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Resumo: O Octave é um software livre, sob licenca GPL, que recebe contribui¢cbes em
seu desenvolvimento e aperfeicoamento de pessoas e entidades do mundo todo. O termo
““software livre refere-se ao fato do usuario poder executar, copiar, distribuir, estudar,
mudar e aperfeicoar o software. Pode-se dizer que é o similar livre do proprietério
MATLAB®. O Octave é um software interativo, no qual o elemento basico sdo matrizes
(que néo requerem dimensionamento) usado para calculos computacionais, cientificos e
de engenharia e visualizacdo grafica. Apresenta uma estrutura sintatica similar as
linguagens de alto nivel como o BASIC, FORTRAN e C, porém sua utilizacdo é mais
simples principalmente devido a facilidade na entrada e saida de dados. O Octave € uma
plataforma de desenvolvimento de aplicagdes, onde temos conjuntos de funcbes para
aplicacdes especificas (toolbox) como: controle de sistemas, estatistica e processamento
de sinais. O objetivo deste trabalho é apresentar o Octave, e mostrar sua utilizacdo no
auxilio & resolugdo de problemas basicos nas disciplinas de engenharia quimica:
Introducdo a Engenharia Quimica, Termodinamica, Fendmenos de Transportes,
Engenharia das Reacdes Quimicas, Operacdes Unitarias, Controle de Processos. O
critério para a escolha dos problemas nas disciplinas foi baseado no que a resolucéo
envolvia, fundamentalmente: analise numérica, estruturas de controle, e 0 uso do
toolbox, o Control. Sua utilizagdo mostrou-se simples, inclusive no tamanho fisico dos
programas gerados e eficiente principalmente na entrada e saida de dados. Desta forma,
o Octave apresenta-se como uma boa ferramenta no auxilio as disciplinas de Engenharia
Quimica focalizadas.

Palavras-chave: Software livre, Octave, Engenharia quimica.

1. INTRODUCAO

O Octave, EATON (1997), é um software livre, sob a licanca GPL, tendo sido
desenvolvido inicialmente por James B. Rawling, da Universidade de Wisconsin-
Madison, e John G. Ekerdt, da Universidade do Texas. Atualmente o gerenciamento do
projeto Octave esta a cargo de John Eaton, da Universidade de Wisconsin, e recebe
contribuicbes em seu desenvolvimento e aperfeicoamento de inlmeras pessoas e
entidades no mundo todo. Pode-se dizer que é o similar livre ao proprietario MATLAB®.
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O Octave é um software interativo, cujo elemento basico sdo matrizes (que néo
precisam de dimensionamento) utilizados para calculos computacionais, cientificos e de
engenharia, e visualizacéo gréfica.

O software apresenta estruturas sintaticas de programacao similares as linguagens de
alto nivel como o BASIC, o FORTRAN, o PASCAL, e o C; porém sendo sua utilizagao
muito mais simples, devido principalmente pela facilidade de entrada e saida de dados.

O Octave é uma plataforma de desenvolvimento de aplicacdes, no qual conjuntos de
ferramentas inteligentes de resolu¢cdo de problemas para aplicacBes especificas,
denominadas toolboxes, podem ser desenvolvidas com relativa facilidade. Alguns dos
toolboxes mais importantes sdo: sistemas de controle, estatistica, redes neurais, etc.

O objetivo deste trabalho é apresentar o software livre Octave (versdo 2.1.50) e
mostrar a sua utilizacdo no auxilio a resolucdo de uma série de problemas basicos nas
disciplinas: Introducdo a Engenharia Quimica, Termodinamica da Engenharia Quimica,
Fenbmenos de Transportes, Engenharia das Rea¢des Quimicas, Opera¢des Unitarias e
Controle de Processos. O critério para a escolha dos exercicios por disciplina baseou-se
no fato de que a sua resolugdo envolvia, fundamentalmente, em analise numeérica,
comandos de fluxo de controle de comandos e utilizagdo de toolbox, no caso o Control.

2. RESOLUCAO DE PROBLEMAS BASICOS DE ENGENHARIA QUIMICA

A seguir o Octave é utilizado na resolucdo de problemas classicos da engenharia
quimica, relacionados as disciplinas de Introducdo a Engenharia Quimica,
Termodindmica da Engenharia Quimica, Fendmenos de Transportes, Engenharia das
Reacdes Quimicas, Opera¢des Unitarias e Controle de Processos Quimicos.

2.1 Introducéo a engenharia quimica

Aqui apresentamos um problema que envolve balangos de massa e energia que é
visto, normalmente, na disciplina introducdo a engenharia quimica, ou similares, que
caracteriza-se pela resolucdo de sistema de equacdes algebricas lineares.

Exemplo adaptado a partir do Exercicio 6.28, do HIMMELBLAU (1996). Resolver
os sistema de equacdes algébricas lineares equacdes (1) a (14), provenientes dos balancos
de massa, energia e restricdes operacionais de uma planta industrial.
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-X; - X, - X;=-43,93 (1)

1,17x, - X, =0 (2)
-0.745x, = -71,37 (3)
Xg+ X, —Xg—Xg— X0+ X,5=299,1 (4)
Xg+ Xg+ X9+ Xy, — Xy, — X3 =-8,4 (5)
Xg— X5 =24,2 (6)
X;— Xg+ X, +X,5=189,14 (7)
-4,594x,, -0,11x,, = -146,55 (8)
X,, =10,56 (9)
X, =2,91 (10)
Xg—0.0147x,, =0 (11)
X;,-007x,=0 (12)
Xy =14,62 (13)
Xy, = Xy + X6 =97,9 (14)

Estas equagdes podem ser implementadas no Octave na forma Ax =b, apresentada a
sequir:

>>A=[-1-1-100000000000
>>1.1700-10000000000
>>0000-.745000000000
>>00101-1-1-1000010
>>000001111-1-1000
>>000100000000-10
>>100-10000010001
>>000000000-4594000-.11
>>00000000100000
>>01000000000000
>>0000010000000-.0147
>>00100000000-.0700
>>00000010000000
>>00000000010-101];
>>h=[-43.9300;0; -71.3700; 99.1000; -8.4000; 24.2000; 189.1400;
146.5500; 10.5600; 2.9100; 0; 0; 14.6200; 97.9000];
>>x=inv(A)*b
>> 9% vetor solucdo, X, obtido através do comando inv
>>Xx  =34.2259; 2.9100; 6.7941; 40.0443; 95.7987; 2.4558; 14.6200;
2.2613;10.5600; 27.9002; 10.3968; 97.0584; 15.8443; 167.0582

Figura 1- Listagem do programa no Octave para resolver o sistema de equacdes lineares.

2.2 Termodinamica
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Apresentamos a seguir um problema de Termodindmica sobre equilibrio quimico, onde
temos disponiveis as constantes de equilibrio, resultando em um sistema de equagfes
algébricas ndo lineares.

Exemplo baseado do exemplo 3.7 do CUTLIP & SHACHAM (1999). Ocorrem as
seguintes reagdes em um reator em batelada em fase gasosa a volume constante.

A+B« C+D
B+Co X+Y
A+ X o Z

Um sistema de equacOes algébricas descreve as relaces de equilibrio e as relagtes
estequiométricas:

_ CCCD
kl= C.c (15)
CXCY
k2= Cc. (16)
k3= c.cC. @7
CA :CAO _CD _Cz (18)
CB :CBO _CD _CY (19)
C=G-C (20)
C,=Ci+C, @

Queremos encontrar todas as concentracfes das espécies em equilibrio quimico sabendo
que: k1=1,06, k2=2,63, k3=5 e Cap= Cgo=1,5. Parte-se da definicdo da funcdo cs.m no
Octave.

function f=cs(x)

% x(1)=ca,x(2)=ch,x(3)=cc,x(4)=cd,

% x(5)=cx,x(6)=cy,x(7)=cz

global cao cbo k1 k2 k3
f(1)=x(3)*x(4)-k1*x(1)*x(2);
f(2)=x(6)*x(5)-k2*x(2)*x(3);
f(3)=x(7)-k3*x(1)*x(5);
f(4)=cao-x(1)-x(4)-x(7);
f(5)=cbo-x(2)-x(4)-x(6);
f(6)=x(4)-x(6)-x(3);f(7)=x(6)-x(5)-x(7);

Figura 2- Listagem no Octave para definicdo da funcdo cs onde temos o sistema de equacdes
ndo lineares definidas pelas equacgdes (15) a (21).

Na area de trabalho do Octave:
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global cao cbo k1 k2 k3

>> cao=1.5;

>> cho=1.5;

>> k1=1.06;

>> k2=2.63;

>> k3=5;

>>x1=[1111111];

>> yl=fsolve('cs',x1)

>> vetor solucdo, y1, utilizando a funcéo fsolve do Octave para a resolugédo do
sistema de equacdes nao lineares definidas em cs, x1 € o chute inicial
>>y1 =0.42069 0.24290 0.15357 0.70533 0.17779 0.55177 0.37398

Figura 3- Listagem do programa no Octave para a resolucdo do sistema de equagdes ndo
lineares.

2.3 Fendmenos de transporte

A seguir temos um problema classico de Fendmenos de Transportes, onde se busca
equacionar a dependéncia da viscosidade em relacdo a temperatura. Temos aqui um
exemplo de aplicagéo da regresséo polinomial.

Exemplo adaptado da secdo 1.1 do BIRD et al (1960). Deseja-se uma expressdo
matematica que relacione a viscosidade da agua a 1 atm para a temperatura variando de 0
a 100°C.

Tabela 1-Viscosidade versus Temperatura

T(K) w (cp)
2732  |1.787

2932  |1.0019
3132  |0.653

3332 |0.4665
3532  |0.3548
3732  |0.2821

O que se pretende é ajustar uma funcdo polinomial de quarta ordem aos dados
experimentais, usando a rotina polyfit do Octave, e implementar os valores gerados por
este polindbmio através da rotina polyval.

>> T=[273.2 293.2 313.2 333.2 353.2
373.2];
>> mi=[1.787 1.0037 0.6581 0.4744 0.3651
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0.2944];

>> format long;

>> p=polyfit(T,mi,4)
p=1.0e+02*0.000000000312490
-0.000000430121152
0.000222357178973
-0.051226125116165
4.446327366370078

>> mia=polyval(p,T);

>> title('visc. versus temp. p/ agua 1 atm’)
>> xlabel('temp’)

>> ylabel('dados exp. e ajust.’)

>> plot(T,mi,"*;exp;", T,mia,";ajus;")

Figura 4- Listagem do programa no Octave para o ajuste polinomial dos dados de
viscosidade versus temperatura.

visc. versus temp. p/ agua 1 atm

18 ¥

T
exp ¥

ajus
16

14

12

dados exp. e ajust.

08

06 |

04 -

02

260 280 300 320 340 360 380

temp

Figura 5- Dados experimentais e ajustados de viscosidade versus temperatura.

2.4 Engenharia das reagdes quimicas

Apresentamos a seguir um problema cléssico da disciplina Engenharia das Reacdes
Quimicas em que temos a necessidade da integracdo numérica de um sistema de equacées
diferenciais ordinérias.

Adaptado dos exemplos 4.6 e 4.7 do FOGLER (2002). Queremos calcular a massa de
catalisador necessaria para se alcancar 60% de conversao quando oxido de etileno (C) for
produzido em fase vapor, via oxidacao catalitica do etileno (A) com ar (B).

A+B—>C

Etileno e oxigénio sdo alimentados em proporgdes estequiométricas a um reator de
leito fixo, operando isotermicamente a 260 °C.
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O etileno ¢é alimentado a uma pressdao de 10 atm e uma vazdo de 0,30 lbmol/s.
Propde-se utilizar 10 feixes de tubos de 1% polegada de diametro, série 40, com 100
tubos por feixe, recheados com catalisador.

Conseqiientemente, a vazao molar em cada tubo sera 3x10™ Ibmol/s. As propriedades
do fluido reagente devem ser consideradas idénticas aquelas do ar, a temperatura e
pressao anteriormente especificadas. A massa especifica das particulas de catalisador de
um ¥ de polegada é de 120 Ib/ft® e a porosidade do leito é de 0,45. A lei da velocidade

é:—r, = kPY*PZ"*Ibmol/lbcat.n com k = 0.01411bmol/atm.lbcat.h a 260 °C.

O modelo matematico proveniente dos balangos de massa e de quantidade de
movimento é composto pelas equacges (22) e (23):

dX Kk (1-X

_=_( jy (22)
AW Fy, \1+eX

dy :_(x(1+aX) (23)
dw 2y

Onde y=P/P,, para as condi¢bes de contorno, W=0 e X=1 e y=1, e os valores dos
parametros, «=0,0166/Ib cat, ¢=-0,15, k =0,026 Ibmol/h.Ibcat e F,, = 1,08 Ibmol/h.
No Octave, definindo a fungéo foe.m

function xdot=foe(w,x)

k1=0.0266;

ep=-0.15;

a=0.0166;

fa0=1.08;
xdot(1,:)=(kl/fao)*((1-(2))/(1+ep*x(1)))*x(2);
xdot(2,:)=-a*(1+ep*x(1))/(2*x(2));

Figura 6- Listagem no Octave para definicdo da funcdo fo onde temos o sistema de
equacdes diferenciais definidas pelas equagdes (22) e (23).

Na érea de trabalho, os sistemas de equagOes diferenciais pode ser resolvido por
meio da rotina ode45:

>>[w,x]=0de45('foe',[0 60],[0;1]);

>> title('queda de pressao e conversao versus massa catalisador');

>> xlabel('massa catalisador');

>> ylabel('queda de pressao e conversao');

>> plot(w,x(:,1),w,x(:,1),"0;queda de pressao;"”,w,x(:,2),w,X(:,2),"*;conversao;")

Figura 7- Listagem do programa no Octave para a resolucao do sistema de equacdes
diferenciais.
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queda de pressao e conversao versus massa catalisador

1 T

line 1

quedadepressao ¢

line 3
08 conversao X

06 -

04 -

queda de pressao e conversao

02 -

0 10 20 30 40 50 60

massa catalisador

Figura 8- Queda de presséo e conversao versus massa do catalisador.

2.5 Operacdes unitarias

Apresenta-se aqui a resolucdo de um problema de céalculo de nimero de pratos para
uma coluna de destilacdo fracionada binéaria. O objetivo da resolucédo de problema esta na
apresentacdo do comando de controle de fluxos de comando while no Octave.

Exemplo adaptado do exemplo 1.1 do BLACKADDER & NEDDERMAN (1982).
Uma mistura molar de 60% de benzeno e 40% de tolueno deve ser separada por
destilacdo continua, para produzir um destilado contendo 95% de moles de benzeno e um
produto de base contendo 90% de moles de tolueno.

A alimentacdo entra como vapor saturado, e a coluna é equipada com um
condensador total que retorna o liquido em seu ponto de ebulicdo como refluxo para a
coluna.

Obter o nimero de pratos para uma razao de refluxo igual a 3.5. Sdo fornecidos o0s
dados de equilibrio para o sistema benzeno-tolueno:

Tabela 2- Dados de Equilibrio

X 00 | 01 02 | 03|04 | 05|06 |07 0871|209 1,0

Y 00 | 021|038 |05 | 062 |0,71|0,79 085|091 |09 | 1,0

Balanco de massa na secéo de retificagéo:

y  =—FR X + X (24)
n+1 n d
D+L D+L
R R
Onde:
Ulrll.i\;;}rsidade Federal de Campina Grande . .
) Centro de Ciéncias e Tecnalogia Fone: xx (83) 310 1100 - Fone/Fax: Oxx {83) 310 1534

SQC[Etar!a dO cobenge 2005 A, Aprigio Veloso 882 - Bodocongd Homepage: www.cobenge2005.cct.ufcg.edu.br

CEP 58.109-370 E-mall: cobenge2005@cct.ufcg.edu.br

Campina Grande - Paraiba



Le =0,78 e D
D+Lg D+Lg

Balanco de massa na se¢édo de esgotamento:

L, +F F-D
= +

= X X 25
ym+l LR+D m LR+D b ( )
Onde:
LetF 115 ¢ PPy — 00156
D+Lg L,+D
Onde:

F: vazdo da alimentacdo;

D: vazdo do destilado;

B: vazdo do produto de fundo;

Lr:vazdo do liquido;

Xa: concentracdo, na fase liquida, do componente mais volatil na alimentacéo;

Xq: concentracdo, na fase liquida, do componente mais volatil no destilado;

Xp: concentracdo, na fase liquida, do componente mais volatil no produto de fundo;
Xn: concentracdo, na fase liquida, do componente mais volétil na secdo de

retificacdo;

Xm: concentracdo, na fase liquida, do componente mais volatil na secdo de
esgotamento;

Yn+1: CONcentracdo, na fase vapor, do componente mais volatil na secdo de
retificacéo;

Ym+1: concentracdo, na fase vapor, do componente mais volatil na secdo de
esgotamento.

No Octave:

>>xb=0.1;

>>xd=0.95;

>>xa=0.6;

>>x=[0.1.2.3.4.5.6.7.8.91];
>>y=[0.21.38.51.62.71.79 .85 .91 .95 1];
>>ye:y;

>> % a seguir ajustamos os dados de equilibrio por um polindmio de 4.
ordem

>>p=polyfit(y,x,4);

>>prr=0;

>>yr=0.95;

>>xcr=1;

>> 9% a seguir laco de fluxo para a resolucdo simultanea das equacdes de
balango

na secao de retificacdo e a equacdo de equilibrio,
>>while xcr>=0.6

>>xcr=polyval(p,yr);

>>yr=0.78.*xcr+.21,

>>prr=prr+1;

>>end

>>pre=0;
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>>ye:yr;

>>XCe=XCr;

>> 9% a seguir laco de fluxo para a resolucdo simultanea das equacdes de
balango

na se¢do de esgotamento e a equacdo de equilibrio,

>>while xce>=0.1

>>xce=polyval(p,ye);

>>ye=1.15.*xce-0.0155;

>>pre=pre+1;

>>end
>>pratos=prr+pré
>>pratos = 8

Figura 9- Listagem do programa no Octave para a obtencdo de numero de pratos.

2.6 Controle de Processos

A seguir apresentam-se um problema béasico de controle de processos quimicos,
onde mostra-se a utilizagao de algumas fungdes do toolbox control do Octave.

Queremos obter a resposta dindmica de um sistema de primeira ordem a perturbacéo
degrau, exemplo baseado no exemplo 5.1 do COUGHANOWR (1991). Um termdmetro,
com constante de tempo de 0.1 min, estd em regime permanente num banho a uma
temperatura de 90 °F. No tempo t=0, o termémetro é subitamente colocado num banho a
100 °F. Determine o tempo necessario para o termdmetro alcangar 98 °F. Um sistema de
primeira ordem é representado pela funcédo de transferéncia, equacéo (26).

MONELS

X(s) ts+1 (26)

No Octave:

>>kp=10;

>>tau=0.1;

>>t=0.001,;

>>num=[kp];

>>den=[tau,1];

>> 9 a seqguir define-se a partir da funcao de transferéncia o sistema
>>sys=tf2sys(num,den);

>>% aplicacdo do degrau unitario

>>y=step(sys,1,t);

>>% comando para controle de fluxo até que tenhamos a variacao de 8 graus.
>>while y<8

>>t=t+0.001;

>>y=step(sys,1,t);

>>end

>>t =0.1610

Figura 10- Listagem do programa no Octave para a obtencdo do tempo necessario
para uma variagdo de 8 graus apds uma perturacdo de 10 graus na temperatura de
referéncia.

3 CONCLUSOES
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A utilizacdo do Octave mostrou-se simples, em comparacdo as linguagens
tradicionais de programacao, inclusive no tamanho fisico dos programas gerados, e de
facil manipulacdo na entrada e saida de dados.

Assim, o Octave apresenta-se como uma Otima ferramenta na resolucdo de
problemas basicos de engenharia quimica.

Devido a auséncia de custos, a filosofia do desenvolvimento (isto € cooperativo), o
cddigo aberto e as citadas acima a utilizacdo do Octave deve ser fomentada nas
instituicbes de ensino superior, notadamente nos cursos de engenharia quimica e
correlatos.
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The Free Software, Octave, to help in Chemical Engineering Disciplines

Abstract: Octave is free software, licensed by GPL that receives contributions in its
development and improvement form people and entities of the entire world. The term
“free software™ is matters of the user’s freedom to run, copy, distributes, study, change
and improve the software. Can say it is the similar free for the proprietary MATLAB®.
Octave is interactive software, whose basic elements are matrix (that don’t need defined
dimension) used for computational calculus, scientific and of engineering and graphical
visualization. The software presents syntactic structures of program similar to the high
level languages like BASIC, FORTRAN and C, but its utilization is simpler, due
principally to the facility or entrance and exit of data. Octave is a platform of
application’s development, where wholes of intelligent tools for problem’s resolution in
specifically applications (toolboxes) can be developed with facility. Some toolboxes are:
control systems, statistics and signal processing. The objective of this work is introducing
the Octave, and shows its utilization in help to resolution of various basic problems in
subjects disciplines: Introduction to Chemical Engineering, Thermodynamics, Transport
Phenomena, Chemical Engineering Reaction, Unit Operations, Process Control. The
criterion for choose of the problems by subject was based in which its resolution has
involved, fundamentally, in numerical analysis, control of structures, toolbox utilization,
in this case the Control. Octave’s utilization presented simple, including in size of the
programs engendered and efficient principally in entrance and exit of data. In this
manner, Octave presents like a good tool to help in Chemical Engineering disciplines.

Key-words: Free software, Octave, Chemical engineering.
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