Figura 6.4 abaixo. Como nesse reator ndo ha entrada nem
saida, temos apenas que o0 que reage equivale ao que € acumulado no reator.

Figura 6.4: Representatividade Reator Batelada.

SAI = ENTRA-ACUMULA-REAGE

REAGE + ACUMULA =0

Tendo isso em vista, temos que a Equacéo 6.1 representa o balanco diferencial de um
reator batelada, com uma reagdo A—B de primeira ordem, em fungao do reagente A:

Equacéo 6.1:
-dCa/dt = -ra=-kCa
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Sendo:
* Ca: a concentracdo molar de A na mistura apés um tempo especifico;
* t. o tempo de reacéo;

* ra: a velocidade de reacao;

k: a constante de velocidade da reacéao.

Com isso, podemos montar o exemplo para visualizar graficamente como funciona a
reacao nesse reator, dados que:

Para t=0, temos que CA = CAO = 10 mol/L e que k=0,5 mol/L/h e vamos considerar a
seguinte integragéo, de t=0 até t=t1, em horas, da Equacéo 6.1, gerando a Equagéao 6.2:

Equacéo 6.2:
f[dCa/Ca = k*[dt
IN(Ca) - IN(Chao)= -k*(t1-0)
Ca= Cpo* exp(-kt1)

Utilizando a Equacéo 6.2, conseguimos plotar o grafico com os dados representados
na Figura 6.5 e monitorar como ocorre a variacdo da concentracao do reagente A no interior
do reator.

Figura 6.5: Concentracdo do reagente A em reator batelada ao longo do tempo.

Equacio do Balango Dados constantes
Ca=exp(-k*t+In(Ca0)) Passo grafico (At) 0,5 h
Cal 10 mol/L
k 0,5 mol/L/h
t(h) Ca (mollL)
0,0 10,00 12,00
0,5 7,79
1,0 6,07
15 4,72
2,0 3,68
25 2,37 10,00
3.0 2,23
35 1,74
4,0 1,35
45 1,05 8,00
50 0,82
55 0,64
6.0 0,50
?g ggg 8,00 —— Ca moll)
75 0,24
8,0 0,18
8,5 0,14
9,0 0,11 4.00
95 0,09
10,0 0,07
10,5 0,05
11,0 0,04 2,00
115 0,03
12,0 0,02
125 0,02
130 0,02 0,00
13,5 0,01 0.0 2,0 4.0 6.0 8.0 10,0 12,0 14,0 16,0
140 0,01
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C — Nivel Intermediario

Nesta secdo serdo apresentadas funcdes e aplicacbes intermediarias, como
formatacdes condicionais e fungdes de busca.

Além disso, também h& uma breve abordagem sobre tabelas dindmicas, que também
possuem uma ampla gama de aplicagdes, mas ndo costumam ser utilizadas ao longo do
curso de engenharia quimica.

C1 - Formatacao Condicional

A formatagéo condicional pode ser utilizada para deixar mais visual os resultados das
planilhas, sendo possivel formatar células com valores maiores ou menores que
determinado valor, também é possivel fazer a formatacao baseado em valores especificos.

Para utilizar esse recurso, basta acessar na barra superior Formatar — Condicional e
selecionar o tipo de formatacdo desejado. Pode ser formatar células com valores
especificos (podem ser tanto numéricos quanto em texto), com valores maiores ou menores
gue outro valor (pode ser um valor fixo ou comparado com outra célula), entre outros tipos
de comparacéo.

Um bom treino para essa funcao é utilizar a funcdo “SE” para retornar se um aluno
esta aprovado, de recuperacao ou reprovado em uma disciplina, com base na média e na
porcentagem de presenca do aluno na disciplina.

C2 - PROCV e PROCH

O Calc possui algumas fun¢des que podemos utilizar para buscar algum valor e
encontrar um outro valor atrelado ao primeiro, como “INDICE”, “CORRESP”, “PROCV” e
“PROCH?”, sendo as duas ultimas as mais conhecidas e utilizadas.

Estas funcdes séo utilizadas para buscar os valores em coluna (PROCV) e em linha
(PROCH).

Elas possuem sintaxes semelhantes, compostas por 4 termos:

e 1% O valor que sera buscado;

e 2° A matriz onde desejamos fazer a busca (um ponto importante, é que essas
funcdes realizam buscas apenas na primeira coluna no caso do PROCV e na
primeira linha no caso do PROCH);

e 3° O numero da coluna (PROCV) ou da linha (PROCH) onde esta o correspondente
gque estamos buscando;

» 4% Critério de pesquisa, esse € um campo binario, ou seja, 1 ou 0, caso utilizado o
valor 1, a busca sera de um valor aproximado, caso seja utilizado 0, a funcéo vai
buscar exatamente o valor inserido no primeiro termo.

Essas funcdes sdo muito Uteis para encontrar valores em bases de dados extensas e
serao apresentadas em exemplos a seguir.
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O maior cuidado que temos que tomar ao usar essas funcdes € que elas retornam o
primeiro valor encontrado, entdo em uma base em que a chave de busca se repete, pode
ser que ndo seja encontrado o valor esperado, ou seja, no caso do PROCYV, a funcao retorna
o valor encontrado na linha mais acima e para o PROCH, o valor na coluna mais a esquerda.

C3 - Tabelas dinamicas

Afuncéo de tabela dindmica é muito util quando trabalhamos com uma base de dados
maior, por meio dela conseguimos agrupar os dados da maneira que for mais conveniente.
Para o exemplo a ser apresentado foi gerada uma base com dados de vendas de produtos
guimicos (os dados foram gerados aleatoriamente).

Para criar uma tabela dindmica, é necessério selecionar a base de dados inteira e no
menu “Inserir’ selecionar “Tabela dindmica”. Ao fazer isso, um primeiro menu ira aparecer,
com opcOes de células selecionadas e opc¢des avancadas de criacdo, entdo basta avancar
por ele.

Em seguida, temos um outro menu representado na Figura B2.1:

Figura B2.1: Menu de criacdo de tabela dinamica.

Leiaute da tabela dindmica x

Filtros: Campos de coluna: Campos disponiveis:
Dados Data
Cliente
Produto
Embalagem
Kilogramas
tidad
‘Campos de linha: Campos de dados: Quantidade

Preco

Arraste os campos para a posigao desejada

+ Opgoes

+ Origem e destino

Nesse menu, basta arrastar os campos desejados para definir como a tabela dinamica
ird agregar os dados. Os campos gque aparecem na Figura B2.1 representam:

e Data: Data da compra;

e Cliente: Nome do cliente;

e Produto: Qual o material que foi comprado;

e Embalagem: Tipo de embalagem do produto (tamanho da embalagem);
¢ Kilogramas: Quantidade de quilogramas na embalagem;

e Quantidade: Quantidade de embalagens que foi comprada,;

e Preco: Preco que foi pago pelo cliente.
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Na regido dos filtros, podemos inserir campos que desejamos filtrar a tabela inteira,
mas eles ndo aparecem na tabela. Ao mesmo tempo € possivel filtrar dados em outros
campos e assim eles aparecem na tabela.

Nas linhas e colunas escolhemos o que queremos ver por linha e por coluna e no
campos de dados, escolhemos quais dados queremos que a tabela dinamica nos traga.

Na tabela de exemplo da Figura B2.2, escolhemos ver as quantidades de embalagens
gue foram vendidas no ano de 2020, com uma visualizagdo més a meés.

Figura B2.2: Tabela dindmica resultante.

Soma - Quantidade [Data [~]

Embalagem ~|01/2020 02/2020 03/2020 04/2020 05/2020 06/2020 07/2020 08/2020 09/2020 10/2020 11/2020 12/2020 |Total Resultado
Material A - 100kg 5385 5800 5448 5754 5801 5948 5877 5518 5388 6246 5990 5639 68794
Material A — 500kg 6060 5995 6001 5276 5520 5507 5344 5474 5698 6171 5463 5819 68328
Material A — 50kg 5537 5997 5750 5857 5508 5538 5128 6181 6372 5397 6082 6187 69534
Material B — 50kg 5738 5704 5831 5955 6001 6054 5906 5741 5425 5701 5315 5001 68372
Material B — 100kg 5470 5616 5766 6112 5787 5567 5563 5357 5240 5568 6332 5485 67863
Material B — 25kg 5453 5929 5447 5679 5224 5756 5499 5464 5788 5842 5772 5935 67793
Material C —100kg 5888 5973 5311 5762 6057 5832 5492 5679 5412 5827 5669 6013 68915
Material C —200kg 5791 6004 5893 6156 5573 5272 5742 5707 5944 6003 6171 5435 69691
[Total Resultado 45327 47018 45447 46551 45471 45474 44551 45121 45267 46755 46794 45514 549290

E possivel escolher como os dados serdo agregados e exibidos, por exemplo,
podemos escolher ver a média de precos das transa¢cdes por embalagem e por més, ou ver
a soma da quantidade vendida de cada embalagem por més, que é o0 que esta sendo
exibido. Também é possivel visualizar apenas valores maximos ou minimos, desvio padrao,
entre outros.

Caso seja necessario editar a tabela, basta clicar com o direito em qualquer célula da
tabela dindamica e selecionar “Propriedades” que o menu da figura B2.1 é aberto novamente.

Ao dar um duplo cligue em qualquer campo, é aberta uma janela com algumas op¢des
e abaixo encontramos um botao de “Opgdes”, clicando nele, podemos selecionar “Repetir
os rétulos dos items” caso tenhamos mais de um campo nas linhas ou colunas, assim uma
nova base de dados mais simples é formada.

A partir dessa base de dados mais simples e utilizando da funcdo “CONCATENAR?”,
gue basicamente une o contetdo de duas células em uma s6, podemos criar chaves de
busca.

Tendo essas chaves, podemos utilizar PROCV para encontrar os dados desejados,
uma vez que, agora sabemos que nao temos mais repeticdes de itens.

A Figura B2.3 mostra a tabela dinAmica junto com a chave de busca:
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Figura B2.3: Tabela dinamica final, com chave de busca.

[Soma - Quantidade Data [~]

CHAVE DE BUSCA Cliente ~ ~|01/2020 02/2020 03/2020 04/2020 05/2020 06/2020 07/2020 08/2020 09/2020 10/2020 11/2020 12/2020 | Total
Cliente 1Material A - 100kg Cliente aterial A - 100kg 39 261 2 78 34 82 8 S 4 184 0 236
Cliente 1Material A — 500kg Cliente aterial A — 500kg 08 70 >4 94 6 44 & 2474
Cliente 1Material A —50kg Cliente aterial A — 50kg 31 6 1 T 7 4 4 239
Cliente 1Material B — 50kg Cliente aterial B — 50kg 84 7 E] T 0 4 212
Cliente 1Material B —100kg Cliente aterial B —100kg | 182 5 260 282 1. 2 256’
Cliente 1Material B — 25kg Cliente aterial B — 25kg 59 2 247 7 88 2 e ¥ A 162 34 2456
Cliente 1Material C — 100kg Cliente aterial C —100kg | 165 108 265 2. 08 21 2. 69 255 126 2376
Cliente 1Material C — 200kg Cliente aterial C — 200kg 9 152 36 7l 95 5 2 7 3 291 185 2243
Cliente 10Material A - 100kg Cliente 10 aterial A - 100kg 34 263 44 09 47 7 4 7 103 373 2356
Cliente 10Material A — 500kg Cliente 10 aterial A — 500kg 1 78 70 4 64 34 14 252 122 2298
Cliente 10Material A — 50kg Cliente 10 aterial A — 50kg 40 1 9 10 1 1 4 242 171 250 158 2338
Cliente 10Material B — 50kg Cliente 10 aterial B — 50kg 1 54 7 08 1 51 2 229 125 246 2506
Cliente 10Material B — 100kg Cliente 10 aterial B — 100kg 25 26 6 47 12 67 158 188 159 2084
Cliente 10Material B — 25kg Cliente 10 aterial B — 25kg 35 87 9 0 255 19 196 168 202 2323
Cliente 10Material C — 100kg Cliente 10 aterial C — 100kg 1 A 70 6 7 96 74 252 118 0 2333
Cliente 10Material C — 200kg Cliente aterial C — 200kg 4. 153 2 165 224 34 75 113 1 160 7 1973
Cliente 11Material A - 100kg Cliente laterial A - 100kg 172 4 58 3 14 0 0 161 42 2489
Cliente 11Material A — 500kg Cliente aterial A — 500kg 226 2. 44 3 4 55 44 115 1 2257
Cliente 11Material A — 50kg Cliente aterial A — 50kg 74 192 1 9l 1 74 34 54 187 9 2452
Cliente 11Material B — 50kg Cliente aterial B — 50kg 3 7! 1. 4 2. 25. 58 248 40 2571
Cliente 11Material B — 100kg Cliente aterial B — 100kg 2 6. 74 97 89 5 94 156 161 2447
Cliente 11Material B — 25kg Cliente aterial B — 25kg 0 O 77 154 59 4 54 247 151 2291
Cliente 11Material C — 100kg Cliente aterial C — 100kg | 165 5. 06 144 62 34 22 44 156 0 2221
Cliente 11Material C — 200kg Cliente aterial C — 200kg 96 6: 78 4 06 05 89 2118
Cliente 12Material A - 100kg Cliente aterial A - 100kg | 176 3 261 90 216 22 95 77 105 64 2110
Cliente 12Material A — 500kg Cliente aterial A —500kg 89 4 98 67 70 9 9 5: 41 3 3 2280
Cliente 12Material A — 50kg Cliente aterial A — 50kg 33 2 0 79 0 |4 7 0 7! 64 231.
Cliente 12Material B — 50kg Cliente aterial B — 50kg 70 0 4 0t 49 1 T 4 7 0 34 219
Cliente 12Material B — 100kg Cliente aterial B — 100kg 86 43 7! 291 9 7! 4 64 14 7 267.
Cliente 12Material B — 25kg Cliente aterial B — 25kg 70 36 34 242 0 0 24 9. 74 64 161 225
Cliente 12Material C — 100kg Cliente aterial C — 100kg 27 200 280 200 34 54 1i 3! 219 259 355 2716
Cliente 12Material C — 200kg Cliente aterial C — 200k 20 269 5 282 181 5 94 3. 95 215 192 258 2818

Com isso, conseguimos resumir bases de dados em poucas linhas e deixar mais
simples e certeiras buscas, calculos e visualizac¢des.

O maior cuidado que temos de tomar ao utilizar tabelas dinadmicas é que elas
aumentam a necessidade de uso do processador, o que deixa a planilha mais lenta ao ser
executada e podem causar perdas de desempenho caso a planilha possua muitas tabelas
dindmicas e muitos calculos.
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D - Métodos de calculo numeérico

A seguir serdo apresentados métodos matematicos relevantes para a formacao do
engenheiro, dentre eles serd apresentada uma outra forma de encontrar maximos e
minimos de funcbes (Método de Newton), além de outros métodos que serdo abordados
futuramente em outras disciplinas (como o método de Euler e o0 Runge Kutta).

D1 - Maximo e minimo de funcdes - Método de Newton

Além de utilizar o método grafico e metodologias algébricas de derivadas é possivel
encontrar esses valores por métodos iterativos.

Para esse proximo exemplo, vamos utilizar o método de Newton Raphson, que a partir
da série de Taylor e considerando que a fungdo nao tenha grande variacao (xn=xn+1),
chegamos na equacédo Al.1 abaixo:

Equacdo Al.1: Algoritmo para calculo pelo método de Newton.

f&x)
frix)

Xn = Xn+1 -

Como a funcéo depende de uma funcédo derivada e como jA mostramos que a derivada
€ zero em pontos de inflexao, entdo vemos que nesses pontos o método de Newton nos
retorna uma diviséo por zero.

Para aplicar esse método, vamos utilizar a funcao e ja calculando a primeira derivada
e segunda derivada da func¢éo, pela Equacédo Al1.2.

Equacao Al.2: Funcao exemplo — Método de Newton.
f(x) = x*cos(x)
f'(x) = cos(x) — x*sen(x)
f’(x) = -2*sen(x) — x*cos(X)

Verificando o grafico de f(x) com 0<=x<=11, obtemos a Figura A1.1:
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Figura Al.1: Grafico de f(x) = x*cos(x).

1,00

Pelo grafico, podemos observar que existe uma raiz nesse intervalo e que se encontra

no intervalo 1,5<x<2, além disso, também podemos observar um méaximo local no intervalo
0,5<x<1.

Utilizando o método de Newton Raphson, podemos encontrar a raiz da fungéo e
também o ponto de maximo, com poucas iteracdes, ja que temos bons chutes iniciais (de

1,5 para a raiz e 0,5 para o ponto de maximo) por conta do auxilio grafico, como mostrado
na Figura XX:

Figura Al1.2: Tabelas de calculos iterativos de raiz e ponto de méximo.

Raiz Ponto de maximo
X f __fPx)__ x(n+l) o x P f(x) __ x(n+l)
_ 1500000 _ _0.106106 _ -1425505 1574434 ~ _ 0500000 _ _0.637870 _ -1,397642 0956390
_ 1574434 0005727 _ -15/8061 _ _1,5/0805_ ~ _ 0956390 _ -0,205008 _ -2,185565 _ _0.862589
_1,570805 _ -0,000013 _ -1570813 _ 1570796  _ 0862589 _ -0,004689 _ -2,080150 _ _0,860335_
1570796 _  0,000000  -1570796  1,570796_ 0,860335 0,000003 2,077219 0,860334

Reparem que encontramos as raizes e pontos de maximo com uma precisao de 6
casas decimais com poucas iteragdes.

Caso isso fosse feito fora de um software de planilhas, utilizando o mesmo chute inicial,
esse processo seria demorado, pois precisariamos realizar todo o processo varias vezes

novamente, na planilha, basta escrever a férmula apenas uma vez e copiar para o restante
da tabela.

Utilizando a ferramenta “Atingir meta” se torna ainda mais trivial encontrar esses
pontos (basta acessar “Ferramentas” — “Atingir meta...” no topo da tela).

A limitacdo dessa ferramenta é ter que saber quais valores estamos buscando, pois
nela vocé seleciona a funcdo que desejamos atingir a meta, no caso f(x), a célula que
desejamos variar, que no caso seria X, e o0 valor que desejamos atingir, ou seja, precisamos
conhecer os valores de maximo e minimo, mas para encontrar raizes ela funciona bem.
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D2 - Método de Euler

O método de Euler também é proveniente da série de Taylor, € a expansao da série
em torno de um ponto com o termo linear truncado, na prética, ele serve para resolver
numericamente Equacdes Diferenciais Ordinarias (EDO’s), o modelo exige que tenhamos
um valor inicial. O método pode ser representado pela Equacédo A2.1.

Equacédo A2.1: Modelo de Euler.

,_dy

y=a= f(x,y),comy(x0) = y0

Ele consiste em calculos iterativos, onde colocamos um passo de tamanho “h” e temos
que o valor de yn+1 é dado pela Equagéo A2.2:

Equacdo A2.2: Iteracdes pelo método de Euler.
Yna1 = Yn+h*y'n
O passo (h) é dado pela Equacédo A2.3:
Equacdo A2.3: Formula do passo de Euler.

xf—xi
h="L 1
n—1

Sendo que:
* xf. valor final de x;
* Xi: valor inicial de x;
e n: numero de passos escolhido.

Utilizando esse método ndo € necessario resolver algebricamente a equacéo, entdo
podemos trazer esse modelo genérico para nossa realidade com a equacéo de balango do
reator batelada, jA mostrada anteriormente, assim temos a Equacéo A2.4.

Equacéo A2.4: Equacédo do Reator Batelada.

. de,
C'y=— = —k* Gy comCa(t = 0) = Cao

Vamos utilizar os mesmos valores, sendo: quando t=0, temos que Ca = Cao = 10 mol/L
e que k=0,5 mol/L/h, vamos descobrir qual o valor numérico de Ca para t=5h, tendo esses
valores e assumindo um passo n=51 temos a Equacéo A2.5:

Equacgéo A2.5: Modelo de Euler Aplicado ao Reator Batelada.
Camn+1) = Cagny + h* (C'an)) = Cany — hx k * Cyeny
Como ja fizemos os célculos algébricos no exemplo da se¢do B5, podemos plotar

tanto o grafico do Ca calculado quanto do Ca real. Fazendo os calculos utilizando a Equacéo
A2.5 e calculando qual a porcentagem de erro do modelo em relagéo ao valor esperado, na
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Figura A2.1 podemos ver qual foi essa diferenca. A porcentagem de erro € dada pelo
modulo da diferenga entre Ca calculado e Ca real, sobre o Ca real.

Figura A2.1: Comparacéo de Ca pelo modelo de Euler com o calculo de Ca
algébricamente.

Constantes

CAD 10 mol/L

k 0,5moliLih

ti 0h 9,50

tf Sh

n 41 passos

h 0,125h

8,50
t Ca Ca Erro do
(Euler) | (Algébrico) | modelo

0,00] 10,00 10,00 0,00%
0,13 9,38 9,39 0.20% 7.50
0.25| 8,79 8,82 0.41%
0,33] 824 2,29 0,61%
050] 7,72 7.79 0,81%
0.63| 7.24 7,32 1.01% 6,50
0.75| 6,79 6,87 1,22%
0,83] 6,37 6,46 1,42%
1,00 597 6,07 1,62%
1,13 559 570 1.82% 5.50
125| 524 5,35 2,02%
138 492 503 | 2.29% gz gilwzgm)
1,50| 4,61 4,72 2.42% g
163| 432 444 2,62% 450
1,75 4,05 417 2,81%
1,83] 3,80 3,92 3,01%
2,00| 3,56 3,68 3.21%
213] 334 3,46 341% 3,50
2,25 313 3,25 3,60%
2,38 2,93 3,05 3,80%
250| 2,75 2,87 4,00%
2,63| 2,58 2,69 4.19% 2,50
2,75 242 2,53 4,39%
2,88 2,27 2,38 4,58%
3.00| 212 2,23 4.77%
3,13] 199 2,10 4,97% 150
3,25 1,87 1,97 5,16%
338 175 1,85 5.36%
350| 164 1,74 5.55%
3,63] 154 1,63 5,74% 0.50
3,75| 144 1,53 5,93% 0,00 1,00 2,00 3,00 4,00 5,00 6,00

No fim das iteracdes, temos o valor para t=5h, sendo:CA (Euler) = 0,76 mol/L e CA
(Algébrico) = 0,82 mol/L, o que nos gera um erro de 7,8%.

Notem que, quanto mais passos utilizamos, menor o valor do “h”, entdo é possivel
manipular esse valor, e isso também faz com que o erro diminua.

D3 - Runge-Kutta de 42 Ordem

Diferente dos apresentados anteriormente, os métodos de Runge-Kutta (RK) ndo
requerem célculos de derivadas e também sdo conhecidos como um aperfeicoamento do
método de Euler.

O método de Runge-Kutta de 42 Ordem (RK4) é proveniente do polindmio de Taylor
e utiliza inclinacdes (dadas pelos componentes kn na Equacdo A3.1) para encontrar as
solugdes adequadas.

A equacao que descreve o Runge-Kutta de 42 ordem esta representada na Equacao
A3.1, mas o célculo iterativo segue a Equacao A3.2.

Equacéo A3.1: Algoritmo de calculo de RK4.

h
}’n+1:)’n+g*(k1+2*k2+2*k3+k4)
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Os valores de k seguem as equacdes representadas abaixo pela Equagao A3.2.

Equacao A3.2: Féormulas dos k’'s de RK4.

ky = f(tn'yn) = y’n

h h
ky, = f(tn +5. +§k1)

h h
ks :f(tn +E’yn +§k2)
ky = f(tn + h,y, + hk3)

Vamos utilizar novamente o reator batelada como exemplo, assim temos como
comparar os resultados dos dois modelos mateméticos e o calculo algébrico de forma
rapida.

Utilizando o modelo, conseguimos chegar na tabela e no grafico representado na
Figura A2.2.

Figura A2.2: Concentracdo do Reator batelada pelo modelo de Runge-Kutta de 42
Ordem.

Constantes

h 0,125h

k 05hM-1

CAD 10mollL
H Sh 10

CA | CA
th) | ki k2 | k3 | k4 |(moll)|(moliL)| Erro (%)
(RK4) | (Alg)
0,00] - - - - 10 | 10,000 0,000000%
0,13] 5,000 | 4,844 | 4,849 | 4,697 | 5,394 | 5,354 | 0,000001% 8
0,25] 4,697 | 4,550 | 4,555 | 4,412 | 8,825 | 8,825 | 0,000002%
0,38] -4,412 | -4275 |-4,279(-4,145 | 8,290 | 8,290 | 0,000003%
0,50| -4,145 | -4,016 |-4,020-3,894 | 7,788 | 7,788 | 0,000003%
0,63 3,894 | 3,772 |-3,776|-3,658 | 7,316 | 7,316 | 0,0000043
0,75] -3658 | 2,544 | 3,547 -3,436 | 6,873 | 6,873 | 0,000005
0,88] -3,436 | -3,329 |-3,332|-3,228 | 6,456 | 6,456 | 0,000006°
1,00| -3,228 | -3,127 |-3,131|-3,033 | 6,065 | 6,065 | 0,000007%

13| -3033 | -2938 |-2.941 |-2,849 | 5698 | 5698 | 0.000008%
25| -2849 | -2760 | -2,763 |-2,676| 5,353 | 5,353 | 0,000008%
38| -2,676 | -2,593 |-2,595|-2,514| 5,028 | 5,028 | 0,.000009%
150 -2514 | -2.436 |-2.438|-2,362 | 4,724 | 4,724 | 0,000010%
63| -2362 | -2.288 | -2.290 | -2,219 | 4,437 | 4,437 | 0,000011%
,75)-2219|-2149 |-2152|-2,084| 4,169 | 4,169 | 0,000012% 4
,88|-2084 | -2019 |-2021|-1,958 | 3,916 | 3,916 | 0,000013%
2,00|-1958 | -1.897 |-1,899|-1,839| 3,679 | 3.679 | 0.000013%
213)-1839 | -1782 |-1,784|-1,728| 3,456 | 3.456 | 0,000014%
225|-1728 | -1674 |-1,676|-1,623| 3,247 | 3,247 | 0,000015%
2,38|-1623 | -1573 |-1.574|-1,525| 3,050 | 3,050 | 0,000016%
20|250|-1525 | -1477 |-1.479|-1,432 | 2,865 | 2,865 | 0,000017%
21|263|-1433 | -1,388 |-1,389|-1,346| 2,691 | 2,691 | 0,000018% 2
22|2,75|-1346 | -1,304 | -1,305|-1,264 | 2,528 | 2,528 | 0,000018%
231288 -1264 | -1225 |-1,226|-1,188 | 2,375 | 2,375 | 0,000019%
24|3,00|-1,188 | -1,150 |-1,152|-1,116| 2,231 | 2,231 | 0.000020%
25|3,13|-1,116 | -1,081 |-1,082|-1,048| 2,096 | 2,096 | 0,000021%
26|325|-1048 | -1,015 |-1,016|-0,985| 1,969 | 1,969 | 0.000022%
27|3,38|-0,985 | -0,954 | -0,955|-0,925| 1,850 | 1,850 | 0,000023%
28350 -0,925 | -0,896 | -0.897|-0,869 | 1,738 | 1,738 | 0,0000239
293,63 | -0,869 | -0,842 | -0,843 |-0,816| 1,632 | 1.632 | 0,000024%
30)|3,75| -0816 | -0.791 |-0,792|-0,767 | 1,534 | 1.534 | 0,000025%

—— CA (mollL) (RK4)
—— CA (mollL) (Alg)

=]
BlRIRIE|B|w|e|~|e|o|s|wirl-al 3

=
w|o|~|o|!

Notem que o erro desse modelo € muito menor do que utilizando o modelo de Euler,
nos pontos mais distantes do ponto inicial ainda conseguimos um erro na casa de 10°%
(por isso so6 € possivel visualizar uma curva, pois elas estéo sobrepostas). Aléem disso, como
os valores de k dependem dos valores da iteragdo anterior, ndo é possivel calcular os
valores de k para t=0.

O erro do método de RK é menor conforme diminuimos o passo (h) e aumentamos a
ordem (no caso, utilizamos 42 ordem)
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A vantagem de utilizar esse tipo de modelo em uma planilha € que temos uma
calculadora para esse tipo de equacao, basta alterar os valores constantes para encontrar
solugBes de problemas diferentes, e também é possivel visualizar se o problema esta
convergindo, ou seja, se todas as equacdes foram montadas corretamente.

Por outro lado, caso seja analisada alguma funcao diferente, como uma reacdo de
segunda ordem, por exemplo que ra = -kCa?, o problema todo precisa ser alterado.
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