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Resumo

Este trabalho apresenta o desenvolvimento do DCOU (Dimensionamento Computacional de
Operagoes Unitdrias), um software web de c6digo aberto concebido como ferramenta didatica
para o ensino de Engenharia Quimica. O sistema automatiza calculos de operagdes unitarias
a partir de equacgoes consolidadas, contemplando mdédulos de tubulacoes, escoamento,
bombas, propriedades termodinamicas, reatores ideais e balancos de massa. Além dos
resultados numéricos, a aplicacdo integra recursos voltados ao aprendizado conceitual,
como glossario técnico com equagoes renderizadas, explicagoes tedricas embutidas em
cada calculadora, cenarios de exemplo fornecidos pelo backend e visualizagoes interativas
dos fendmenos fisicos. A arquitetura cliente-servidor expoe os calculos e os modelos de
visualiza¢ao por meio de uma API (Application Programming Interface) aberta, enquanto
o frontend moderno em React organiza esses recursos em uma experiéncia navegavel e
responsiva, com adaptagao consistente a diferentes tamanhos de tela, incluindo dispositivos
moveis, desktops e monitores ultrawide. O coédigo permanece publicamente disponivel,
promovendo flexibilidade, colaboracao e aprimoramento continuo por parte da comunidade

académica.

Palavras-chave: Ferramenta didatica. Operacoes unitarias. Software educacional. Codigo

aberto. Engenharia Quimica.






Abstract

This work presents the development of DCOU (Computational Sizing of Unit Operations),
an open-source web-based software application designed as a didactic tool for Chemical
Engineering education. The system automates calculations for unit operations based
on consolidated equations, covering modules for piping, fluid flow, pumps, thermody-
namic properties, ideal reactors, and mass balances. In addition to numerical results, the
application integrates learning-oriented resources, such as a technical glossary with ren-
dered equations, theoretical explanations embedded in each calculator, example scenarios
provided by the backend, and interactive visualizations of physical phenomena. The client-
server architecture exposes calculations and visualization models through an open API
(Application Programming Interface), while the modern React frontend organizes these
resources into a navigable and responsive experience, with consistent adaptation to different
screen sizes, including mobile devices, desktops, and ultrawide monitors. The code remains
publicly available, promoting flexibility, collaboration, and continuous improvement by

the academic community.

Keywords: Didactic tool. Unit operations. Educational software. Open source. Chemical

Engineering.
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1 Introducao

O dimensionamento de equipamentos em processos quimicos é uma etapa critica no
projeto de plantas industriais, envolvendo principios fundamentais da engenharia quimica,
como balancos de massa e energia, termodinamica, transferéncia de calor e de massa e
cinética quimica. Esses conceitos sao aplicados para definir caracteristicas operacionais
e tamanhos de equipamentos, como trocadores de calor, colunas de destilacao, reatores,
bombas e compressores. O dominio das operagoes unitarias é essencial para garantir
desempenho seguro, eficiente e otimizado em termos de custos nos processos industriais
(FELDER; ROUSSEAU, 2005).

Apesar de softwares consagrados como Aspen Plus®, HYSYS® e ChemCAD® serem
amplamente utilizados na industria, seu uso ¢ limitado por custos elevados de licenciamento
e pela falta de acesso em ambientes académicos (ASPEN TECHNOLOGY, 2026b; ASPEN
TECHNOLOGY, 2026a; DATACOR, 2026; ALVES et al., 2022).

Essas ferramentas, embora poderosas, nem sempre priorizam o aprendizado conceitual,
o que pode dificultar a compreensao dos célculos pelos estudantes e engenheiros em
formacao. H4, portanto, espaco para solugoes acessiveis, flexiveis e didaticas. Este trabalho
propde o desenvolvimento do DCOU (Dimensionamento Computacional de Operagies
Unitarias), um software web préprio e gratuito que vai além da execucao de céalculos
isolados: o sistema foi concebido como uma ferramenta didatica, articulando rotinas de
engenharia com recursos que apoiam diretamente o aprendizado — explicagoes tedricas,
visualiza¢oes dos fenomenos fisicos, um glossario técnico e cenarios de exemplo reutilizdveis

—, integrando, assim, conhecimento tedrico e programacgao moderna.



2 Justificativa

O desenvolvimento de um software gratuito e de cédigo aberto para dimensionamento de
operagoes unitarias integra a teoria da engenharia quimica com ferramentas de programacao
e automagao, democratizando o acesso a simulac¢oes para institui¢oes de ensino, profissionais
autonomos e pequenas empresas desprovidas de licencas comerciais. Essa abertura reduz a
dependéncia de ambientes fechados de alto custo e permite que o codigo seja comparado
diretamente com as equacoes e referéncias utilizadas no trabalho.

Isso favorece o aprendizado ativo, permitindo visualizacoes em tempo real de como
parametros operacionais afetam o desempenho dos equipamentos. No DCOU, esse propo-
sito didatico é materializado por recursos como explica¢oes tedricas embutidas em cada
calculadora, visualizagoes interativas dos fenomenos (regimes de escoamento, diagrama de
Moody, curvas de Levenspiel, diagrama de McCabe-Thiele, envelope de fase e outros), um
glossario técnico de apoio e cenarios de exemplo fornecidos pelo backend, aproximando o
estudante de fluxos de trabalho reais da engenharia.

No contexto da Industria 4.0, o dominio de linguagens de programacao e bancos
de dados ¢ um diferencial para engenheiros quimicos, dada a crescente digitalizagao de
processos e a necessidade de andlise de dados em tempo real.

Softwares proprietarios como Aspen Plus® e HYSYS® apresentam custo elevado e
acesso restrito (ASPEN TECHNOLOGY, 2026b; ASPEN TECHNOLOGY, 2026a; ALVES
et al., 2022), enquanto alternativas open-source como o nacional DWSIM (DWSIM, 2026)
ainda apresentam limita¢oes quando o objetivo é combinar cédlculo, leitura didatica dos
fendmenos e acoplamento entre médulos em uma experiéncia customizavel. Planilhas em
Excel® ou rotinas em MATLAB®, por sua vez, oferecem baixa modularizacao e carecem
de interfaces amigaveis para simulagao de processos complexos. Identifica-se, assim, uma
lacuna em solugoes abertas, escalaveis e focadas no aprendizado, que combinem rigor
técnico com facilidade de uso. Este trabalho busca preencher essa lacuna com um sistema
modular e extensivel, no qual bancos de propriedades, catdlogos de médulos e rotinas
de célculo possam ser ampliados sem depender de licencas comerciais fechadas, servindo
tanto ao ensino quanto a pratica profissional.

Sendo de cddigo aberto, espera-se que estudantes com formacao interdisciplinar em
engenharia quimica e desenvolvimento de software possam contribuir para expandir e
aprimorar o repertorio da ferramenta, servindo como base académica para trabalhos futuros.
A disponibilidade das rotinas, dos testes automatizados e dos célculos visiveis também cria
condigoes para identificar erros, revisar hipéteses e manter rastreavel a correspondéncia

entre implementacgao, equagoes e literatura.
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3 Objetivos

3.1 Geral

Desenvolver o DCOU, um software web modular para calculo e apoio didatico em
operagoes unitarias, integrando rotinas de tubulagoes, escoamento, bombas, propriedades
termodinamicas, reatores ideais e balancos de massa, simultaneamente oferecendo recursos
que apoiem a compreensao dos conceitos envolvidos. O sistema deve adotar arquitetura
cliente-servidor com interface web acessivel por meio de API aberta, mantendo o c6digo

disponivel publicamente.

3.2 Especifico

o Implementar rotinas de calculo baseadas em equacgoes classicas para operagoes
unitarias como reatores, tubulagoes e demais correlatos, com perda de carga, NPSH

etc.;

« Desenvolver uma interface web interativa e responsiva para insercao e interpretacao

de dados em diversos dispositivos, favorecendo a experiéncia do usuario;

o Integrar um banco de dados local inicial com propriedades fisico-quimicas de subs-
tancias comuns (coeficientes de difusao, calor especifico, entalpia de vaporizacao
etc.);

» Disponibilizar recursos didaticos integrados — glossario técnico, explicagoes tedricas
embutidas e visualizagoes interativas dos fenémenos fisicos — que conectem cada

calculo ao seu fundamento conceitual;

o Disponibilizar cenarios de exemplo e entradas de referéncia que encadeiem multiplos

modulos, reproduzindo fluxos de trabalho reais de engenharia;

o Estruturar trilhas de aprendizagem que organizem o uso dos modulos em sequéncia
didatica;

« Validar os resultados comparando-os com dados da literatura, assegurando precisao

e confiabilidade dos cdlculos.
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4 Metodologia

4.1 Funcoes de Engenharia

Para cada funcao existente no projeto, as entradas, saidas e defini¢coes de retorno sao
descritas a seguir. Algumas rotinas recuperam informagoes do banco de dados local ou
das bibliotecas utilizadas, enquanto outras calculam diretamente parametros de projeto.

A organizacao da engenharia segue a sequéncia de transporte de fluidos, bombas,
propriedades termofisicas, reatores e balango de massa. Essa ordem explicita a progressao

dos fundamentos fisicos até os modelos de cédlculo utilizados pelo software.

4.1.1 Transporte de Fluidos
4.1.1.1 Dimensionamento de Tubulaces

Tubulac¢oes sao componentes por onde o fluido escoa, permitindo a transferéncia de
matéria entre equipamentos, desde a entrada de matéria-prima até a saida de produtos.
Seu correto dimensionamento é imprescindivel para a seguranca e a eficiéncia do processo.

O dimensionamento consiste em definir o didmetro nominal e o schedule capazes de
conduzir as vazoes dentro de faixas de velocidade e perda de carga economicamente 6timas.
As grandezas envolvidas incluem vazao (méssica ou volumétrica), velocidade admissivel,
propriedades do fluido (massa especifica, viscosidade), comprimento equivalente (devido a
acessorios) e caracteristicas do material (rugosidade, pressao de projeto).

Na pratica, calcula-se um diametro a partir da vazao e velocidade alvo e seleciona-se o
didmetro comercial imediatamente superior disponivel, verificando em seguida a perda
de carga pelo método de Darcy—Weisbach e a integridade mecanica conforme normas
aplicaveis. Temperatura e pressao afetam propriedades fisicas do fluido e critérios de
espessura da tubulagdo; adicionalmente, a topografia da planta e o nimero de acessorios
elevam o comprimento equivalente total.

Subdimensionar uma tubulacao implica grandes perdas de carga e custos energéticos;
superdimensionar acarreta CAPEX elevado e pode gerar velocidades muito baixas (fa-
vorecendo sedimentacdo em tubulagoes com sélidos). O embasamento tedrico combina a
equacao de continuidade, correlagoes de atrito e selecao de materiais, apoiado no uso do
diagrama de Moody (WHITE, 2018).

4.1.1.2 Diametro Calculado

O didmetro calculado é baseado na vazao e na velocidade média do fluido escoando em

um duto circular, de acordo com a Equacao 4.1:
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(4.1)
Em que:

e () — vazao volumétrica do fluido;

o V —velocidade média do fluido;

e D — didmetro hidraulico do duto circular.

Essa relacdo advém diretamente da equacdo da continuidade para escoamento em
regime permanente (WHITE, 2018). @ em m?/s e V em m/s ddo D em m na equagio; a

rotina implementada converte o resultado exibido para mm.

Pseudocédigo do dimensionamento de diametro.

receber vazdo, velocidade de projeto e unidade
converter vazdo para m3/s

calcular &rea = vazdo / velocidade

calcular didmetro tedrico = sqrt(4 * area / pi)
comparar didmetro tedrico com tabela de schedules

retornar didmetro comercial, velocidade real e critérios de selegdo

4.1.1.3 Diametro Real

O didametro real corresponde ao didmetro nominal da tubulacao a ser utilizada. Fabri-
cantes produzem tubos em geometrias padronizadas (padroes de espessura como SCH 10,
SCH 40, SCH 80 etc.). Deve-se calcular inicialmente o didmetro necessario pelo método
anterior e entao escolher, em tabela de catdlogo, o tubo comercial com didmetro interno
imediatamente superior, no material e schedule desejados. Essa logica é implementada na
fungao get_real diameter, garantindo que o didmetro selecionado comportara a vazao com
velocidade dentro do admissivel. Apds a selecdo, verifica-se a perda de carga resultante e,

se necessario, itera-se para outro diametro.

4.1.1.4 Tubulacoes

Para um correto célculo de perdas de carga e selecao de bombas, o software incorpora
dados de catalogo de tubulacoes, rugosidades de materiais e comprimentos equivalentes de
acessorios.

Rugosidade de materiais. A rugosidade absoluta do material interno da tubulacao
influencia o fator de atrito em regime turbulento por meio da rugosidade relativa £/D.

Materiais metalicos, plasticos ou com incrustacoes apresentam valores tipicos de rugosidade
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tabelados (WHITE, 2018). Com o tempo de operagao, depdsitos e corrosao podem elevar
a rugosidade efetiva, devendo-se considerar fatores de seguranca.

Catélogo de didmetros. Sdo armazenadas dimensdes padrao de tubulagoes (didmetro
externo, espessura e didmetro interno resultante) para diferentes schedules (por exemplo,
SCH 10, 40 e 80) e materiais. Também podem ser incluidos dados de pressao méaxima de
trabalho e peso por metro. Isso permite que, dado um diametro calculado, o programa

selecione o didmetro nominal comercial mais préximo disponivel.

Tabela 2 — Contratos de dados usados no cadastro de tubulagoes

Contrato Campos principais Uso no calculo

Material nome, rugosidade, Define propriedades geométricas
descrigao e hidraulicas associadas a

composic¢ao da tubulacao.

Schedule didmetro nominal, Seleciona dimensoes comerciais
diametro externo, para calculo de velocidade, area
espessura, didmetro e perda de carga.
interno

Acessorio tipo, didmetro nominal, Converte singularidades em
comprimento equivalente contribuicdo de perda de carga.

ou coeficiente local
Fonte: Autoria propria.

Coeficientes de perda em acessorios. Curvas, valvulas, expansoes, contragoes e
conexoes diversas introduzem perdas de carga locais. No modelo implementado, cada
acessorio pode ser contabilizado por um comprimento equivalente L., ou por um fator
adimensional de perda K. O comprimento equivalente total da tubulacao ¢ obtido pela
soma dos acessérios e acrescentado ao comprimento linear. Esses dados, como fatores K
ou L., tipicos para cada acessério padrao, foram compilados de literatura de engenharia
de escoamento (PERRY; GREEN, 2007).

No célculo de perdas de carga totais, o comprimento L da tubulagao reta é acrescido do
comprimento equivalente } L., das singularidades presentes. Uma estimativa inadequada
da rugosidade ou do efeito de acessérios pode produzir erros significativos na previsao de
perda de carga, resultando em superdimensionamento ou subdimensionamento de bombas.
Assim, o uso de dados acurados de catdlogo e correlagoes de atrito é fundamental para a
confiabilidade do dimensionamento. A Tabela a seguir resume o fluxo do calculo de perda

de carga por Darcy—Weisbach utilizando acessérios.
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Tabela 3 — Fluxo de calculo da perda de carga com acessorios

Etapa Operacao e verificagao

Entradas Método, fator de atrito, comprimento, didmetro, veloci-
dade ou vazao e acessérios.

Preparacao Converte as grandezas para unidades coerentes e soma
os comprimentos equivalentes das singularidades.

Processamento Aplica Darcy—Weisbach ou Hazen—Williams conforme
o método selecionado.

Saida e validagao Retorna a perda de carga em metros e rejeita entradas

ausentes, ndo numéricas ou resultados nao positivos.
Fonte: Autoria propria.

4.1.1.5 Escoamento, Perdas de Carga e Diametros Hidraulicos

O comportamento do escoamento interno é governado, principalmente, pelo niimero
de Reynolds, que permite classificar o regime como laminar, de transicao ou turbulento.
Variaveis-chave incluem o didametro hidraulico, a velocidade média, a viscosidade e a
massa especifica do fluido, bem como a rugosidade relativa da parede. Perfis de velocidade,
mecanismos de mistura e dissipacao de energia por atrito dependem desse regime de
escoamento. Para quantificar a perda de carga (queda de pressao) devida ao atrito no
escoamento, emprega-se a equagao universal de Darcy—Weisbach (WHITE, 2018).

No regime turbulento, o fator de atrito f depende de Re e da rugosidade relativa
e/D, nao possuindo solugdo analitica explicita; por isso, utilizam-se relagoes empiricas ou
aproximadas. J4 no regime laminar (Re < 2300), o perfil de velocidades é parabdlico e f
admite a expressao simples dada pela Equagao 4.2:
64

I~ Re

(4.2)

Em servicos de dgua a escoamento turbulento, a formula empirica de Hazen—Williams é
comumente empregada como aproximagao pratica (PERRY; GREEN, 2007). Temperatura
e pressao afetam massa especifica e viscosidade do fluido, modificando o valor de Re e,
consequentemente, as perdas de carga.

Além disso, o material e condi¢oes da tubulagao (nova, envelhecida) determinam a
rugosidade efetiva. Todos esses efeitos impactam diretamente o balanco de energia no
escoamento em tubulagoes e a poténcia requerida em bombas ou compressores (PERRY
GREEN;, 2007; WHITE, 2018).
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Tabela 4 — Unidades e natureza dos grupos de Reynolds e fator de atrito

Simbolo Unidade ou natureza

Re Numero de Reynolds adimensional.

f Fator de atrito de Darcy adimensional.

D Diametro da tubulacao em unidade de comprimento,

por exemplo m.

Massa especifica, por exemplo kg/m?.

Velocidade média, por exemplo m/s.

Viscosidade dinamica, por exemplo Pas.

Viscosidade cinemdtica, por exemplo m?/s.
Rugosidade absoluta na mesma unidade de compri-
mento usada para D.

e/D Rugosidade relativa adimensional.

ol e <o

4.1.1.6 Numero de Reynolds

O nimero de Reynolds (Re) relaciona as forgas inerciais com as forgas viscosas no
escoamento dentro de uma tubulagao:

Usando viscosidade dinamica p:

D-V.
Re = P (4.3)
i
Usando viscosidade cinematica v:
D-
Re = v (4.4)
v

Com esses simbolos padronizados, tipicamente Re < 2300 indica regime laminar,
2300 < Re < 4000 indica regime de transicao, e Re > 4000 indica regime turbulento
plenamente desenvolvido (WHITE, 2018).

Fluxo de calculo do nimero de Reynolds.

receber didmetro caracteristico e velocidade
selecionar viscosidade dindmica com massa especifica
ou viscosidade cinemética

converter grandezas para unidades coerentes

calcular Re = D * V * rho / mu ou Re =D *x V / nu

classificar regime e retornar nimero de Reynolds positivo

4.1.1.7 Fator de Atrito

No regime laminar, o fator de atrito de Darcy pode ser obtido diretamente por
f = 64/Re. No regime turbulento, f satisfaz implicitamente a equagao de Colebrook—
White (COLEBROOK, 1939):
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\/1? — 2logy, < 3’; B+ Rif%) (4.5)
A rugosidade relativa captura o efeito da parede no regime turbulento. Para evitar a
resolucao iterativa, existem correlagoes explicitas aproximadas amplamente usadas, por
exemplo:
Swamee—Jain (SWAMEE; JAIN, 1976):
0,25

= 4.6
PN e

Haaland (HAALAND, 1983):

5/D>1’H 6,9 (47

1
=181 Sl
JE T (3,7 Re

O software implementa as equagoes acima para calculo de f conforme o regime e dados
disponiveis (WHITE, 2018). A interface para a obtengao do fator de atrito e as opgdes

disponibilizadas ao usuario estao exibidas na Figura 1.

Figura 1 — Interface de calculo do fator de atrito

Friction Factor

Roughness Type
® Material Composition C Custom Value

Material Composition

Commercial steel

Diameter Type

@® Pipe Schedule O Custom Value

Pipe Schedule Diameter (mm)
SCH40 M 15 mm

Reynolds Number Method
100000 ColebrookWhite

Calculate Friction Factor Limpar campos

Friction Factor
Property Value Units

Diameter 0.0294801 dimensionless
Fonte: Elaboragao prépria (2026).
Fluxo de calculo do fator de atrito.

receber rugosidade, diémetro, Reynolds e método

calcular rugosidade relativa

se método = ColebrookWhite, resolver a equagdo implicitamente

se método = SwameeJain ou Haaland, aplicar a correlagdo explicita

retornar fator de atrito adimensional ou erro de convergéncia
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4.1.1.8 Perda de Carga — Darcy—Weisbach e Hazen-Williams

A perda de carga distribuida iy em uma tubulagao de comprimento L é calculada pela

equagao de Darcy—Weisbach:

L+ L,)V?

Na Equacao 4.8, hy, L, 3. L., ¢ D usam unidades de comprimento coerentes; V' é

(4.8)

velocidade, por exemplo m/s; g é aceleracio, por exemplo m/s?; e f é adimensional. O
resultado de hy ¢ uma altura de perda de carga, usualmente expressa em m. Essa férmula
é universal e independe do fluido, desde que f seja adequadamente determinado (PERRY;
GREEN, 2007).

Para escoamento de dgua em tubulac¢oes de didmetro moderado (tipicamente D >
50 mm) e regime turbulento plenamente estabelecido, a féormula empirica de Hazen—

Williams pode ser empregada como simplificacao:

_ 10,646L ;<59
- (/1,852 [)4,87
Na forma exibida, o coeficiente empirico 10,646 corresponde a convencao no SI usual

hy (4.9)

da correlagao; portanto, as unidades devem seguir a convengao associada ao coeficiente,
com hy e Lemm, @ em m?/se D em m. C é o coeficiente de Hazen-Williams do material,
tratado como adimensional e tabelado para tubulagoes novas de ferro fundido, ago, PVC
etc. Apesar de nao possuir fundamentacao tedrica geral, essa equagao fornece boa precisao
para agua a 20 °C em tubulagoes de transporte e é consagrada no projeto de redes de dgua
devido a sua simplicidade (PERRY; GREEN, 2007; WHITE, 2018).

Fluxo de calculo da perda de carga.

receber método, geometria, vazdo ou velocidade e propriedades da tubulagdo
resolver a velocidade ou a vazdo faltante quando necessario

somar comprimento reto e comprimentos equivalentes

aplicar Darcy-Weisbach ou Hazen-Williams

retornar perda de carga em metros e validar sinal e faixa de aplicacgéo

4.1.1.9 Diametro Hidraulico para Geometrias Diversas

O conceito de diametro hidraulico generaliza o calculo do nimero de Reynolds e do
fator de atrito para segOes transversais nao circulares. O didmetro hidraulico é definido
como: A
Dh — ?

onde A é a drea da secdo transversal de escoamento e P o perimetro molhado (contorno

(4.10)

em contato com o fluido). Assim:
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Para dutos circulares, conforme a Equagao 4.11:
D, =D (4.11)
(recupera o didmetro interno). Para canais ou abertos, conforme a Equagao 4.12:

Dy = 5 dab (4.12)

(a+b)
onde a e b sao os lados do retdngulo. Para anulares (espaco entre dois tubos concéntricos),
conforme a Equagao 4.13:

D, =D, — D; (4.13)

(diferenca entre didmetro externo interno e didmetro externo do interno). Para secoes
triangulares (por ex., condutos abertos triangulares), calcula-se A e P conforme a geometria
e aplica-se 4A/P. Para geometrias mais complexas (ex.: calhas semicirculares), também se
aplica 4A/P considerando o perimetro molhado adequadamente.

Nas Equagoes 4.10 a 4.13, Dy, D, D,, D;, a, b e o perimetro molhado P (ou P,,) usam
a mesma unidade de comprimento; A usa a unidade de area correspondente; e cada férmula

retorna Dy, nessa unidade de comprimento.

Figura 2 — Tipos de dutos de escoamento

Circular

Retangular Canais circulares

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

O programa permite ao usuario informar A e P para calculo de D, em situagoes

especiais, garantindo flexibilidade para tratar geometrias arbitrarias (WHITE, 2018).

Fluxo de céalculo do didmetro hidraulico.
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receber geometria e dimensdes especificas da segdo

calcular area e perimetro molhado conforme a geometria

aplicar Dh = 4 * area / perimetro

validar dimensdes, desigualdade triangular ou altura do segmento

retornar didmetro hidraulico na unidade de entrada

4.1.2 Bombas
4.1.2.1 Altura Manométrica entre Dois Pontos

A forma estendida da equacao de Bernoulli é utilizada para avaliar as variacoes de carga
(energia por unidade de peso do fluido) entre dois pontos de uma tubulagdo, incluindo

perdas:

P-P V- VE
Py 29
Em que H é a altura manométrica adicionada (se positiva) ou removida (se negativa)

H =

+22—21+hf (414)

entre os pontos 1 e 2. Todos os termos da Equacgao 4.14 sao expressos como carga hidraulica
em metros: as pressoes P} e P, usam unidades coerentes com p e g no termo %; as
velocidades V; e V; entram em m/s; as cotas 21 e 25 sdo dadas em m; e hy retine as perdas
distribuidas e localizadas em m. Com essa convengao, perdas positivas aumentam a altura
requerida pela bomba (WHITE, 2018).

Essa equacao é fundamental para avaliar a necessidade de bombeamento: uma bomba
deve fornecer uma H suficiente para superar as perdas e elevar o fluido da condigao 1 até

2; inversamente, uma turbomaquina geradora extraird essa energia do fluido.

Tabela 5 — Etapas do calculo da altura manométrica

Etapa Descricao

Entradas Pressoes, cotas, velocidades, massa especifica e perda
de carga entre os pontos 1 e 2.

Processamento Converte os termos em carga hidraulica e soma as par-
celas de pressdo, velocidade, cota e perdas.

Saida Altura manométrica H em metros.

Validagao Exige os campos numéricos necessarios e mantém uni-

dades coerentes entre os termos.
Fonte: Autoria propria.

4.1.2.2 NPSH Disponivel

Para evitar cavitagao em bombas, calcula-se o NPSH disponivel na succao, que deve
exceder o NPSH requerido pelo fabricante. A expressao para o NPSH disponivel, em

termos de altura de liquido, é:

Psuc + Pzztm - pvap + ‘/sguc

NPSHgsp =
e Py 29

+ (Zsue — 20) — Psuc (4.15)
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O resultado da Equagao 4.15 é expresso em metros de coluna do liquido bombeado. As
pressoes Psye, Paim € Puap devem ser coerentes entre si e com pg; p ¢ massa especifica, por
exemplo kg/ m?; Vi, é velocidade em M/S; Zgue € Zg SA0 cotas em m; e hg,, representa as
perdas na linha de sucgdo em m (PERRY; GREEN, 2007).

O calculo de NPSH disponivel permite verificar se h4 margem de seguranca sobre o
NPSH requerido da bomba (fornecido pelo fabricante para aquela vazao), garantindo que
o liquido nao vaporize na entrada da bomba — o que causaria cavitagao, danos e reducao

de desempenho.

Tabela 6 — Etapas do calculo do NPSH disponivel

Etapa Descricao

Entradas Pressées manomeétrica, atmosférica e de vapor, massa
especifica, velocidade na succdo, cota e perda de carga.

Processamento Converte pressoes para uma base comum e combina
os termos de pressao, velocidade, elevagao e perdas da
succgao.

Saida NPSH disponivel em metros de coluna do liquido.

Validacao Requer entradas numéricas e permite comparar o resul-

tado com o NPSH requerido pelo fabricante.
Fonte: Autoria propria.

4.1.3 Propriedades Termofisicas

Propriedades termofisicas — como massa especifica, viscosidade, calor especifico, condu-
tividade térmica, entalpia e entropia — sao insumos essenciais em praticamente todos os
calculos de processos. Em misturas, a predicao de propriedades requer modelos mais com-
plexos do que simples somas ponderadas, considerando interagoes moleculares e desvios da
idealidade. Tais propriedades alimentam balancos de massa e energia, o dimensionamento
térmico de trocadores, o cdlculo de Reynolds e de fatores de atrito, o desempenho de
separagoes, entre outros. Temperatura e pressao sao variaveis determinantes: utilizam-se
correlagoes empiricas (por exemplo, equac¢ao de Antoine para pressao de vapor) ou equagoes
de estado (gas ideal, Peng-Robinson, SRK) conforme o sistema. Erros na estimativa de
viscosidade ou massa especifica afetam o calculo de Reynolds, fator de atrito e poténcia de
bombeamento; imprecisoes em calores especificos ou entalpias propagam-se em balancos

de energia e projeto de utilidades.
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Tabela 7 — Fluxo de obtencao de propriedades termofisicas

Etapa Descricao

Entradas Fluido, propriedade solicitada, temperatura em K e
pressao em Pa; para propriedades criticas, apenas o
fluido.

Processamento Consulta CoolProp, trata propriedades de saturacao e

associa unidades SI por meio do Pint.

Saida Propriedade solicitada ou conjunto de propriedades,

incluindo propriedades criticas quando aplicavel.

Validacao Confere a existéncia do fluido e comunica falhas de

consulta ou propriedades indisponiveis.

Fonte: Autoria propria.

No software desenvolvido, um moédulo de propriedades utiliza a biblioteca CoolProp

para recuperar propriedades de fluidos puros (e misturas) a partir de dados de entrada de

T e P. Sao obtidas propriedades como massa especifica (p), viscosidade, calor especifico

(¢cp € ¢,), condutividade térmica, entalpia, entropia, massa molar e tensdo superficial,

além de propriedades criticas e pontos de saturagao (bolha/orvalho) quando aplicavel. A

visualizacao desse calculo de propriedades, com foco no resultado para uma mistura, é

apresentada na Figura 3.

Figura 3 — Interface de calculo para as propriedades de uma mistura

Mixture Properties
Temperature (K)
300

Fluid Fractions

Water

Methanol

Properties to Calculate

Density Specific heat

Calculate Mixture Properties

Mixture Properties
Fluid Composition:

Water: 05 Methanol: 0.5

Property Value
Density 753.601
Specific Heat 347414

Pressure (Pa)

101325

0,5

0,5

Units
kilogram / meter ** 3

joule [ kelvin [ kilogram

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Para misturas, a API do CoolProp permite montar strings com o padrao abaixo, usando

as fragoes especificadas para cada componente (BELL et al., 2014):

HEQS: : Comp1 [x1]1&Comp2 [x2] &. . .

Todas as grandezas retornam ja associadas a unidades do SI (via integra¢ao com a

biblioteca Pint), garantindo consisténcia nos célculos.
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Tabela 8 — Fluxo de obtencao de propriedades de misturas

Etapa Descricao

Entradas Fragoes dos componentes, temperatura, pressao e, opci-
onalmente, a lista de propriedades.

Preparagao Verifica os componentes, confere se as fragoes somam

aproximadamente uma unidade e monta a representagao
da mistura.

Processamento Consulta as propriedades selecionadas na API do Cool-
Prop usando a composicio informada.

Saida e validagao Retorna um conjunto de propriedades com unidades SI
e rejeita componentes desconhecidos ou fragoes incom-
pativeis.

Fonte: Autoria propria.

O uso de uma biblioteca de propriedades de qualidade referéncia como o CoolProp
assegura que o software tenha um backend termodinamico rigoroso e abrangente, reforcando

o carater didatico ao permitir explorar diferentes cenarios com fidelidade fisica.

4.1.4 Reatores

Reatores sao equipamentos projetados para promover reagoes quimicas, convertendo
reagentes em produtos sob condi¢oes controladas de operacao.

Modelos ideais como CSTR, PFR e batelada fornecem limites titeis para projeto e analise
de desempenho. As varidveis centrais envolvidas no projeto de reatores incluem conversao
dos reagentes, seletividade e rendimento (em caso de multiplas reagdes), velocidade de
reacdo, tempo de residéncia, volume do reator e condigoes de operacao (temperatura,
pressao). Industrialmente, o correto dimensionamento de reatores afeta diretamente a
capacidade produtiva, a qualidade do produto e a seguranca, especialmente no controle
de remocao de calor em reagoes exotérmicas. A cinética quimica depende fortemente da
temperatura (lei de Arrhenius) e da forma funcional da taxa de reac¢ao (ordem de reagao,
efeitos de inibigao, presenga de inertes, variagdo volumétrica em fase gasosa etc.). Erros na
previsao de conversao ou no calculo do volume reacional podem levar a baixa seletividade,
formagao de pontos quentes (hot spots) e riscos operacionais. A base tedrica conjuga
balancos de massa por componente com leis cinéticas apropriadas, integradas no espago
(PFR) ou no tempo de residéncia (CSTR), podendo incluir balango de energia quando o
regime térmico é relevante (FOGLER, 2009; LEVENSPIEL, 2000).

No escopo deste projeto, sdo considerados reatores isotérmicos e monofasicos (todos os
reagentes e produtos em uma tnica fase, liquida ou gasosa). O cédigo rejeita misturas de
componentes em estados fisicos diferentes, a fim de garantir a validade dos balangos e do
coeficiente de variagao volumétrica utilizado para o estado atual dos médulos de célculo
para reatores.

A Tabela 9 padroniza a leitura dimensional das Equacoes 4.16 a 4.20. Assim, os

paragrafos seguintes se concentram no papel fisico de cada relacao.
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Tabela 9 — Unidades e natureza dos simbolos nas relagoes estequiométricas e cinéticas de

reatores

Simbolo Unidade ou natureza

N; Vazao molar, por exemplo mol/s.

Vi, VA, Up, UR Coeficientes estequiométricos adimensionais.

C;, Cio, Cao Concentragao molar, por exemplo mol /m?.

X Conversao adimensional.

Y A0 Fracao molar adimensional do reagente limitante na
alimentacao.

€ Coeficiente de variacao volumétrica adimensional.

Y Fator de diluicao adimensional.

P, P Pressoes em unidades coerentes entre si, usadas apenas
na razao Py/P.

T, Ty Temperaturas absolutas em K, usadas apenas na razao
T/To.

rou —ry Taxa molar de reacao por volume de reator, por exem-
plo mol/(m?s).

k Constante cinética com unidades definidas pela ordem
global da reacao.

Algumas logicas gerais se aplicam a todos os tipos de reatores implementados. Por
exemplo, a determinacao do reagente limitante identifica o reagente cuja disponibilidade
inicial por unidade estequiométrica é a menor entre os reagentes presentes. Em termos
de calculo, percorrem-se apenas os reagentes (coeficientes estequiométricos negativos),
calculando conforme a Equacgao 4.16:

Nig
Vil

O quociente compara a disponibilidade molar de cada reagente por unidade estequiométrica.

razao; = (4.16)

O valor absoluto || evita a inversao de sinal causada pela convengao negativa dos reagentes;
o reagente com menor valor de razao; é o limitante (FELDER; ROUSSEAU, 2005).

Pseudocddigo da preparacgao estequiométrica do reator.

identificar reagentes com coeficiente estequiometrico negativo

calcular disponibilidade molar normalizada de cada reagente

selecionar o menor valor normalizado como reagente limitante

calcular fator de diluicao a partir de conversao, pressao e temperatura
atualizar concentracoes de saida por estequiometria

calcular velocidade de reacao pela lei cinetica informada

A velocidade de reacao é modelada, em geral, por uma lei de poténcia do tipo:

r=k-J[Cr (4.17)



42 Capitulo 4. Metodologia

A Equacao 4.17 representa uma lei de poténcia: cada concentracao entra elevada a sua
ordem de velocidade, e k assume a unidade necessaria para que o produto resulte em taxa
volumétrica de reacao.

A integracdo da cinética com a estequiometria é feita via conversao X do reagente
limitante. Os balangos estequiométricos relacionam as concentragoes de saida de cada
componente a conversao X. Para cada componente ¢ na reagao, tem-se a seguinte relacao
geral: o termo estequiométrico é positivo para formacao (produtos), negativo para consumo

(reagentes) e nulo para inertes.

o =t ('Al/} CnoX) (4.18)

A Equagao 4.18 ajusta a concentracao de cada componente pela conversao do reagente

limitante. O numerador representa consumo ou formagao estequiométrica, enquanto o
denominador aplica a diluicao total do meio.
Para determinacao do coeficiente de variagdo volumétrica para reagoes gasosas, a

Equacao 4.19 deve ser utilizada.

ZVZ'>0 vy — Zl/i<0 ’Vl,
|Vl

O numerador compara a quantidade estequiométrica formada e consumida na fase

€ =19Yao0 (419)

gasosa, normalizada pelo reagente limitante. O sinal de ¢ indica expansao ou contragao

molar associada a reagao.
PT

= (1+6X)??0 (4.20)

Onde € representa a variagdo volumétrica ou molar por mol de A reagido, podendo

indicar expansao ou contragdo conforme a estequiometria e a fase gasosa. O fator ¢ agrega

a variagao volumétrica estequiométrica (via eX) e as corregoes de pressdo e temperatura

em relacdo as condigoes iniciais (LEVENSPIEL, 2000). Essas relagoes estequiométricas

permitem calcular as concentragoes de saida de todos os componentes a partir da conversao

X do reagente limitante, sendo a base para os balancos nos diferentes modelos de reatores.

4.1.4.1 Reator do Tipo CSTR

O reator do tipo CSTR é um tanque agitado operando em regime continuo. Assume-
se mistura completa no interior do tanque (composigdo uniforme em todo o volume).
A conversao é desenvolvida integralmente dentro do volume do reator, dependendo do
balanco entre a cinética de reacao e o tempo de residéncia dos reagentes no tanque.

No sistema implementado, sdo suportados trés casos de uso: (i) conversao desejada e
cinética conhecidas (calcula-se o volume do reator necessario), (ii) volume disponivel e

cinética conhecidas (calcula-se a conversao atingida) e (iii) tempo de residéncia e cinética
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conhecidos (calcula-se a conversao atingida). As saidas calculadas pelo algoritmo incluem,
entre outros: conversao do reagente limitante X, vazao molar do reagente limitante na
entrada Fyo, vazao volumétrica total na saida @), volume do reator V', taxa de reagao
r no interior, concentragoes de saida Cj saida, fator de diluicao 9, coeficiente de variacao
volumétrica € e tempo de residéncia 7.

A Tabela 10 resume as unidades locais da sequéncia de calculo do CSTR; essas defini¢oes

valem para as Equagoes 4.21 a 4.27.

Tabela 10 — Unidades e natureza dos simbolos na sequéncia de cdlculo do CSTR

Simbolo Unidade ou natureza

Nio, Fao Vazao molar, por exemplo mol/s.

Qi, Qr Vazao volumétrica, por exemplo m?/s.

Cio, Cioe Concentragao molar, por exemplo mol/m?.

1% Volume do reator, por exemplo m?.

X Conversao adimensional.

—ra Taxa molar de reacao por volume de reator, por exem-
plo mol/(m?s).

T Tempo de residéncia, por exemplo s.

f(X) em 4.26 Residuo objetivo: diferenca numérica entre conversoes
adimensionais.

4.14.1.1 Conversdo e Cinética (Célculo do Volume)

Passos principais do calculo:
o Identificacdo do reagente limitante (conforme descrito anteriormente);

o Calculo das vazoes molares de entrada pela Equagao 4.21:
Nio = Qi - Clioe (4.21)
para cada componente, bem como da vazao volumétrica total pela Equacgao 4.22:

Qr=>_0Q; (4.22)

As concentragoes iniciais (ap6s mistura das correntes de alimentacao) sdo dadas pela

Equacao 4.23:
N;

T Qr

« Calculo do fator de diluigao total 1) com a conversao alvo X (Equagao 4.20);

Cio (4.23)

o (Célculo da taxa de reacao r a partir da constante cinética k e das concentracoes na
saida (considerando X'), supondo regime isotérmico (FOGLER, 2009);

o Aplicacao do balango no CSTR para o reagente limitante.
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Para conversao X conhecida, a equacao de design é dada por:

y = fao X (4.24)
—ry
Nessa expressao, o produto Fa0X representa a vazao molar convertida do reagente
limitante, e a divisao pela taxa de consumo volumétrica fornece o volume requerido do
tanque.

Célculo do tempo de residéncia:

_V
Qr

A fim de simplificar as rotinas, utiliza-se a fungao __initialize__reactor(), que calcula

T (4.25)

as concentracoes e vazoes de cada componente na entrada, bem como o coeficiente de
variagao volumétrica ou molar, o fator de diluicao, as temperaturas e pressoes iniciais e

finais e o reagente limitante.

4.1.4.1.2 Volume e Cinética (Célculo da Conversgo)

Nesse caso, sao conhecidos o volume do reator V' e a cinética (expressao da taxa r(C;),
incluindo k). Deseja-se determinar a conversao X atingida no CSTR. Isolando X na
equagao de design do CSTR obtém-se uma equacao implicita. Define-se entao uma funcao
objetivo:

[wal 74V
rT) = ———
fla) = AL

Entao encontra-se sua raiz na faixa 0<X<1, tipicamente utilizando o método de Brent,

X (4.26)

dada a monotonicidade esperada de f(z). A raiz X que satisfaz f(z) = 0 corresponde a

conversao no reator.

4.1.4.1.3 Tempo de Residéncia e Cinética

Conhecido o tempo de residéncia 7, calcula-se inicialmente pela Equagao 4.27:
V=Qr-7 (4.27)

Em seguida, o problema se reduz ao caso anterior: aplica-se a mesma fungao objetivo f(X)
da Equacao 4.26 e resolve-se numericamente para X, obtendo a conversao atingida no

CSTR com tempo de residéncia 7 especificado.
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Tabela 11 — Etapas computacionais do modelo CSTR

Etapa Responsabilidade

Inicializagao Normaliza unidades, identifica o reagente limitante e
prepara as variaveis de entrada.

Célculo por conversao Usa a conversao especificada para obter concentragoes,
velocidade de reagao e volume requerido.

Célculo por volume Resolve a conversdao compativel com o volume informado.

Calculo por tempo de resi- Relaciona vazao, volume, tempo de residéncia e cinética

déncia para fechar o estado do reator.

Fonte: Autoria propria.

4.1.4.2 Reator do Tipo PFR

Um reator tubular é caracterizado por escoamento pistonado, sem mistura axial
significativa: cada elemento de fluido que entra percorre o reator, evoluindo em conversao
conforme o comprimento.

Para uma conversao alvo X, o volume requerido de um PFR ideal é dado pela

integragao da equagao de design diferencial ao longo da conversao (LEVENSPIEL, 2000).

Matematicamente:
X dX
V:(R+1)-FA0-/R ar (4.28)
=

A Tabela 12 padroniza a leitura dimensional da Equagao 4.28; o texto seguinte interpreta

os termos sem repetir a lista de unidades.

Tabela 12 — Unidades e natureza dos simbolos no dimensionamento do PFR

Simbolo Unidade ou natureza

1% Volume do reator, por exemplo m?.

Fyo Vazao molar do reagente limitante na alimentagao
fresca, por exemplo mol/s.

X, R Conversao e razao de reciclo adimensionais.

—ra Taxa molar de reacao por volume de reator, por exem-
plo mol/(m?s), quando a equagdo é escrita em base
molar.

O termo R representa a razao de reciclo ou recirculagao, definida como vazao reciclada
dividida pela vazao fresca de alimentagao. Assim, (R + 1) acomoda o aumento da vazao
que atravessa o reator na integracao. No codigo, essa integral é avaliada numericamente
(por exemplo, via scipy.integrate.quad). Para o caso inverso, em que V' é conhecido e se
busca X, utiliza-se novamente um procedimento iterativo (método de Brent) aplicando a

equagao de design diferencial até encontrar a conversao cujo volume calculado corresponda
ao especificado (FOGLER, 2009).
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A representacao grafica dessa relacao é apresentada pelos perfis de Levenspiel do
software, que permitem interpretar a adrea associada ao volume requerido e comparar CSTR
e PFR.

Considerando a similaridade estrutural e semantica com as rotinas de calculo do CSTR,
destaca-se a diferenca na funcao objetivo usada para o calculo de volume, apresentada no

pseudocodigo a seguir.
Pseudocédigo da integragao do PFR.

definir conversao inicial e conversao alvo
para cada ponto de integracao:
calcular concentracoes pela estequiometria
calcular velocidade de reacao no ponto
integrar dV/dX = F_AO / (-r_A)

retornar volume acumulado, perfil de conversao e estados intermediarios

4.1.5 Balanco de Massa

O balanco de massa aplica o principio da conservagao da massa a sistemas de processo:
em regime estacionario, a massa que entra em um sistema deve ser igual a massa que sai,
ajustada pela geragdo ou consumo devido a reagdes quimicas (FELDER; ROUSSEAU,
2005). Para cada componente, a quantidade produzida ou consumida deve ser contabilizada
segundo a estequiometria.

A Tabela 13 resume a base dimensional comum das Equacoes 4.29 a 4.33. A mesma

base deve ser mantida dentro de cada balanco.

Tabela 13 — Unidades e natureza dos termos no balango de massa com reciclo

Simbolo ou termo Unidade ou natureza
Acumulo, entradas, saidas, | Mesma base escolhida para o balango por tempo, como
geracao e consumo kg /s ou mol/s.
m Vazao maéssica, por exemplo kg/s.
FRr, Fg, Fp Vazoes na mesma base selecionada para o balanco:
molar, massica ou volumétrica.
f Fracao de reciclo ou purga adimensional.
Actimulo = Entradas — Saidas + Geracao — Consumo (4.29)

No estado estacionario sem reacao, o acimulo ¢ zero, de modo que:

Z Mentrada = Z Misaida (430)

Por componente ¢, incluindo reagao quimica:
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Nesses casos, para divisores de fluxo (splitters), define-se por exemplo:

Z (mentrada,i + mgeracao,i) -

Z (msaida,i + mconsumo,i)

(4.31)

Em problemas industriais, frequentemente ha reciclo e purgas envolvidos nos balangos.

Fr=[-Fp

Fo=(1-f) Fp

(4.32)

(4.33)

Esses parametros permitem fechar balancos em sistemas com recirculacao e calcular

a acumulacao de inertes ou subprodutos. Na Figura 4, é apresentado o resultado gerado

pelo software para um balanco de massa contendo reciclo e reacao.

Figura 4 — Resultados do balanco de massa com reciclo e reacao

Mass Balance Results

Flow rates are in consistent units throughout. Compositions are mass fractions (when using mass flow units) or molar fractions (when using molar flow units)

Process Metrics

« Fresh Feed: 100.00 (mass or mol)/time
« Product Flow: 50.00 (mass or mol)/time

« Recycle Ratio: 0.75

Fresh_Feed

Flow Rate: 100.00 (mass or mol)/time

Compositions (mass or molar fractions):

A:0.8000

Reactor_Out

Flow Rate: 125.00 (mass or mol)/time

Compositions (mass or molar fractions):

A: 01574

Recycle

Flow Rate: 75.00 (mass or mol)/time

Compositions (mass or molar fractions):

A 01574

Product

Flow Rate: 50.00 (mass or mol)/time

Compositions (mass or molar fractions):

A 01574

B: 0.2000

B: 0.0183

B: 0.0183

B: 0.0183

C:0.0000

C:0.6426

C:0.6426

C:0.6426

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

D: 0.0000

D: 01817

D: 01817

D: 01817

O balanco de massa fundamenta o dimensionamento de equipamentos como mistu-

radores, separadores, reatores e redes de processo, além de embasar analises economicas

(minimizando perdas de matérias-primas) e de seguranga (evitando aciimulo indesejado de

compostos). Vale notar que temperatura e pressao influenciam o balango apenas através

de propriedades fisicas (massa especifica, volumes especificos), ou mudangas de fase que
afetem as vazoes massicas e molares de cada corrente (FELDER; ROUSSEAU, 2005).
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4.2 Desenvolvimento do Software

A metodologia adotada combina fundamentos da engenharia quimica com técnicas
modernas de desenvolvimento de software, visando garantir precisao nos calculos e aces-
sibilidade por meio de uma interface web intuitiva. O projeto foi estruturado em etapas
que abrangem desde o levantamento bibliografico das equacoes de dimensionamento até a
implementacgao e validagao do sistema completo.

Em termos praticos, o backend funciona como a camada de calculo: ele recebe entradas
validadas, executa as rotinas de engenharia e devolve resultados e modelos de visualizacao.
O frontend, por sua vez, corresponde a camada de interagao com o usuario, responsavel
por organizar formularios, graficos, mensagens e navegacao. Para fins de organizacao, o
desenvolvimento é descrito a seguir em seus principais eixos técnicos: backend, frontend,

deploy, automacao de integragao e entrega, distribuicao desktop e versionamento.

4.2.1 Backend

O backend foi desenvolvido em Python, utilizando o framework FastAPI, escolhido por
sua alta performance, suporte a tipagem forte e facilidade na criagdo de APIs RESTful.
Uma API pode ser entendida, neste contexto, como a interface de comunicacgao entre as
calculadoras e outros consumidores: cada endpoint é um endereco especifico que recebe
dados de entrada, executa uma operagao definida e devolve uma resposta estruturada.
Essa camada ¢é responsavel por processar os calculos, gerenciar essas rotas de comunicacao
e servir os resultados ao frontend. Além disso, por se tratar de uma linguagem de alto
nivel, sua sintaxe é simples e intuitiva para iniciantes.

A Tabela 14 resume as principais bibliotecas e frameworks utilizados, sua funcionalidade

e a correspondéncia com aplicagoes tipicas da engenharia quimica.

Tabela 14 — Bibliotecas e frameworks utilizados no bac-

kend
Nome Funcionalidade Como se enquadra no uso
da Engenharia Quimica
FastAPI Framework web moderno para | Backend para expor os calculos

criagdo de APIs RESTful em de engenharia quimica através

Python, com validagao de endpoints HTTP,
automatica de dados e permitindo que a interface web
documentacao interativa. ou outros sistemas acessem as

fungoes de dimensionamento,
balango de massa, calculos de

reatores etc.

Continua na proxima pagina
p pag



4.2. Desenvolvimento do Software

49

kend (continuagao)

Tabela 14 — Bibliotecas e frameworks utilizados no bac-

Nome Funcionalidade Como se enquadra no uso
da Engenharia Quimica
Uvicorn Servidor ASGI para executar | Executa o servidor da API
aplicagoes web assincronas em | FastAPI, processando as
Python. requisicoes dos calculos.
Pydantic Biblioteca para validacao de Valida os dados de entrada dos
dados e gerenciamento de célculos (vazoes, temperaturas,
configuragoes usando Python pressoes, propriedades fisicas
type hints. etc.), garantindo que os
parametros fornecidos estejam
no formato e tipo corretos
antes de executar os célculos.
CoolProp Biblioteca especializada em Calculo de propriedades
propriedades termodindmicas | termodindmicas (massa
de fluidos, com banco de dados | especifica, viscosidade, entalpia,
extenso de substancias. entropia, calor especifico etc.)
de compostos e misturas.
Pint Gerenciamento de unidades Permite trabalhar com
fisicas, conversoes e calculos diferentes sistemas de unidades,
dimensionais garantindo consisténcia
dimensional nos céalculos.
Matplotlib Biblioteca de visualizagao de Gera graficos de processos
dados e criacao de graficos quimicos como curvas
2D/3D. associadas a modelos de reacao,
perfis de temperatura,
diagramas de fases, curvas de
bomba, e visualizacoes de
resultados de simulagoes.
NumPy Biblioteca fundamental para Realiza calculos matriciais,
computacao cientifica com interpolagoes, operacoes
arrays multidimensionais e vetoriais para balangos de
operagoes matematicas massa e energia, resolucoes de
vetorizadas sistemas de equagoes lineares
em processos quimicos

(Continua na préxima pagina)
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Tabela 14 — Bibliotecas e frameworks utilizados no bac-

kend (continuagao)

Nome Funcionalidade Como se enquadra no uso

da Engenharia Quimica

SciPy Conjunto de algoritmos Resolucao de EDOs, otimiza
cientificos para otimizacao, processos quimicos, realiza
integracao numérica, algebra integracoes numéricas para
linear, estatistica calculos de conversao, ajuste de

curvas experimentais

Pytest Framework de testes, com Permite validar
suporte a testes unitarios, automaticamente a
testes de integracao, fixtures, confiabilidade dos calculos de
parametrizacao e relatorios engenharia quimica, garantindo
detalhados. que equagoes, modelos

matematicos e rotinas
numeéricas estejam corretos e

continuem funcionando apés

alteracoes no coédigo.

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.2.2 Frontend

O frontend corresponde a interface grafica do usuario, sendo a parte visual e interativa
do sistema, acessada diretamente pelo navegador. Ele é responsavel por exibir os resultados
dos célculos, receber dados de entrada e enviar as informacgoes ao servidor (backend).

O frontend foi desenvolvido com React, TypeScript e Vite, combinacao que favorece
a composicao da interface em componentes reutilizaveis, a tipagem dos contratos entre
formularios e servigos e um ciclo de desenvolvimento agil para compilacao e distribuicao da
aplicacao. A camada de navegacao ¢ estruturada com React Router, o que permite organizar
os modulos de tubulagoes, escoamento, bombas, componentes, reatores, balanco de massa
e glossario em rotas aninhadas e previsiveis, sob uma mesma estrutura de aplicacao.

Na camada visual, a aplicagao utiliza Tailwind CSS para estilizacdo utilitaria, em
conjunto com primitivas acessiveis de @base-ui/react e componentes compostos no padrao
da biblioteca shadcn. Os icones sao fornecidos por Lucide React, as notificacoes rapidas
utilizam Sonner e a renderizacao matematica é realizada com KaTeX, o que permite exibir
expressoes em ITEX diretamente no navegador. Para as visualizagoes, a interface adota
predominantemente componentes vetoriais em SVG especializados para o contexto de
engenharia quimica, apoiados por uma camada compartilhada de grades, eixos, marcadores,

rotulos numéricos e legendas coloridas. Com isso, diagramas como Moody, Levenspiel,
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McCabe-Thiele, envelope de fase, curva de pressao de vapor e mapas de processo podem
compartilhar contratos de dados e convencoes visuais sem replicar a logica de apresentacao
em cada pagina.

Na organizacao da experiéncia, a interface foi concebida como um painel educacional
unico, com navegacao lateral persistente, pagina inicial orientada por trilhas de aprendiza-
gem e areas de acesso rapido aos principais médulos. A disposi¢ao dos elementos busca
explicitar o proposito pedagbgico de cada se¢ao, reduzindo a friccao de uso e favorecendo
a leitura imediata dos resultados, dos graficos e dos indicadores de processo. A Figura 5
ilustra a interface de usuério desenvolvida para o moédulo de tubulagoes, evidenciando as

escolhas de design descritas.

Figura 5 — Interface grafica do médulo de calculos de tubulagao

DCcou

Dimensionamento B L
Q e Uaias Tubulagbes e Acessorios Carregar exemplo

Engenharia Ouimica - UFMS 5 .
“ Consulte materials, schedules, diametros nominals e conexdes usadas nos modulos hidraulicos da aplicagao.

Inicio
Composigoes Schedules e Diametros Conexes
HIDRAULICA & ESCOAMENTO

Tubulagdes

Composicoes
Dimensionamento

Como funciona - Composigoes v
Escoamento

somaAs Composigao
Perda de Carga & NPSH
PROPRIEDADES
Componentes
REATORES

CSTR/ PFR

BALANGO DE MASSA

Balanco

FERRAMENTAS

Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).
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Tabela 15 — Bibliotecas e frameworks utilizados no frontend

Nome Funcionalidade

Vite Ferramenta de build e ambiente de desenvolvimento utilizada
para empacotar a aplicacao React, com inicializacao rapida e
geracao otimizada dos arquivos estaticos.

React Biblioteca declarativa para composicao de interfaces em
componentes reutilizaveis e encapsulados.

TypeScript Superset tipado de JavaScript utilizado para formalizar
contratos de dados, reduzir erros de integragao e melhorar a
manutencao.

React Router Biblioteca de roteamento usada para organizar os modulos do
sistema em rotas navegaveis dentro da aplicacao web.

Tailwind CSS Framework utilitario que facilita a criagao de interfaces
responsivas e personalizadas por meio de classes pré-definidas
de estilo.

@base-ui/react Conjunto de primitivas acessiveis para construcao de botoes,

didlogos, menus e outros controles de interface, sobre as quais
sao compostos os componentes visuais do sistema.

shaden Camada de componentes reaproveitaveis, estilizados com
utilitarios e composta sobre primitivas acessiveis, empregada
para estruturar cartoes, botoes, painéis e areas de navegacao.

Lucide React Biblioteca de icones vetoriais modulares para navegacao,
estados visuais e agdes contextuais na interface.

Sonner Biblioteca para notificagoes breves e nao bloqueantes
associadas as agoes do usuario na interface.

KaTeX Biblioteca JavaScript para renderizacao rapida de equagdes em
KTEX diretamente no navegador.

Geist Variable Familia tipografica variavel utilizada para padronizar a leitura

visual e reforcar a identidade da interface.
Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Além do conjunto principal de tecnologias, a interface utiliza uma camada de componen-
tes visuais préprios para o contexto da Engenharia Quimica, incluindo cartdes de modulo,
painéis didaticos, blocos de métricas, indicadores de contexto e visualizacoes auxiliares
para apoiar a interpretacao dos fendmenos representados. Essa camada complementa a
comunicacao com a API sem modificar os contratos de dados, ao mesmo tempo em que
preserva a consisténcia visual e a legibilidade dos médulos. O mesmo frontend também
consome endpoints de exemplo, o que permite pré-preencher entradas realistas para modu-
los como escoamento, dimensionamento, bombas e componentes antes da execucao normal

dos calculos no backend.

4.2.3 Deploy

O deploy, ou publicacao da aplicacdo em um ambiente executavel por usudrios, foi

realizado por meio de Docker, tecnologia que permite empacotar a aplicagdo e suas
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dependéncias em contéineres portateis e reprodutiveis. Essa abordagem elimina problemas
de compatibilidade entre ambientes e facilita o uso do software em diferentes sistemas
operacionais.

Foram criadas imagens separadas para o backend e o frontend, que podem ser executadas
em conjunto ou individualmente. No caso da interface, o processo de empacotamento
compila a aplicagao com Vite e distribui os arquivos gerados por meio de um servidor Nginz,
preservando a possibilidade de distribuigdo independente da API. O uso do Docker também
simplifica futuras implementacoes em servidores remotos e integracao com orquestradores,
garantindo escalabilidade e isolamento dos servigos. A aplicacdo encontra-se disponivel

para acesso publico em <https://tcc.joao.baza.dev.br> em 13 de julho de 2026.

4.2.4 Integracao Continua e Entrega Continua

As préticas de Continuous Integration (CI) e Continuous Delivery/ Continuous De-
ployment (CD) foram incorporadas ao projeto como mecanismos de apoio & confiabilidade
e a rastreabilidade do desenvolvimento. Em termos conceituais, a integracao continua
consiste na validacdo automatizada de alteragoes submetidas ao repositério, mediante
execucao recorrente de rotinas como compilagao, testes e verificagbes de empacotamento.
Ja a entrega continua corresponde a preparacao sistematica de artefatos distribuiveis, de
modo que o codigo validado possa ser convertido em versdes aptas para publicacdo com
menor variabilidade operacional.

No repositério do DCOU, essa automacao foi estruturada por meio de fluxos em GitHub
Actions. O fluxo principal de CI executa testes do backend em Python, testes e geracao de
build do frontend, verificagdes end-to-end com Playwright e uma validacao de fumaca da
distribuicao desktop. Complementarmente, ha fluxos dedicados a publicagao de imagens
Docker do backend e do frontend no GitHub Container Registry, bem como um fluxo
especifico para geracao e disponibilizagao de instaladores desktop em diferentes sistemas
operacionais a partir de versoes etiquetadas do projeto.

Sob a perspectiva metodolégica, a adogao de CI/CD mostra-se particularmente perti-
nente em um projeto académico de cédigo aberto. Como o DCOU combina um backend
cientifico, uma interface reativa em React/ TypeScript, rotinas de deploy e uma frente de
empacotamento desktop, a automagao das verificagdes reduz o risco de regressoes entre
camadas distintas e amplia a reprodutibilidade das entregas. Além disso, a existéncia
desses fluxos fortalece a transparéncia do desenvolvimento colaborativo, pois estabelece
critérios objetivos para validacao do codigo e para correspondéncia entre o estado do

repositorio e os artefatos efetivamente distribuidos.
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4.2.5 Distribuicao Desktop Multiplataforma

Além da disponibilizacao da aplicagdo em ambiente web, foi iniciada uma frente de de-
senvolvimento orientada a distribuicao do DCOU como aplicacao desktop multiplataforma,
isto é, como um programa instalavel no computador do usuario, por meio de Electron.
Essa iniciativa busca ampliar o alcance do sistema sem introduzir uma segunda interface
independente, preservando como base a mesma aplicagao principal ja desenvolvida para o
navegador. Nessa abordagem, a camada de apresentagao, a navegagao e os componentes
visuais permanecem centralizados na base do frontend, enquanto a adaptagao para o
ambiente desktop concentra-se no empacotamento e na orquestracao local dos servigos
necessarios.

Do ponto de vista técnico, essa estratégia apresenta duas vantagens principais. A
primeira ¢é a reducao de duplicacao estrutural, uma vez que nao se torna necessario manter
implementacgoes paralelas para web e desktop. A segunda é o controle da complexidade
arquitetural, pois a evolugao funcional dos modulos de calculo, das visualizagoes e dos fluxos
da interface continua concentrada em uma tnica base de codigo. No estado atual do projeto,
a pasta dedicada ao ambiente desktop ja contempla configuracao de empacotamento com
electron-builder, scripts de construcao do frontend e do backend, além de testes especificos
para o hospedeiro local e para a validagao dos artefatos gerados.

Em termos de distribuicao, a estrutura adotada permite preparar instaladores para
Linux, Windows e macOS, reutilizando o bundle compilado do frontend e uma versao em-
pacotada do backend. Tal direcao é coerente com os objetivos gerais do projeto, pois amplia
a portabilidade da ferramenta e preserva consisténcia entre plataformas sem elevar propor-
cionalmente o custo de manutengao. Desse modo, a frente desktop representa uma extensao

arquitetural do DCOU, e nao uma bifurcagdo independente de seu desenvolvimento.

4.2.6 Versionamento

O controle de versao foi implementado com o Gt para rastrear alteragoes no codigo-
fonte, permitir colaboracao e garantir seguranca no desenvolvimento. O repositério foi
criado no GitHub como publico, permitindo a colaboracao entre diferentes contribuidores. O
uso de versionamento também favorece a rastreabilidade cientifica do projeto, assegurando
transparéncia e reprodutibilidade dos resultados obtidos. O repositério original pode ser
acessado em <https://github.com/joao-baza/TCC> em 13 de julho de 2026.

4.3 API

Com o objetivo de ampliar os casos de uso da ferramenta desenvolvida, a integragao
entre as camadas de frontend e backend é realizada por meio de uma API publica. Em

termos praticos, a API atua como um contrato de comunicacao: ela define quais dados
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devem ser enviados, qual rotina sera executada e como a resposta é devolvida para a
interface ou para sistemas externos. Essa abordagem permite que outros programas também
consumam as funcionalidades disponibilizadas, favorece a interoperabilidade do software
e possibilita sua aplicacdo em diferentes contextos computacionais, como simulagoes,
automacoes de processos e integragao com outras plataformas utilizadas na engenharia
quimica.

Para o consumo da API, a documentagao encontra-se disponivel no endpoint /docs
do backend; nesse contexto, um endpoint é uma rota especifica de acesso a uma funci-
onalidade, como consultar propriedades, calcular perda de carga ou carregar exemplos.
Essa documentacao foi desenvolvida utilizando o framework FastAPI, que possibilita a
geracado automatica e padronizada da interface de documentacado por meio da especificagao
OpenAPI, facilitando a compreensdo, o teste e a integragao dos endpoints disponibilizados.

No frontend, o consumo dessa mesma API é feito por um cliente tipado em TypeScript,
centralizado em uma camada tnica de servigos e exposto a interface por meio de chamadas
ao caminho /api, preservando a mesma origem no ambiente de desenvolvimento e no
ambiente publicado. Dessa forma, a interface desenvolvida com React e Vite mantém a
separacao entre apresentacao e dados, enquanto os modulos de tubulacoes, escoamento,
dimensionamento, bombas, propriedades, reatores e balanco de massa acessam os mesmos
endpoints sem duplicar regras de negocio.

Um aspecto importante do estado atual do sistema é que a API nao entrega apenas
resultados escalares. Em varios moédulos, o backend também monta estruturas de dados
prontas para visualizagdo, como modelos de grafico com eixos, séries, marcadores e
metadados de unidades. Esse padrao ¢ empregado, por exemplo, no diagrama de Moody,
nas curvas de perda de carga e altura manométrica, no indicador de margem de NPSH, no
diagrama de Levenspiel, no grafico de Arrhenius, nos perfis espaciais e de reciclo em PFR,
no diagrama ternario, no diagrama de McCabe-Thiele, no envelope de fase, na curva de
pressao de vapor e no grafico nativo do balango de massa.

Esse desenho arquitetural desloca para o backend a responsabilidade por célculos,
amostragem numérica, construcao de séries e definicaio dos pontos operacionais que
precisam ser destacados. Ao frontend cabe interpretar tais contratos tipados e renderiza-los
em componentes SVG reutilizaveis, preservando coeréncia visual entre paginas distintas. O
mesmo principio é adotado nos endpoints de exemplo: a API fornece entradas de referéncia
coerentes com os catalogos disponiveis, e a interface apenas pré-preenche os formularios
e dispara o fluxo normal de calculo, sem manter resultados estaticos desacoplados das

rotinas de calculo.
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4.4 Validacao de Calculos e Especificacao de Retornos

Dentre as etapas fundamentais no desenvolvimento de softwares, a fase de testagem
apresenta papel de grande releviancia, uma vez que possibilita a verificacao sisteméatica
da conformidade dos resultados obtidos com aqueles previstos teoricamente. No contexto
deste trabalho, essa etapa é essencial para garantir a confiabilidade dos calculos e das
rotinas computacionais empregadas em aplicagoes de Engenharia Quimica.

Uma abordagem eficiente para a realizagao desses testes consiste na utilizacao da
biblioteca pytest, que permite a implementacao de testes automatizados desenvolvidos para
assegurar o correto funcionamento dos médulos do sistema. Por meio dessa ferramenta, é
possivel validar, de forma reprodutivel e padronizada, os retornos das fungoes responsaveis
pelos calculos de propriedades, balancos e demais operagoes recorrentes da area.

Com o objetivo de detalhar o funcionamento do software desenvolvido, as funcionali-
dades de cada mdédulo sao descritas a seguir, acompanhadas de evidéncias da interface
frontend e de instrugoes para o consumo direto das rotinas por meio da linguagem Python,
permitindo tanto a utilizacao via interface grafica quanto a integracao do sistema com

outros projetos e aplicagoes computacionais.

4.4.1 Componentes

Para iniciar a biblioteca local com o médulo de componentes, o cédigo da figura abaixo
deve ser inserido, assegurando que o Python consiga identificar as fungdes dentro da classe
Components contida no arquivo ./models/componentes.py.

Tendo que o passo a passo para consumir via API ou Python o projeto seja demasiado
técnico, sera apenas brevemente comentado abaixo o modo de se fazer, depois havendo

maior realce apenas aos retornos e comentarios correlatos.

Figura 6 — Inicializacao da biblioteca de componentes via Python

Fonte: Elaboragao prépria (2026).
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No frontend, basta acessar a aba Components e rolar a pagina para visualizar as

funcionalidades.

Figura 7 — Inicializagdo da biblioteca de componentes via frontend
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Glossario

Fonte: Elaboracao prépria (2026).

4.4.1.1 Listar Componentes

A funcao list_all_components() interage diretamente com a biblioteca termodindmica
CoolProp para listar todas as substancias puras e pseudo-puras disponiveis para calculo. O
teste retornou um total de 124 fluidos cadastrados, abrangendo desde hidrocarbonetos
simples e refrigerantes até fluidos inorganicos como agua e amonia. Esta listagem valida
a capacidade do sistema em operar com uma vasta gama de componentes quimicos

industriais.

Figura 8 — Listagem parcial de componentes disponiveis na biblioteca termodinamica

['1-Butene', 'Acetone', 'Air', 'Ammonia', 'Argon’',

'Benzene', 'CarbonDioxide', 'CarbonMonoxide',
'CarbonylSulfide', 'cis-2-Butene’, ]

Fonte: Elaboracao prépria (2026).
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4.4.1.2 Valor de Propriedade

Ao solicitar as propriedades termofisicas para o componente Water (dgua) nas condigoes
de 300 K e 101325 Pa (1 atm), o sistema retornou valores consistentes com a literatura.
A massa especifica calculada foi de 996,56 kg/m? e a viscosidade de 8,54 - 107* Pa - s.
Nota-se que o retorno inclui explicitamente as unidades fisicas, utilizando a biblioteca

Pint, garantindo a consisténcia dimensional dos calculos subsequentes.

Figura 9 — Propriedades termofisicas da agua calculadas a 300K e 101,3kPa.

996.56
112654.90

0.000854
101325
300
4180.64

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.4.1.3 Nome de Propriedades

A fungao get_property names() expoe o mapeamento interno entre as chaves de
solicitagdo da API (como 'D’, "H’, "V’) e suas respectivas descrigoes fisicas e unidades
no SI. Esta estrutura organizacional permite que o usuario identifique rapidamente quais
variaveis termodinamicas podem ser requisitadas ao modelo, facilitando a configuracao de

simulacoes de balango de massa e energia.
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Figura 10 — Mapeamento de chaves de propriedades e suas unidades padronizadas.

Fonte: Elaboracao prépria (2026).

4.4.1.4 Propriedades Criticas

A consulta das propriedades criticas para a agua retornou uma temperatura critica
(T.) de 647,1 K e uma pressao critica (P.) de 22,06 MPa. Esses parametros fixos sao
fundamentais para o calculo de propriedades reduzidas e para a verificacdo dos limites de
fase da substancia nas equagoes de estado. O sistema também forneceu os dados do ponto

triplo, expandindo a utilidade da ferramenta para andlises de equilibrio de fases.
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Figura 11 — Propriedades criticas e do ponto triplo calculadas para a agua.

647.096

2.064

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4415 Opcoes de Propriedades de Misturas

Para sistemas multicomponentes, a fungao get_property_mizture_names() delimita o
subconjunto de propriedades que podem ser calculadas. Diferentemente das substancias
puras, observa-se que certas propriedades de transporte especificas ou tensao superficial
podem nao estar disponiveis dependendo do modelo de mistura (HEOS) empregado. A
listagem confirma a disponibilidade das varidveis de estado essenciais (entalpia, entropia,

massa especifica) necessarias para o dimensionamento de reatores e tubulagoes.
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Figura 12 — Propriedades termodinamicas disponiveis para calculo em misturas.

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.4.1.6 Valor de Propriedades de Misturas

A simulacio de uma mistura bindria equimolar de Agua (50%) e Etanol (50%)a 300K
e latm resultou em uma massa especifica de mistura de 814,04 kg/m3. O cédigo utiliza
internamente a regra de mistura baseada na energia livre de Helmholtz (HEOS) do CoolProp
para ponderar as interagoes moleculares entre os componentes. Este valor intermediario
entre a massa especifica da dgua pura (997kg/m?) e do etanol puro (789kg/m?) demonstra

a eficacia do algoritmo em prever o comportamento nao-ideal da solugao.
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Figura 13 — Propriedades termodinamicas disponiveis para calculo em misturas.

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.4.2 Hidraulicos
4.42.1 Perda de Carga

Para a validacao do calculo de perda de carga, utilizou-se o método de Darcy—Weisbach,
aplicavel a fluxos incompressiveis em qualquer regime de escoamento. A equacao base para
o calculo é a Equagao 4.8.

Nesta validacao, comprimentos e diametros sao tratados em metros, a velocidade em
m/s, g em m/s* e a perda de carga calculada hy é reportada em metros.

Onde a perda de carga localizada (3 hieqr) é calculada através do comprimento

equivalente (L.,) dos acessérios:

Liotar = L + Z(Leq : D) (434)
Teste A: Tubulacdo Reta (Sem Acessérios)
o Dados: L = 100m, D = 50mm(0,05m),V = 2,0m/s, f = 0,02

« Calculo Manual:

100 22
0,05 2-9,80665

hy = 0,02 —40-0,2039 = 8, 1577 m (4.35)

o Software: 8,1577 m
o Status: Resultado concordante, com desvio de 0,00%.

Teste B: Com Acessérios (2 Curvas 90° Raio Longo)
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« Dados Adicionais: 2 Cotovelos (L.,/D = 16).
« Comprimento Equivalente: L., =2 (16-0,05) = 1,6m
o Comprimento Total: 101, 6m

e Cdalculo Manual:

101, 6 9?
0,05 2-9,80665

hy=0,02 = 8,2882 m (4.36)

o Software: 82832 m

o Status: Resultado concordante, com desvio de 0,00%.

4.4.2.2 Reynolds

O Numero de Reynolds (Re) foi validado utilizando as duas formas de entrada supor-
tadas pela API: viscosidade dindmica (i) e cinemdtica (v).
Método 1: Viscosidade Dinamica (Equacao 4.3)

« Dados: p = 998kg/m? V. =2,0m/s, D = 0,05m,u = 1,002 - 103 Pa - s

« Calculo Manual: Re = 5200 = 99.600,8

« Software: 99.600, 8
o Status: Resultado concordante, com desvio de 0,00%.
Método 2: Viscosidade Cinematica (Equacao 4.4)

« Dados: V =2,0m/s, D =0,05m,v = 1,004 - 10~%m?/s

« Célculo Manual: Re = 0 = 99.601,6

« Software: 99.601,6

Status: Resultado concordante, com desvio de 0,00%.

4.42.3 Fator de Atrito

O fator de atrito de Darcy (f) foi validado comparando métodos iterativos e explicitos.

A. Consisténcia de Colebrook-White (COLEBROOK, 1939) Equagao implicita
(padrao, definida na Equacao 4.5): Verificou-se a convergéncia da solugdo numérica da
API comparando o Lado Esquerdo (LHS) e Direito (RHS) da equagao.

o Dados: ¢ = 0,045mm, D = 50mm, Re = 100.000

« Software (f): 0,021614
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e Check: LHS = 6,802; RHS = 6,802
« Status: Convergéncia confirmada.

B. Equagao de Swamee-Jain (Explicita) (SWAMEE; JAIN, 1976) (ver Equagao
4.6)

o Calculo Manual: f = 0,02199

o Software: 0,02199

« Status: Resultado concordante.

C. Equagao de Haaland (Explicita) (HAALAND, 1983) (ver Equacao 4.7)
e Calculo Manual: f =0,02161

o Software: 0,02161

e Status: Resultado concordante.

4.4.2.4 Diametro Real

A funcao de selecao de didmetro comercial verifica o proximo didmetro nominal

disponivel numa tabela de Schedule.

o Entrada: Diametro Calculado = 45,0 mm. Schedule = SCH40.

o Légica Manual: Consultar tabela SCH40. Diametros disponiveis: ..., 32, 40, 50,

65... O préoximo maior que 45 é 50.
o Software: 50,0 mm

e Status: Resultado concordante.

4.4.25 Diametro Calculado

O dimensionamento preliminar baseia-se na equagao da continuidade para dutos
circulares.

(ver Equacao 4.1)

« Dados: Q = 0,005m3/s,V =1,5m/s

« Célculo Manual: D = /225 — /) 004244 = 0,06515 m (65, 15mm)
o Software: 65,15 mm

o Status: Resultado concordante, com desvio de 0,00%.
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4.42.6 NPSH Disponivel

O célculo do Net Positive Suction Head disponivel (NPSH,) utiliza a equagao de

Bernoulli aplicada a succao da bomba:
Utilizando a Equacgao 4.15

« Dados: P, = 0,5kgf/cm?, Py, = latm, P,,, = 0,02kgf/cm?, v = 9806 N/m?,
hy=1m, AZ =2m

~ . _ (0,5+1,033)-98.066,5 _

+ Termos de Pressdo (m.c.a): Hy.css = ( 9'802376 = 15,33m, Hyep = 0,2m
e Calculo Manual: 15,33 +2,04+0,11 - 1,0 - 0,2 = 16,24 m

o Software: 16,24 m

o Status: Resultado concordante, com desvio inferior a 0,01%.

4.427 Altura manométrica

A carga manométrica total da bomba (H,,.,) é calculada pela diferenga de energia

entre succao e descarga:

Utilizando a Equacao 4.14

Dados: AP = 101.325Pa,AZ = 10m,V;, = 1m/s, Vo = 2m/s, hy = bm

Calculo Manual: 1%%‘5’625 + 10 + % +5=10,33+104+0,15+5=25,48m

o Software: 25,48 m

Status: Resultado concordante, com desvio de 0,00%.

4.42.8 Diametro Hidraulico

O célculo do didmetro hidraulico (D},) foi validado para diferentes geometrias, funda-
mental para célculos de perda de carga em dutos nao circulares.

A relagao geral é definida na Equacao 4.10.

1. Circular
e Dados: D = 50mm
e Manual: D, = D = 50mm

¢ Resultado calculado: 50mm Resultado concordante

2. Retangular
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e Dados: L = 40mm, H = 30mm
« Manual: A =1200, P = 140 — D), = 29 = 34,29 mm

e Resultado calculado: 34,29mm Resultado concordante

3. Anular (Tubo Concéntrico)
e Dados: D,.,; = 100mm, D;,; = 50mm
e Manual: D), = D,y — D;,y = 50mm

e Resultado calculado: 50mm Resultado concordante

4. Triangular
« Dados: Lados 3, 4, 5 (Tridngulo Retangulo). A =6, P = 12.
« Manual: D, = 36 =2 0mm

12

» Resultado calculado: 2,0mm Resultado concordante

5. Canal Circular (Meia Secao)
« Dados: D = 100mm, Nivel H = 50mm (Metade).

« Manual: Para meia se¢ao cheia, A = 7R?/2, P = wR. Logo D), = 4(%;/2) =2R =
D = 100mm.

* Resultado calculado: 100, 0mm Resultado concordante

4.4.3 Balancos de Massa
4.4.3.1 Misturador Ideal

A validacdo do balanco de massa foi realizada considerando um misturador ideal
(Mixer) alimentado por duas correntes puras.

Nos exemplos de balango desta se¢ao, cada soma ou subtracado mantém uma tnica base
de vazao: massica no misturador e no divisor de corrente, molar no reator de conversao.

Definicao do Caso Teste:

o Corrente 1 (S1): 100kg/h de Agua pura (zueu. = 1,0).

« Corrente 2 (S2): 100kg/h de Etanol puro (zetanol = 1,0).

« Operagao: Mistura adiabatica sem reagado quimica (S1+ S2 — S3).

Calculo Manual:
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1. Balango Global:
Fg3 = Fe1 + Fgy = 100 + 100 = 200 kg/h (4.37)
2. Balango por Componente (Agua):
Fss - 253 agua = Fs1* 251,agua + F52 * 252,09ua (4.38)
200 - 25309u0 = 100+ 1,0+ 100- 0,0 => Zs3.09ua = 0,5 (4.39)

Comparacao com o Software: O cédigo de validacao foi executado

Figura 14.

conforme a
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Figura 14 — Cddigo de validagao do Balango de Massa (Misturador)

[ ] demo_mass_balance.py

.path. D (os.path.join(os.path.dirname(

balance import
tmport :

def demo_mass_balance( ):
eader("Validagao Balangco de Massa - Misturador")

ts=["Agua", "Etanol"])

.add_stream("S1", ["Agua", "Etanol"], 1, : 1.0, "Etanol":

.add_stream("S2", ["Agua", "Etanol"], 1, f ={"Agua": 0.0, "Etanol":

.add_stream("S3", ["Agua", "Etanol"], -1)

(">>> Dados de Entrada:")
("S1: F=100 kg/h, z=[Agua: 1.0, Etanol: 0.0]")
("S2: F=100 kg/h, z=[Agua: 0.0, Etanol: 1.0]")

.get_results()

("\n>>> Resultados Computacionais:")

3 = results["S3"]
(f"S3 Flow Rate: {s3['flow_rate']} kg/h")
(f"S3 Compositions: {s3['compositions']}")

("\n[VALIDAGCAO] 0 balanco de massa fechou corretamente.")

(f"\n[ERRO] Falha na validagado: { )

"

== "__main__

()

",

Fonte: Elaboragao prépria (2026).
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Tabela 16 — Validacao Balango de Massa (Misturador)

Parametro Calculo Manual Software Erro (%)
Vazdo S3 (kg/h) 200,0 200,0 0,00
Fracio Agua S3 0,50 0,50 0,00
Fragao Etanol S3 0,50 0,50 0,00

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.4.3.2 Reator de Conversao

Neste caso, avalia-se a geracao e consumo de espécies quimicas em um sistema reacional
simples.

« Reagao: A — B (Estequiometria 1:1).

« Alimentacao: 100 mol/s de A puro.

« Conversao (X4): 40%.

Calculo Manual: Pela estequiometria, para cada mol de A consumido, gera-se 1 mol
de B.
Faout = Fain(l —X4)=100(1 — 0,40) = 60 mol/s (4.40)

Fp out = FainXa = 100(0,40) = 40 mol/s (4.41)
A vazao molar total permanece constante (60 + 40 = 100), resultando nas fragoes molares:

60 40
=206, yp=-— =04 4.42
100 3 Uy YB ) ( )

ya 100

Validagao: O software retornow: Fpoquet = 100 mol/s, com composigao z4 = 0,6 e

zp = 0,4, confirmando a conservacao de massa e estequiometria.

4.4.3.3 Divisor de Corrente (Splitter)

Simula-se uma operacao de separacao fisica onde uma corrente é dividida em duas

(Reciclo e Produto) sem alteragdo de composicao, tipica em loops de reciclo.

« Entrada no Divisor: 100 kg/h (mistura 50% A, 50% B).

« Razao de Divisao (Reciclo): 0,2 ou 20%.

Calculo Manual:
Freciclo = 0,2 -100 = 20 kg/h (4.43)
Fproduto = (1 —0,2) - 100 = 80 kg/h (4.44)

A composicao deve permanecer inalterada: z4 = 0,5; 25 = 0,5 em ambas as saidas.
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Validagao: Conforme sintetizado na representacao didatica (Tabela 17), os valores
de vazao foram exatos (20 e 80 kg/h) e a composi¢ao manteve-se constante, validando a

logica do divisor.

Tabela 17 — Representacao didatica do balango de massa validado

Etapa Entradas Processamento Saidas verifica-
das
Misturador S1 =52 =100 kg/h; d4gua e Soma da vazao global e balango  Fg3 = 200 kg /h;
etanol puros. por componente, sem reacao. Zagua = Zetanol =
0,5.
Reator Fain = 100 mol/s; X4 = Aplicagdo da estequiometria 1:1:  Fg oy =
0,40; A — B. Faour = Faim(l — X4) e 60 mol/s;
FB,out = FA,’i'nXA- FB,out =
40 mol/s.
Splitter F;, = 100 kg/ha ZA = ZB = FReciclo = 072F1n e Fproduto = FReciclo =
0, 5; fracdo de reciclo 0, 2. (1—0,2)F;,, preservando a com- 20 kg /h;
posigao. Fproduto =
80 kg/h.

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.4.4 Tubulacbes

O moédulo de tubulagoes atua como um banco de dados de engenharia, fornecendo
especificagoes padronizadas para acessérios, materiais e dimensoes de tubulacoes. A
validagao deste médulo consiste na verificagao da conformidade dos dados retornados com

as tabelas normativas padrao.

4.44.1 Acessorios

A funcao fittings() retorna uma lista de todos os acessérios hidraulicos cadastrados
no sistema. Esta funcionalidade permite que outros médulos (como o de Perda de Carga)

validem a entrada de dados do usudrio e utilizem os coeficientes corretos.

4.44.2 Especificacdo de Acessoérios

A funcao fitting_specifications(nome) retorna os detalhes técnicos de um acessério,
incluindo seu comprimento equivalente adimensional (L.,/D) ou coeficiente de perda de
carga (K). Para validagao, utilizou-se o acessorio 90 degrees Elbow long radius (Cotovelo
90° Raio Longo).

4443 Composicao

A fungao compositions() lista os materiais de tubulagao disponiveis, associando-os as
suas respectivas rugosidades absolutas, pardmetro critico para o calculo do Fator de Atrito

de Darcy.
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4.4.4.4 Especificacdo da Composicao

A fungao composition__specifications(nome) retorna as propriedades de um material
especifico. Para validacao, verificou-se o material Commercial steel (Ago comercial).
4.4.45 Schedules

A funcao schedules() fornece as classes de pressao/espessura disponiveis (ex: SCH40,
SCHS0), permitindo a selegdo adequada conforme a norma ANSI/ASME B36.10M.

4446 Diametros

A funcdo diameters(schedule) lista os didmetros nominais (DN) disponiveis para uma

determinada classe (schedule).

4447 Especificacdo de Diametros

A fungao diameter _specifications(schedule, dn) retorna as dimensées reais da tubulagao,
incluindo didmetro externo, espessura de parede e didmetro interno (calculado). Para
validagao, utilizou-se uma tubulagao de Schedule 40 com Didmetro Nominal 50 (aprox. 2

polegadas).

Tabela 18 — Resumo dos contratos validados no moédulo de tubulagoes

Contrato Consulta validada Evidéncia verificada

Acessérios fittings() Lista reutilizével para valida-
cao de entradas e perdas lo-
cais.

Especificagdo de acessé-  fitting_specifications( Comprimento equivalente

rio nome) Leq/D = 16 do cotovelo de 90
graus de raio longo.

Composicao compositions() Materiais disponiveis e suas
rugosidades absolutas.

Especificacao de compo- composition,__ Acgo comercial: rugosidade ab-

sicao specifications( soluta 0,06 mm e coeficiente

nome) de rugosidade C' = 135.

Schedules schedules() Classes de pressao e espessura,
como SCH40 e SCHS0.

Diametros diameters(schedule) Didmetros nominais disponi-

veis para o SCH40.
Especificagdo de didme-  diameter_specifications( ~ SCH40 DN50: didmetro
tro schedule, dn) externo 60,3 mm, espessura
3,91 mm, massa linear
4,44 kg/m e pressdo maxima
7,93 MPa (catalogada como
1150 psi).

Fonte: Autoria propria.
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4.45 Reatores

Esta segao apresenta a validagao detalhada dos modelos de reatores CSTR ( Continuous
Stirred-Tank Reactor) e PFR (Plug Flow Reactor). Para garantir a precisao dos algoritmos,
foram realizados calculos manuais passo a passo para cendrios de projeto e desempenho,
comparando-os com os resultados obtidos pela ferramenta computacional.

Para todos os casos, adotou-se uma reacao irreversivel de primeira ordem A — B

ocorrendo em fase liquida isotérmica, com os seguintes parametros globais:

« Constante cinética da reacao (k): 0,05 s~

« Concentracao inicial do reagente A (Cag): 1000 mol/m?
« Vazdo volumétrica de alimentacio (Q ou vg): 0,01 m3/s

« Taxa molar de alimentagao (Fag): 10 mol/s

4451 CSTR: Reator Tanque Agitado Continuamente

A equagao de projeto (balang¢o molar) para um CSTR operando em regime estacionario
é a Equacao 4.24.

Para esta validagao, a base dimensional segue os parametros globais acima; a cinética
de primeira ordem gera —74 em mol/(m?s) e as conversoes permanecem adimensionais.

Para uma reagao de primeira ordem em fase liquida (massa especifica constante), a

taxa de reacao é dada por:
—TA:]CCA:]{?CAO(l—X) (445)

Substituindo na equacao de projeto e sabendo que Fag = Cagvp:

CA()'U()X UoX
— - 44
Vosrr kCao(1—X)  k(1—X) (4.46)

Célculo Manual (Design): Considerando uma conversao alvo de X = 0,85 (85%):

0,01-0,85

Vmanua = 4.47
"7 0,05 (1—0,85) (4.47)
00085 _ 0,008 1,1333 m? (4.48)

Vmanua = -
"7 0,05-0,15  0,0075
Comparacao com o Cdédigo: O moédulo Reactor foi executado com os mesmos

parametros.

Tabela 19 — Validacao CSTR (X = 0,85)

Parametro Calculo Manual Software Erro (%)

Volume (m3) 1,1333 1,1333 0,0000
Fonte: Elaboragao prépria (2026).




4.4. Valida¢io de Cdlculos e Especifica¢io de Retornos 73

Também validou-se o cdlculo inverso (Desempenho), onde fornece-se V = 1,1333m?> e

espera-se X = 0,85. O codigo retornou exatamente 0, 8500.

4.45.2 PFR: Reator Tubular

A equacao de projeto para um PFR é obtida através do balango diferencial de massa
(Equagao 4.28).

Na validagao do PFR, Fao/(—74) tem unidade de volume ao combinar vazao molar
com taxa molar de reagao por volume de reator, e a integracao ocorre sobre conversao
adimensional.

Substituindo a cinética de primeira ordem:

B X dX  Fa X dX
V= FAO/O kCao(1— X)  kCag /0 1-X (4.49)
Como £a0 — y:
Cao
V=211 - X)) = -Lma - x) (4.50)

k k
Calculo Manual (Design): Considerando uma conversao alvo de X = 0,90 (90%):

0,01

manual — In(1 — 5 4.51
Vinanat = == (1 = 0,90) (4.51)
Vmanual = —O, 2- ln(07 10) (452)

Sabendo que In(0, 10) ~ —2,302585:
Vinanuat = —0,2 - (—2,302585) =~ 0, 4605 m3 (4.53)

Comparacao com o Cddigo:

Tabela 20 — Validagao PFR (X = 0,90)

Parametro Célculo Manual Software Erro (%)

Volume (m3) 0,4605 0,4605 0,0000
Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.453 PFR com Reciclo

Em reatores com reciclo, parte da corrente de saida retorna a entrada. Para uma
razao de reciclo R (vazao reciclada / vazao fresca de alimentagao), a conversao na entrada
do reator (Xj;,) é diferente de zero, pois ha mistura de reagentes frescos (X = 0) com
reagentes reciclados (X = X,u).

Na validagao com reciclo, R, X, e a variavel de integracao X permanecem adimensio-

nais; Flag/(—74) define a escala de volume do reator.
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A relacao de balanco de massa no ponto de mistura fornece:
R

Xin=——"Xou 4.54
R+17" (4.54)
A equacao de volume torna-se:
Xout dX
V= (R+1)Fu / ar (4.55)
Xin —Ta
Integrando para primeira ordem:
Vo 1— Xz )
= —In{—F%— 4.
% (R+)kn<1_XOUt (4.56)

Calculo Manual (Design): Considerando uma conversao de saida X,,; = 0,90 e
razao de reciclo R = 2, 0.
Passo 1: Calcular X;,.

2.0 2
Xip=——-0,90=--0,90 = 0,60 4.57
2,0+1 3 ( )

Passo 2: Calcular o Volume.
0,01 1-10,60
manual — 2 1)- ’ -1 - 4.

Vinanat = (2 +1) - 05 n<1—0,90> (4.58)

0,40
Vmanual =3- Oa 2-1n <0’ 10) = O’ 6 - 1I1(4) (459)

Sabendo que In(4) ~ 1, 38629:

Vinanuat = 0,6 - 1, 38629 ~ 0, 8318 m? (4.60)

Comparacao com o Cdédigo:

Tabela 21 — Validagdo PFR com Reciclo (R = 2,0; X = 0,90)

Pardmetro Caélculo Manual Software Erro (%)

Volume (m?) 0,8318 0,8318 0,0000
Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Os testes confirmam que as rotinas computacionais implementam corretamente as
equacoes diferenciais e algébricas fundamentais da engenharia de reagoes, incluindo cenarios

complexos de integracdo numérica com limites varidveis como no caso do reciclo.

4.5 Recursos Didaticos

Além dos médulos de calculo, o DCOU incorpora uma camada de recursos voltados ao
aprendizado conceitual, que diferenciam a ferramenta de uma simples calculadora. Esses
recursos articulam cada resultado numérico ao seu fundamento teérico e ao fendémeno
fisico correspondente, apoiando estudantes e engenheiros em formagcao. As subsecoes a
seguir descrevem o glossario técnico, as explicagoes tedricas embutidas, as visualizagoes

interativas, os cenarios de exemplo e as trilhas de aprendizagem.
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451 Glossario

O glossario reune 49 termos técnicos organizados em oito categorias ( Hidrdulica, Di-
mensionamento, Bombas, Reatores, Componentes, Balango, Termodinamica e Transferéncia
de calor), cada um acompanhado de defini¢do e, quando pertinente, da equagao correspon-
dente renderizada matematicamente por meio da biblioteca KaTeX. Um campo de busca
filtra os termos em tempo real, e as categorias se reorganizam dinamicamente conforme os
resultados, permitindo que o estudante localize rapidamente conceitos como ntimero de
Reynolds, fator de atrito de Darcy, NPSH ou equacao de Antoine. Na interface final, o
glossario também passou a atuar como recurso de apoio ao fluxo de navegacao, aparecendo
integrado ao painel de recursos para que o usuario compreenda o papel dessa area sem

sair da experiéncia principal.

Figura 15 — Glossario técnico com busca e equagoes renderizadas

DCOuU

Dimensionamento
Q Computacional de

Operagoes Unitarias

Engenharia Quimica - UFMS

Glossario

Consulte termos, conceitos, formulas e referéncias usados ao longo dos moédulos do DCOU

Inicio
Termos

HIDRAULICA & ESCOAMENTO

Tubulagdes

Termos
Dimensionamento

Pesquise por termo, categoria ou trecho da definicao para localizar o conceito relevante.
Escoamento

Pesquisar no glossario

BOMBAS

Perda de Carga & NPSH

PROPRIEDADES

Componentes

Reynolds

HIDRAULICA

Numero de Reynolds (Re)

pVD VD )
——. Re < 2300 —+ laminar - 2300-4000 —+ transigao - Re > 4000
u v

Adimensional que relaciona forgas inerciais e viscosas: Re

» turbulento.

REATORES

CSTR/ PFR
COMPONENTES

BALANGO DE MASSA : . :
Viscosidade cinematica (v)
Biango v = p/ p(m*/s ou cSt). Relevante para calculo de Reynolds quando a densidade & conhecida.

FERRAMENTAS

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.2 Explicacoes Teédricas Embutidas

Cada calculadora dispoe de blocos tedricos retréteis (“Como funciona”), que apresentam
a fundamentacao do calculo sem afastar o usuario da interface. Na versao atual, esses
blocos nao se limitam as calculadoras escalares de diametro, nimero de Reynolds, fator
de atrito, didmetro hidraulico, perda de carga, NPSH disponivel e altura manométrica:

eles também acompanham visualizagoes especificas, como o diagrama de Moody, as curvas
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de bomba, o mapa de eficiéncia com BEP, o diagrama T-z-y binario, o McCabe-Thiele, o
envelope de fase, a curva de pressao de vapor, o diagrama ternario e os painéis de reatores.
Em conjunto, esses blocos reiinem equagoes, regras de leitura, interpretacao fisica das
variaveis e referéncias bibliogréaficas coerentes com cada fenémeno (WHITE, 2018; PERRY;
GREEN, 2007; FOGLER, 2009; SMITH et al., 2018; MCCABE; SMITH; HARRIOTT,
2005; POLING; PRAUSNITZ; O’CONNELL, 2001; SEADER; HENLEY; ROPER, 2016;
KARASSIK et al., 2008; BELL et al., 2014).

Figura 16 — Exemplo de explicacao teérica embutida em uma calculadora

Como funciona - NUmero de Reynolds b

O numero de Reynolds compara os efeitos de Inérela com os efeitos viscosoes no escoamento interno.

Re pD _vD
u v

Simbolo Variavel Unidade
Re Numero de Reynolds adimensional
4 Massa especifica do fluido kg/m?*
v Velocidade média m/s
D Diametro caracteristico m
7 Viscosidade dinamica Pas
v Viscosidade cinematica m3/s

Em tubos, valores menores gue 2300 indicam regime laminar; entre 2300 e 3999, a faixa & de transicao; a partir de 4000, o escoamento tende a ser
turbulento.

Ref.: White, Mecdnica dos Fluidos, 8a ed.,, McGraw-Hill, 2018,

Fonte: Elaboragéo prépria (2026).

4.5.3 Visualizacoes Interativas

Para tornar tangiveis os fendmenos fisicos, o frontend incorpora uma camada ampla de
visualizagoes contextuais construida em componentes reativos de SVG. Essa abordagem
permite que os graficos respondam imediatamente as alteracoes de entrada e se integrem a
mesma arquitetura modular dos formularios e resultados. Atualmente, a aplicacao retine
mais de vinte visualizagoes distribuidas entre graficos numéricos com eixos padronizados,
diagramas conceituais, mapas de processo e indicadores de operacao. Entre os exemplos,
destacam-se o perfil de velocidade do escoamento; a régua de regime de escoamento e o
diagrama de Moody; as curvas de perda de carga em funcao da vazao, a margem de NPSH
e a decomposicao da altura manométrica; os diagramas de Levenspiel, T-x-y, y-x, envelope
de fase e McCabe-Thiele; além de representagoes de apoio como o grafico de Arrhenius, o
perfil espacial de PFR, o mapa de eficiéncia da bomba, os diagramas ternarios, a superficie
de propriedades e os fluxos de reciclo e purga. Em conjunto, essas visualizagoes reforgam
a leitura dos resultados e aproximam a interpretacdo numérica do comportamento fisico

representado.



4.5. Recursos Diddticos 7

O valor didatico dessa biblioteca de visualizagoes esta em tornar observaveis relagoes que,
em um calculo puramente tabular, permaneceriam implicitas. No médulo de escoamento,
por exemplo, o perfil de velocidade e a régua de regime ajudam a relacionar o nimero de
Reynolds com a forma do escoamento e com a mudanca de correlages de atrito. No médulo
de bombas, as curvas do sistema, a decomposicao da altura manométrica, o indicador de
NPSH e o mapa de eficiéncia com destaque para o Best Efficiency Point (BEP) permitem
discutir simultaneamente energia mecéanica, perdas, faixa operacional e risco de cavitagao.
Nos modulos de propriedades e reatores, diagramas como McCabe-Thiele, envelope de fase,
curva de pressao de vapor, Levenspiel e Arrhenius transformam resultados intermediarios
do backend em objetos graficos que favorecem a interpretacao fisica das equagdoes, e nao

apenas a obtencao do valor final.

Figura 17 — Card do perfil de velocidade em duto circular

Perfil de Velocidade - Duto Circular

Turbulento - Re = 178413 x 10*5 | Perfil estimado paraaguaa20C-D=11894173 mm -V =15m/s

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

45.3.1 Diagrama de Moody

O diagrama de Moody foi incorporado para tornar explicita a relacdo entre niimero
de Reynolds, rugosidade relativa e fator de atrito de Darcy. Na interface, o usuario nao
recebe apenas o valor final de f: o ponto operacional é sobreposto a familia de curvas,
permitindo compreender por que materiais distintos e regimes distintos conduzem a perdas
de carga diferentes. Como o backend ja devolve o Re calculado, a rugosidade relativa e o
fator de atrito coerentes com a correlagao adotada, a visualizacao permanece rastreavel ao

modelo hidraulico e favorece a leitura do célculo em chave fisica, e nao apenas algoritmica
(WHITE, 2018; COLEBROOK, 1939; SWAMEE; JAIN, 1976; HAALAND, 1983).

4.5.3.2 Curva da Bomba, Margem de NPSH e Mapa de Eficiéncia

A curva da bomba e do sistema foi adicionada para discutir o ponto operacional
como resultado do equilibrio entre a energia fornecida pelo equipamento e a resisténcia
hidraulica da instalagdo. Em vez de apresentar apenas uma altura manométrica calculada,
a interface mostra como a intersecao entre as curvas se desloca quando a vazao ou as

perdas variam, o que reforga a interpretagao operacional do problema (FOX; PRITCHARD;
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MCDONALD, 2011). Complementarmente, o grafico de margem de NPSH foi incluido
para representar visualmente a folga entre NPSHd e NPSHr, permitindo discutir cavitacao
de modo imediato; j4 o mapa de eficiéncia com destaque para o Best Efficiency Point
(BEP) evidencia se a condicao corrente estd proxima da regiao de melhor rendimento ou
deslocada para uma faixa menos favoravel, inclusive com indicacao aproximada da regiao
de cavitacao. Nesses casos, o backend devolve nao apenas valores escalares, mas também
a malha de eficiéncia relativa, a curva do sistema, o ponto de opera¢ao e os marcadores
criticos que estruturam a leitura diddtica (KARASSIK et al., 2008; FOX; PRITCHARD;
MCDONALD, 2011).

Figura 18 — Card da curva da bomba e do sistema

Curva da bomba e do sistema

Método de perda de carga: Darcy-Weisbach
A curva da bomba usa uma aproximagao quadratica didatica. Para uma bomba real, um catdlogo deve ser usado para analisar.

5193728
_ 4D,39566
E
3]
3
2
S 2885404
=
1]
E
e e e ———— .
: :
T 1731243 |
|
|
|
|
[
577081 :
0 0,02 0,04 0,06 0,08

Vazao volumeétrica (m2/s)

A

) ) ('@ Ponto de operagao ).

® Curvado sistema ) {

(. Curva da bomba

Fonte: Elaboragao prépria (2026).
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Figura 19 — Card da margem de NPSH

Margem de NPSH Risco de cavitagio - NPSHd insuficiente X

NPSHr
NPSHd

0 0,875 175 2,625
Margem segu

How it works - Margem de NPSH v

NPSHd abaixo da margem segura; ha risco de cavitagao.

Fonte: Elaboracao prépria (2026).

Figura 20 — Card do mapa de eficiéncia da bomba com destaque do BEP

Eficiéncia e BEP

Mapa didatico da regido do BEP (Best Efficiency Peint, ou Ponto de Melhor Eficiéncia) e da falxa aproximada de
cavitacao.

Como funciona - Eficiéncia e BEP hd

57131

(A --
o ----

14,28275

Altura manometrica (H) (m)

0 0,275 0,55 0,825 11
Vardo volumétrica (Q) (m?/s)

(' Curva do slstema) (ll BEP) (i 0peracao> (. Faixa de cavitacao aproxlmada)

Fonte: Elaboragao prépria (2026).
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4.5.3.3 Diagrama de Levenspiel

O diagrama de Levenspiel foi mantido como peca central do modulo de reatores porque
ele transforma a comparacao entre CSTR e PFR em uma relacao geométrica facilmente
interpretavel pelo estudante. Na implementacao atual, o grafico destaca os pontos operaci-
onais de ambos os modelos e compara a demanda volumétrica associada a uma mesma
conversao, deixando visivel por que o PFR tende a requerer menor volume em cinéticas
positivas quando comparado ao CSTR. Sua presenca no TCC é particularmente impor-
tante porque ele nao atua como ornamento visual: ele traduz em forma grafica a préopria

equagao de projeto dos reatores ideais, articulando diretamente célculo e interpretacao

(LEVENSPIEL, 2000; FOGLER, 2009).

Figura 21 — Card do diagrama de Levenspiel comparando reatores CSTR e PFR

Comparagao Levenspiel CSTR vs PFR

Volume necesséario em fungdo da conversao para a mesma cinética sem reciclo.

70875

Volume (m?)
I:
P

0 0,25 05 075 1
Conversao (adimensienal)
LEGENDA DO GRAFICO

- ™ ™~ ™~ ™,
( ® CSTR ) (@ pFR) ( ® CSTR operacional ) [ ® PFR operacional |
b A A FaY A

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.3.4 Grafico de Arrhenius

O grafico de Arrhenius foi incluido para apoiar a compreensao da dependéncia da
constante cinética com a temperatura. Ao linearizar a relagao entre k e T' no plano 1000/T
versus In(k), a visualizagdo permite discutir sensibilidade térmica, energia de ativagao
e velocidade reacional sem exigir que o estudante permaneca apenas na manipulacao
simbodlica da equagao. Seu papel pedagodgico é evidenciar que pequenas alteragoes de
temperatura podem produzir mudancas expressivas na taxa de reagdo, o que se conecta
diretamente a andlise dos mddulos de CSTR e PFR (FOGLER, 2009).
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Figura 22 — Card do grafico de Arrhenius

Arrhenius

Curva semilog de Arrhenius: 1000 / T versus In(k).

017415

Inik) (adimensional)
|
o
r
]
1
2t

3125 347222 3,81944 416667

1000/ T (103 K*-1)

LEGENDA DO GRAFICO

g e N
\. Curva deArrhemus/ \. Ponto de referenma/

Fonte: Elaboracao prépria (2026).

4.5.3.5 Perfis Espaciais no PFR

Os perfis espaciais no PFR foram adicionados para evitar uma leitura excessivamente
agregada do reator tubular. Em vez de resumir o comportamento do sistema a um tnico
ponto de saida, a interface exibe séries de concentracao e temperatura ao longo do volume
relativo do reator, acompanhadas de um esquema que marca estacoes intermediarias
calculadas pelo backend. A mesma familia de visualizagoes inclui o grafico de conversao em
funcao da razao de reciclo, que mostra como a variacao de R altera a conversao prevista
para o caso atual e permite comparar diretamente cenarios de recirculagao. Isso ajuda
a consolidar a ideia de que o PFR deve ser interpretado como um campo espacial de
estados e como um sistema sensivel a recirculagao, no qual cada posi¢ao do reator opera
sob composicao distinta (FOGLER, 2009; LEVENSPIEL, 2000).
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Figura 23 — Card dos perfis espaciais de concentracao e temperatura no PFR

Perfis de concentragao e temperatura no PFR
Perfis espaciais calculados ao longo do volume relativo do reator.

Como funciona - Perfis no PFR A

Concentragao por componente

Perfil espacial do PFR

Concentragdes e temperatura ao longo do volume relativo do reator.

5250

L 3875

E

H

E

g

g 2500

]

£

H

H

2

8

e 1125
-250

] 025 05 o75 1

Posigao relativa no reator (adimensional)

Programa térmico

Perfil espacial do PFR

Concentrages e temperatura ao longo do volume relativo do reator.

4575

416.25

375

lemperatura (K]

33375

0 0,25 05 075 1
Posigao relativa no reator (adimensional)

Reator esquemético

Pontos calculados ao longe do comprimento com temperatura e concentragoes locais. Leitura espacial do inlet ao outlet

V/V_total 0] T: 300K VIV_total 05| T: 3T5 K VIV_total 1| T: 450 K

» Water: 5000 mol/m® ® Water: 311520313 mol/m* » Wiater: 202176887 mol/m*

 Ethanol: 0 molfm* ® Ethanal: 88470687 mol/m: ® Ethanol: 131156447 mol/m*

o -] o -] -0

V/V_total 0,25 | T: 3375 K V/V_total 075 | T: 4125 K
@ Water: 3922,20846 mol/m* ® Water: 249923374 mol/m*
® Ethanol: 522.23500 mol/m* ® Ethanol: 11371200 mal/m:

Fonte: Elaboragéo prépria (2026).
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Figura 24 — Card da conversao do PFR em funcao da razao de reciclo

Conversao em funcéo do reciclo

Perfil de sensibilidade da conversao ao variar a razao de reciclo.

0,39622 | sem reciclo
[ ]

Conversao ladimensional)
=]
[4
=1}
4]
[re
o

0,33567
0 25 5 5 10
Razao de reciclo (adimensional)

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

45.3.6 Diagrama T-x-y Binario

O diagrama T-z-y binario foi incluido para representar o equilibrio liquido-vapor em
misturas bindrias a pressao fixa. A presenca simultanea das curvas de bolha e de orvalho
permite discutir inicio de vaporizacao, inicio de condensacao, coexisténcia entre fases e
volatilidade relativa sem depender apenas de tabelas termodindmicas. Como o backend
calcula os pontos de equilibrio e entrega as séries ja estruturadas para renderizacao, o
estudante observa o comportamento do sistema a partir de dados consistentes com o

mesmo nucleo termodindmico usado nas demais consultas de propriedades (SMITH et al.,

2018).
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Figura 25 — Card do diagrama T-z-y binario

Diagrama T-x-vy binario
Acetone / Water a 101325 Pa

Como funciona - Diagrama T-X-y binario ol

363,27887

3517688

lemperatura (KJ

326,94867

Fragao molar de Acetone (adimensional)

g e ™
\. Curva de bolhaj \0 Curva de orvatho/,

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.3.7 Diagrama de McCabe-Thiele

O diagrama de McCabe-Thiele foi incorporado para explicitar a construcao grafica
do ntmero tedrico de estagios em uma separacao binaria por destilacao. Na aplicagao, a
curva de equilibrio, a diagonal, as linhas de enriquecimento e esgotamento, a linha ¢ e os
degraus sao todos montados a partir dos dados termodinamicos e operacionais resolvidos
no backend, o que permite ao usuario relacionar composi¢ao de topo, composi¢cao de fundo,
condigao da alimentacao e razao de refluxo com a contagem de estagios. O valor didatico
do grafico esta em mostrar que o resultado de projeto nao emerge de uma “caixa-preta”,
mas de uma sequéncia geométrica interpretavel (MCCABE; SMITH; HARRIOTT, 2005;

SMITH et al., 2018).
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Figura 26 — Card do diagrama de McCabe-Thiele gerado a partir do equilibrio binario

McCabe-Thiele
Acetone [ Water

Como funciona - McCabe-Thiele hd

y lvapor] (tragac molar)
o
[+
\
\

[s] 0,25 05 075

¥ (liquido) (fragao molar)

N tedrico= 4
q=1-R=3

-'/. Curva de equillbr\oj- -/0 Linha de enr\quecimento\- -(0 Linha de esgutamento)-

.
g N e ™ _ B aYd — a7
\0 Estag\osj \0 Linha qj .\0 xD-O.QS’/ \0 xB-0.05/, \0 zF-O.T/,

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.3.8 Envelope de Fase e Curva de Pressao de Vapor

O envelope de fase e a curva de pressao de vapor foram adicionados para apoiar a
leitura termodindmica de limites de estabilidade e mudancga de fase. O envelope destaca
a fronteira entre regioes de liquido, vapor e coexisténcia, incluindo marcadores de ponto
critico e ponto triplice; a curva de pressao de vapor, por sua vez, mostra como a pressao
de saturacao varia com a temperatura, auxiliando discussoes sobre volatilidade, ebulicao e
risco de cavitacao. Em ambos os casos, a utilidade pedagdgica esta em associar propriedades
antes tratadas de forma tabular a regides operacionais visualmente distinguiveis (POLING;
PRAUSNITZ; O’CONNELL, 2001; SMITH et al., 2018).
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Figura 27 — Card da curva de pressao de vapor

Curva de pressao de vapor
Relacao P_sat(T) para R1234ze(E).

Como funciona - Curva de pressao de vapor ol

Ponto cri

ac (Fa)

Fressao de saturay
e =2

15792535 21674593 2755665

334,38708 393,20765

Temperatura (K

ice ) e ————
|| I ) (_Ponto critico )
T=168,62 K- P = 218,655 Pa T=382513K-P =3,635 MPa

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

45.3.9 Diagrama Ternario

O diagrama ternario foi incorporado para representar composi¢oes de correntes com
trés componentes sem a necessidade de introduzir, neste estagio, um médulo completo de
separac¢oes multicomponentes. Na implementacao atual, o backend normaliza as fragoes
molares, projeta a corrente no plano ternario e devolve a geometria do triangulo, das
linhas-guia e do ponto da corrente pronta para renderizacao. Didaticamente, isso permite
mostrar que cada vértice representa um componente puro, cada lado uma mistura binaria
e o interior uma composicao ternaria, o que facilita a leitura de misturas e a preparacao
conceitual para problemas de extragao e equilibrio mais avangados (SEADER; HENLEY
ROPER, 2016; DEVOE, 2014).
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Figura 28 — Card do diagrama ternario para uma corrente de trés componentes

Diagrama ternario

Como funciona - Diagrama Ternario v

Methanol
-

Corrente atual
@ Water: 0,642 - Ethanol: 0.266 - Methanol: 0.0917

o Water Ethanol—=

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.3.10 Mapa de Reciclo e Purga

O mapa de reciclo e purga foi incorporado ao fluxo de balango de massa para representar
graficamente a divisdo de uma corrente principal entre retorno ao processo e retirada
de produto ou purga. Essa visualizacao explicita a razao de reciclo adotada no exemplo,
evitando que o estudante interprete o reciclo apenas como uma linha tabular e reforcando

a relagdo entre topologia do processo e fechamento de massa.
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Figura 29 — Card do mapa de reciclo e purga no balan¢o de massa

Mapa de reciclo e purga
Diagrama simplificado para acompanhar como a corrente principal se divide entre reciclo e purga. 1 split(s)

SPLIT 1
Saida_Do_Reator

Saida_Do_Reator

v

Divisa
Reciclo =06 visao Purga=04

Reciclo roduto

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.3.11 Superficie T-P de Propriedades

Por fim, a superficie T-P de propriedades foi adicionada para evidenciar que grande-
zas termodinamicas nao dependem de forma linear das varidveis de estado. Ao colorir e
discretizar o valor de uma propriedade em funcao de temperatura e pressao, a visuali-
zacdo transforma uma consulta isolada em um campo interpretavel, ttil para comparar
tendéncias, identificar regides de maior gradiente e compreender a sensibilidade do modelo
termodindmico as condi¢oes impostas. Como essa superficie é construida a partir do
mesmo nucleo de propriedades do CoolProp, ela reforca a coeréncia entre calculo puntual
e exploragao grafica (BELL et al., 2014; POLING; PRAUSNITZ; O’CONNELL, 2001).
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Figura 30 — Card da superficie T-P de propriedades

Superficie T-P Calor especifico
Ethanol - Calor especifico J/kg-K)
Como funciona - Superficie T-P w

101326 10-5 NN I N N I N N N B
- [ [ [ [ [ |

|
n
I B
I |
I
88660125 | |
I -
I
5 I
2
s 7599425 | I
B I
i
63328 375 =
I e
506625 - 1 - [ I 1 |
26316 29315 32315 35315 38315
Temperatura (K)
I —
1624.4244629819916 J/(kg-K) 28651498851889314 J/(kg-K)

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

4.5.4 Cenarios de Exemplo

Além das visualizagoes, o sistema oferece cenarios de exemplo providos pela prépria AP
para acelerar a exploracao didatica dos modulos. Em vez de armazenar resultados prontos
no frontend, esses endpoints retornam conjuntos coerentes de entradas para escoamento,
dimensionamento, bombas, propriedades de componentes e outros contextos, respeitando os
catalogos e limites disponiveis no backend. A interface utiliza esses dados para pré-preencher
os formularios e, em seguida, executa o mesmo fluxo de célculo usado em situagoes reais.

Essa estratégia possui valor pedagogico relevante por dois motivos. Primeiro, reduz a
barreira inicial para o estudante, que passa a observar um caso funcional antes de montar
um cenario préprio do zero. Segundo, preserva a rastreabilidade entre entradas, equagoes e
visualizagoes, pois os exemplos ndao contornam as rotinas de calculo: eles apenas selecionam
condigoes iniciais representativas, como um caso de transicao em ntmero de Reynolds,

um sistema com margem de NPSH explicita ou uma separacao binaria que justifique a
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construcao de um diagrama de McCabe-Thiele.

4.5.5 Trilhas de Aprendizagem

A péagina inicial organiza o uso dos médulos em trés trilhas de aprendizagem, que
sugerem uma sequéncia didatica de estudo: Transporte de Fluidos (Tubulagoes — Di-
mensionamento — Escoamento — Bombas); Reatores Ideais (Componentes — Reatores
CSTR/PFR); e Balango de Massa (Componentes — Balango). As trilhas orientam o
estudante a percorrer os médulos em uma ordem coerente com a construcao dos conceitos,
em vez de utiliza-los de forma isolada. No desenho atual da interface, essas trilhas convivem
com cartoes de acesso rapido para os médulos principais, reforcando a intencao de uso de

cada area antes da abertura do calculo.

Figura 31 — Trilhas de aprendizagem apresentadas na pagina inicial

DCouU
Dimensionamento

Q bkl DCOU —~Dimensi'onamento Computacional de
egentaria Oreon - UPLS Operacgdes Unitarias

Use a barra lateral para navegar entre modulos, siga uma trilha se estiver aprendendo do zero ou va direto ao calculo
FRESEETS
HIDRAULICA & ESCOAMENTO
Tubulagdes

Trilhas de Aprendizagem
Dimensionamento

Transporte de Fluidos Reatores Ideais Balango de Massa
[FEOSMENID Tubulagbes — Dimensionamento — Propriedades de Componentes — Reator Componentes — Balango de Massa
Escoamento — Bombas CSTR/ PFR
BOMBAS
Perda de Carga & NPSH
PROPRIEDADES
Acesso Rapido
Componentes
HIDRAULICA HIDRAULICA HIDRAULICA BOMBAS
REATORES Tubulagdes Dimensionamento Escoamento Perda de Carga & NPSH
CSTR/ PFR
PROPRIEDADES REATORES BALANGO FERRAMENTAS
BALANGCO DE MASSA %
Componentes CSTR/ PFR Balanco de Massa Glossario

Balango

FERRAMENTAS

Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).
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5 Resultados e Discussoes

O desenvolvimento do software demonstrou que é possivel integrar conceitos funda-
mentais da engenharia quimica com tecnologias modernas de programacao para produzir
uma ferramenta acessivel, modular e capaz de automatizar calculos recorrentes da &area.

Do ponto de vista funcional, o backend em FastAPI apresentou desempenho satisfa-
torio, respondendo rapidamente aos calculos mesmo em operacoes envolvendo chamadas
reiteradas ao médulo de propriedades termodindmicas (CoolProp) ou a rotinas numéricas
como métodos iterativos de Brent e integragdes do SciPy.

A validagao de entradas pelo Pydantic mostrou-se fundamental para evitar inconsis-
téncias numéricas e garantir seguranga nos calculos, reduzindo significativamente erros
comuns como unidades incorretas, tipos invalidos ou parametros ausentes.

No frontend, o uso de React, TypeScript e Vite, associado a Tailwind CSS, primitivas
acessiveis de @base-ui/react, componentes compostos no padrao shadcn, React Router e
elementos visuais proprios, resultou em uma interface modular, responsiva e adequada ao
propésito educacional do sistema. Essa arquitetura favoreceu a separagao entre apresen-
tacao, estado e integragao com a API permitindo encapsular cada categoria de calculo
em componentes e servigos tipados. Bibliotecas como KaTeX, Lucide React e Sonner
complementam a interface com renderizacao matematica, icones contextuais e notifica-
¢oes discretas. Além disso, a criacdo de uma camada compartilhada para grades, eixos,
marcadores e rotulos numéricos padronizou parte relevante das visualizagoes em SVG, o
que melhora a consisténcia grafica e simplifica a evolucao dos componentes. Na interface
consolidada, a navegacao evidencia o papel pedagodgico de cada area, com uma home
orientada por trilhas, atalhos diretos para os modulos e indicadores visuais de processo

que reforcam a interpretacao do regime de escoamento.
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Tabela 22 — Sintese das evidéncias de validacao dos modulos implementados
Moédulo Validacao Referéncia Resultado observado | Limitacao
aplicada
Componentes Consultas de Valores de Para a dgua a 300 K, Misturas

e propriedades

componentes,
propriedades da
agua, propriedades

referéncia da
literatura e
célculos manuais

obtiveram-se
p = 996,56 kg/m? e
1=23854-10"% Pas;

dependem do
modelo termo-
dindmico e das

acessorios

acessorios,
materiais, schedules,
didmetros e
especificacoes,
incluindo
comprimento
equivalente.

referéncia e
célculos manuais
(PERRY;
GREEN, 2007).

foi elevado a 50,0 mm;
dois cotovelos de raio
longo produziram
Leg=16me

hy =8,2882 m.

criticas e mistura (SMITH et al., também foram propriedades
binéria, com 2018; POLING; | reproduzidos disponiveis.
conferéncia manual. | PRAUSNITZ; T.=6471K e
O’CONNELL, P, = 22,06 MPa.
2001).
Tubulagoes e Conferéncia de Tabelas de Para SCH40, 45,0 mm Auséncia de

aco inoxidavel
SCH 10S/40S
validado.

Escoamento e

Verificacao de

Literatura de

Os resultados de

Casos incom-

misturador, reator
de conversao e
divisor de corrente,
com célculo
manual.

estequiometria
(FELDER;
ROUSSEAU,
2005).

o reator retornou 60 e
40 mol/s; o divisor
retornou 20 e 80 kg/h,
preservando a
composicao.

perdas de Reynolds, mecanica dos Reynolds e das perdas pressiveis e
carga Darcy—Weisbach, fluidos e de carga foram geometrias
Colebrook—White, correlacoes concordantes, com selecionadas;
Swamee—Jain, publicadas desvio de 0,00%; os nao substitui
Haaland e (WHITE, 2018; fatores de atrito e as validagao
didmetros COLEBROOK, | geometrias hidraulicas experimental.
hidraulicos por 1939; SWAMEE; | também coincidiram
calculos manuais. JAIN, 1976; com os célculos de
HAALAND, referéncia.
1983).
Bombas Aplicacao de Literatura de O NPSH, calculado foi | Validagao
Bernoulli para bombas e 16,24 m, com desvio escalar, sem
NPSH, e altura mecanica dos inferior a 0,01%, e a ensaios
manométrica, fluidos (FOX; altura manométrica foi | experimentais
conferida por PRITCHARD; 25,48 m, com desvio de | ou curva de
calculo manual. MCDONALD, 0,00%. fabricante.
2011;
KARASSIK et
al., 2008).
Reatores Céalculos de projeto | Fundamentos de | Foram reproduzidos os Cinética de
ideais e desempenho para | engenharia das volumes de 1,1333, primeira
CSTR, PFR e PFR | reagoes 0,4605 e 0,8318 m?; o ordem, fase
com reciclo, (FOGLER, 2009; | cdlculo inverso do liquida
comparados com LEVENSPIEL, CSTR retornou isotérmica e
integracoes 2000). conversao de 0,8500. casos
manuais. idealizados.
Balanco de Balancos global e Principios de O misturador retornou Escopo
massa por componente em | conservagao e 200 kg /h e fragdes 0,50; | concentrado

em operagcoes
ideais, reacao
simples e

configuracoes
selecionadas.

Fonte: Autoria prépria (2026).
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Os testes por codigo e os exemplos executaveis funcionam como evidéncia de regressao,
enquanto os calculos manuais e os valores de referéncia da literatura delimitam o dominio
de validade dos resultados, sem deslocar o detalhamento metodoldgico apresentado no
capitulo de validacao.

Para além da automacao de calculos, a incorporagao de recursos didaticos consolidou o
DCOU como um ambiente de ensino, e ndo apenas como uma calculadora. As explicagoes
teodricas embutidas em cada modulo, o glosséario técnico, os cenarios de exemplo providos
pela API e o conjunto ampliado de visualizagoes interativas aproximam o resultado
numeérico do conceito que o fundamenta, ao apresentar o comportamento dos fenémenos
fisicos de forma contextualizada. O uso de contratos tipados para exemplos e graficos
também mostrou-se eficaz para manter coeréncia entre calculo, apresentacao e interpretacao
pedagdégica em diferentes médulos.

A comparacgao dos resultados obtidos com valores de referéncia da literatura e com
calculos manuais evidenciou concordancia adequada para os modulos implementados
e validados, englobando calculos de Reynolds, perdas de carga, selecao de diametros e
estimativas de NPSH, apresentando diferengas minimas em relagao aos valores calculados.
Para reatores CSTR e PFR, os valores de conversao e volume mostraram-se consistentes
com solugoes de Fogler e Levenspiel, reforcando a confiabilidade das integracoes numéricas.

Embora o software esteja plenamente funcional para os modulos desenvolvidos, observou-
se que o sistema ainda pode ser expandido significativamente. A auséncia de mddulos
como trocadores de calor, destiladores, absor¢ao, secagem e operagoes com multiplas
reacoes limita sua aplicabilidade em projetos de maior complexidade. Do ponto de vista
de usabilidade e de maturidade funcional, futuras melhorias incluem exportagao de relato-
rios, ampliagao de graficos especializados e integragao com bancos de dados externos de
propriedades fisicas, de modo a ampliar o alcance técnico da ferramenta.

Ainda assim, o objetivo de criar uma ferramenta precisa, acessivel, gratuita e colabo-
rativa foi alcancado. O fato de o projeto ser open-source torna natural que seu ciclo de
evolugao dependa da contribuicao da comunidade académica e profissional, que podera

incluir novos médulos, otimizar algoritmos e expandir a base de dados.
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6 Guia de Uso da Ferramenta

Este capitulo apresenta um roteiro de uso do DCOU para discentes e docentes de
Engenharia Quimica. A finalidade é mostrar, em sequéncia, como acessar a aplica¢ao,
navegar entre os médulos, carregar exemplos, executar célculos e interpretar resultados
numeéricos e graficos. As telas foram verificadas na aplicacao local em ambiente desktop,
no endereco web local na data de 13 de julho de 2026, podendo haver diferencas visuais e
de funcionalidade conforme atualizacao no servidor produtivo.

Em todos os médulos que disponibilizam o botao Carregar exemplo, as capturas
deste capitulo foram feitas a partir dos exemplos fornecidos pela proépria ferramenta.
Quando a tela possuia botao de execucdo, como Calcular Reynolds, Calcular CSTR,
Calcular PFR ou Calcular Balango de Massa, o calculo foi executado antes da
captura. Dessa forma, o fluxo documentado reproduz o uso real esperado: carregar um

caso coerente, observar as entradas, executar o calculo e interpretar o resultado.

6.1 Acesso e Tela Inicial

O acesso local é feito abrindo o navegador e informando a URL <http://localhost:
5173>. Em producao, o enderego atualmente utilizado é <https://tcc.joao.baza.dev.br>.
A tela inicial apresenta a identidade do DCOU, o menu lateral de moédulos, as trilhas de
aprendizagem e os cartoes de acesso rapido. Para uma atividade de ensino, recomenda-se
escolher a trilha compativel com o conteido da aula: transporte de fluidos, reatores ideais

ou balanco de massa.


http://localhost:5173
http://localhost:5173
https://tcc.joao.baza.dev.br
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Figura 32 — Tela inicial com trilhas de aprendizagem e cartoes de acesso rapido

DCouU
Dimensionamento

il DCOU - Dimensionamento Computacional de
oy anaitica - e Operagoes Unitarias

Use a barra lateral para navegar entre médulos, siga uma trilha se estiver aprendendo do zero ou v direto ao calculo
Inicio pelos atalhos rapidos.
HIDRAULICA & ESCOAMENTO

Tubulages
Trilhas de Aprendizagem

Dimensionamento

Transporte de Fluidos Reatores Ideais Balango de Massa
Escoamento Tubulages — Dimensionamento — Propriedades de Componentes — Reator Componentes — Balango de Massa
Escoamento — Bombas CSTR / PFR
BOMBAS
Perda de Carga & NPSH
PROPRIEDADES
Acesso Rapido
Componentes
HIDRAULICA HIDRAULICA HIDRAULICA BOMBAS
REATORES Tubulacdes Dimensionamento Escoamento Perda de Carga & NPSH
CSTR / PFR
PROPRIEDADES REATORES BALANGO FERRAMENTAS
BALANCO DE MASSA o
Componentes CSTR/ PFR Balanco de Massa Glossario

Balango

FERRAMENTAS

Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na leitura didatica, o estudante deve observar que a aplicacao nao é organizada como
uma calculadora tnica. Cada médulo representa uma etapa conceitual: catalogos de dados,
dimensionamento, analise de regime, propriedades, reatores, balanco e glossario. Para o
docente, essa organizagdo permite conduzir uma aula por sequéncia de fendmenos, em vez

de apresentar apenas resultados isolados.

6.2 Tubulacoes e Acessorios

O moédulo Tubulagoes retine dados usados posteriormente nos calculos hidraulicos.
Na aba Composigoes, o exemplo carregado seleciona uma composicao de tubulacao e
mostra suas propriedades catalogadas. Essa tela deve ser usada antes de problemas de

perda de carga para discutir como material e rugosidade afetam a modelagem.
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Figura 33 — Aba Composi¢oes do médulo de tubulagdes com exemplo carregado

DCOU

Dimensionamento
Computacional de
=1 Operagoes Unitarias
Engenharia Quimica - UFMS

Sucesso X
Exemplo carregado com sucesso.

Tubulagdes e Acessorios

Consulte materiais, schedules, diametros nominais e conexdes usadas nos modulos hidraulicos da aplicagao.

Inicio
C o eDia Conexoes

HIDRAULICA & ESCOAMENTO

Tubulagoes

) Composigoes
Dimensionamento

Como funciona - Composigoes
Escoamento

BOMBAS Compoeicha

Perda de Carga & NPSH Ago galvanizado

PROPRIEDADES

RESULTADO

Componentes

Propriedade Valor Unidade
REATORES Z

Nome Ago galvanizado -
CSTR/ PFR _ . . ) .

Descrigao Tubulagio de ago revestida com zinco para prevenir corrosio. -
BALANGO DE MASSA Aplicagoes Sistemas de 4gua potavel, sprinklers e irrigagio.
Balango Roughness 0,16 mm
FERRAMENTAS Roughness Coefficient 125 -
Glossario

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

Na aba Schedules e Diametros, o usuario observa didmetros nominais e dimensoes
comerciais. Essa etapa conecta o diametro calculado pelo modelo matematico com a sele¢ao

real de tubulacoes disponiveis.
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Figura 34 — Aba Schedules e Diametros com didmetro comercial do exemplo

DCouU
Dimensienamento 1o Sucesso X
Computacional de A AFi Exemplo carregado com sucesso.
B Tubulagdes e Acessorios
haria Quimica - - o
Fhaccharie Qubiioe: RS Consulte materials, schedules, diametros nominais e conexoes usadas nos modulos hidraulicos da aplicagao.

Inicio
Composicoes Schedules e Didmetros Conexoes

HIDRAULICA & ESCOAMENTO

Tubulagtes

Dimensionamento

Schedules e Diametros

Como funciona - Schedules e Diametros

Escoamento
BOMBAS Schedule
Perda de Carga & NPSH Schedule 40
PROPRIEDADES : B
Schedule padréo utilizado na maioria das aplicagoes comercials e industriais.
Componentes
Didmetro nominal
REATORES
125 mm
CSTR/ PFR
BALANGO DE MASSA RESULTADO
Balango
Propriedade Valor Unidade
FERRAMENTAS External Diameter 141,3 mm
Glossario Thickness 6,55 mm
Weight 21,77 kg/m
5,75712 x 10° Pa

Max Pressure

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Conexoes, o exemplo mostra o cadastro de acessorios e seus coeficientes. A
interpretacao esperada é que valvulas, cotovelos, entradas e saidas de tanque nao sao

detalhes secundarios: eles entram diretamente no calculo de perdas localizadas.
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Figura 35 — Aba Conexoes com acessorio carregado pelo exemplo

DCOU
Q Dimenslonamento Sucesso x
Computacional de = AFi Exemplo carregado com sucesso.
e Tubulagbes e Acessorios
haria Quimica - UFM " . .
Engennaria Guimica - UFMS Consulte materials, schedules, diametros nominals e conexges usadas Nos medulos hidraulicos da aplicaga.
Inicio
Composigoes schedules e Didmetros Conexoes
HIDRAULICA & ESCOAMENTO
Tubulagoes
Conexoes
Dimensionamento
Como funciona - Conexoes v
Escoamento
PP Conexao
Perda de Carga & NPSH Valvula esfera
PROPRIEDADES
RESULTADO
Componentes
Propriedade Valor Unidade
REATORES =
Nome Vélvula esfera
CSTR/ PFR B . .
Descrigao Valvula com esfera pivotante para controle de fluxo, com baixa perda de carga quando totalmente aberta.
BALANGO DE MASSA Uso Utilizada para fechamento rapido com baixa perda de carga.
Balango Equivalent 18
Length
FERRAMENTAS
Glossario

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

6.3 Dimensionamento

No médulo Dimensionamento, a aba Didmetro Calculado solicita vazao volu-
métrica e velocidade de projeto. Com o exemplo carregado, o estudante pode acionar
Calcular diametro e observar a tabela de resultado. A pergunta didética central é: o valor
calculado é um requisito hidraulico, mas a escolha final ainda precisa ser compatibilizada

com um didmetro comercial.
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Figura 36 — Aba Diametro Calculado com exemplo executado

Dimensionamento 5

Computacton de Dimensionamento de Tubulagao @ Sucesso

Operagoes Unitarlas
Exemplo carregado com sucesso.

Engenharia Quimica - UFMS Calcule o diametro hidraulico a partir da vazio e da velocidade de projeto e, em segulda, selecione o proximo die
comercial do schedule adotado.
Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Diametro Calculado Diametro Real
Tubulagtes
Dimensioramen Didmetro Calculado
Escoamanito Como funciona - Calculo de Diametro v
BOMBAS
Vazao (m*/s)
Perda de Carga & NPSH
9 0,0166667

PROERLEUADES Velocidade de projeto (m/s)
Componentes 15
REATORES Calcular diametro Limpar campos
CSTR / PFR

RESULTADO
BALANGO DE MASSA

Propriedade Valor Unidade
Balango

Diametro calculade 118,94173 mm
FERRAMENTAS
Glossario Perfil de Velocidade - Duto Circular

o
———— -
—_—
oo
Turbulento - Re = 178413 x 10°5 ) Perfil estimado para agua a 20 C - D = 118,94173 mm - V =15 m/s

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Diadmetro Real, a ferramenta compara o diametro calculado com o schedule
selecionado e retorna o didmetro comercial imediatamente aplicavel. O discente deve

observar a diferenca entre cdlculo continuo e selegao discreta de catalogo.
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Figura 37 — Aba Diametro Real com selecao de diametro comercial

Dimensionamento &
Computacional de i H A
. Wi Dimensionamento de Tubulagao in gy
Engenharia Quimica - UFMS Calcule o didmetro hidraulico a partir da vazao e da velocidade de projeto e, em seguida, selecione o préximo dii Exemplo carregado com sucesso.
comercial do schedule adotado.
Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Diametro Calculado Diametro Real
Tubulagdes
Dimensionamento Diametro Real
Escpameits Como funciona - Diametro Nominal Comercial v
BOMBAS
Didmetro calculado (mm)
Perda de Carga & NPSH
v 18,94
PROPRIEDADES Schedule
Componentes Schedule 40
REATORES
CSTR/ PER Schedule padrao utllizado na maloria das aplicagdes comerclals e industrials.
BALANGO DE MASSA Obter diametro real
Balango
RESULTADO
FERRAMENTAS
Propriedade Valor Unidade
Glossario
Diametro real 125 mm

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

6.4 Escoamento Interno

O moédulo Escoamento comega pela aba Niimero de Reynolds. Depois de carregar
o exemplo e executar o calculo, a tela mostra o valor de Reynolds e a régua de regime. A
interpretacao nao deve parar no niimero: o marcador indica se o escoamento é laminar, de

transicao ou turbulento, afetando as correlagoes posteriores.
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Figura 38 — Aba Ntumero de Reynolds com resultado e régua de regime

Dimensionamento Numero de Reynolds Sucesso

Exemplo carregado com sucesso.
Escoamentp Como funciona - Nimero de Reynolds g
BOMBAS

Diametro caracteristico (mm)
Perda de Carga & NPSH

13,843
PROPRIEDADES Velocidade média (m,/s)
Componentes 3923
REATORES Densidade (kg/m®)
CSTR / PFR 0,65688

BALANGO DE MASSA Viscosidade dinamica (Pa.s)

Balango 0,000011863

Viscosidade cinematica (m*/s)
FERRAMENTAS

Glossario

Calcular Reynolds

RESULTADO
Propriedade Valor Unidade
Numero de Reynolds 3186,10467

Regime do escoamento Transigao

Escala linear de Reynolds de 100 a 10.000. O marcador mostra a posi¢ao atual.

Re = 31861
Transicio

Turbulento

500 1000 2300 4000 6000 8000 10000

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Fator de Atrito, o exemplo calcula o fator de Darcy e exibe o diagrama
de Moody. Essa tela deve ser usada para discutir a influéncia simultanea do niimero de

Reynolds e da rugosidade relativa.
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Perda de Carga & NPSH

PROPRIEDADES

Componentes

REATORES

CSTR/ PFR

BALANGCO DE MASSA

3180,1040/ 22803801

Método de calculo

Swamee-Jain

Rugosidade
D) Valor customizade

@ Usar composigao

Material da tubulagao

Figura 39 — Aba Fator de Atrito com diagrama de Moody

lango
Balang Ago galvanizado
FERRAMENTAS
Diametro
Glossario

@ Valor customizado

O Usar schedule
Didmetro da linha

13,843

Calcular fator de atrito

RESULTADO

Propriedade Valor Unidade

Fator de atrito 0,05433 =

Diagrama de Moody

Diagrama logaritmico de Moody: curvas de Colebrook-White por rugosidade relativa, faixa de transi¢éo e ponto
operacional destacado.

Como funciena - Ponto operacional no Diagrama de Moody ~

iransicdo

g = T ool
> \ . d

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

Na aba Didmetro Hidraulico, o exemplo evidencia que geometrias nao circulares
também podem ser tratadas por uma dimensao caracteristica. O estudante deve observar

a relacao entre geometria, area molhada e perimetro molhado.
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Figura 40 — Aba Diametro Hidraulico com pré-visualizagdo geométrica

p Sucesso
Inicio G
Exemplo carregado com sucesso
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Nuamero de Reynolds Fator de Atrito Diametro Hidraulico
Tubulagoes

Dimensionamenta Diametro Hidraulico

Como funciona - Didmetro Hidraulico M

BOMBAS Forma geométrica

Perda de Carga & NPSH Canal circular
PROPRIEDADES Diametro (m)

Componentes 0,125

REATORES Altura (m)

CSTR / PFR 0,08333

BALANGO DE MASSA Calcular didmetro hidraulico
Balango

Pre-visualizagao geomeétrica

Segmento circular preenchido, com D, h e R destacados.
FERRAMENTAS

Glossario

D=0128 h=0,08333 R=0,0625

RESULTADO
Propriedade Valor Unidade
Diametro hidraulico 0,09746 m

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

6.5 Perda de Carga e Bombas

Na aba Perda de Carga, o exemplo combina comprimento da tubulagdo, didmetro,
vazao, material, Reynolds, método de fator de atrito e acessérios. Ao executar o céalculo, a
ferramenta retorna a perda de carga e apresenta curvas didaticas do sistema. O docente
pode explorar a tela alterando material, vazao ou conexoes e observando o deslocamento

do ponto de operagao.
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Figura 41 — Aba Perda de Carga com exemplo e curva do sistema

CONEXAO 1 0} i
Conexao Quantidade
Cotovelo 45° s
CONEXAO 2 0]
Conexao Quantidade

Salda de tanque 1

CONEXAO 3 0]
Conexao Quantidade
Valvula esfera 2

Calcular perda de carga

RESULTADO
Propriedade Valor Unidade
Perda de carga 23,08323 m

Curva da bomba e do sistema

Método de perda de carga: Darcy-Weisbach

A curva da bomba usa uma aproximagéo quadratica didatica. Para uma bomba real, um catalogo deve ser usado para analisar.
728
40,39566
E
s
Qo
9
8 404
E
@
5 ve =

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

Na aba NPSH Disponivel, o exemplo calcula a margem entre o NPSH disponivel
e o requerido. O ponto de atencao para o estudante é a cavitagao: valores préximos ao

limite indicam risco operacional e exigem revisao das condi¢oes de succao.
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REATORES

CSTR / PFR

BALANGO DE MASSA

Balango

FERRAMENTAS

Glossario

Figura 42 — Aba NPSH Disponivel com indicador de margem

Pressao de vapor (kgf/cm?)

0,023

Massa especifica (kg/m?)

1000

Perda de carga na sucgao (m)

o

Velocidade na sucgao (m/s)

15

Elevagdo do mandmetro (m)

3

NPSHr opcional (m)

3
Calcular NPSH disponivel

RESULTADO

Propriedade Valor Unidade
NPSH disponivel 3,21472 m

Margem de NPSH Risco de cavitagdo — NPSHd insuficiente X

NPSHr

NPSHA
o & 175 2625 '
Margem segu
How It works - Margem de NPSH v

NPSHd abaixo da margem segura; ha risco de cavitagao.

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Altura Manométrica, a ferramenta separa os termos de energia associados a

pressao, elevagao, velocidade e perdas. Essa decomposicao ajuda a relacionar a equacao de

Bernoulli estendida com a selecao de bomba.
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REATORES

CSTR / PFR

BALANGO DE MASSA

Balango

FERRAMENTAS

Glossario

6.6 Propriedades de Componentes

Elevagao 1(m)

(o]

Elevagao 2 (m)

5

Velocidade 1 (m/s)

o

Velocldade 2 (m/s)

3

Massa especifica do fluldo (kg/m?)

1000

Perda de carga total (m)

23,08

Calcular altura manométrica

RESULTADO

Propriedade

Altura manomeétrica
Decomposigao
H total = 28,563887 m
PARCELA
AP/(pg)
Az
AV?/(2g)

hy

Figura 43 — Aba Altura Manométrica com decomposicao dos termos de energia

Valor Unidade
28,53887 m

PORCENTAGEM
0%

17,51996%
1,60789%

80,87215%

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

O médulo Componentes retine consultas termodinamicas e visualizagoes de equilibrio.

Na aba Propriedades Criticas, o exemplo recupera propriedades criticas do fluido

selecionado. Essa tela é ttil para introduzir limites de validade e regides proximas ao ponto

critico.
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Figura 44 — Aba Propriedades Criticas com fluido do exemplo

DCOU
Dimensionamento Sucesso X
Computacional de i Exemplo carregado com sucesso.
. kol Propriedades de Componentes
haria Quimica - S
Engenhara Gulmica - UFMS Consulte propriedades criticas, fluidos puros, misturas e equilibrio bindrio usando os Servicos Ja expostos pela AP
Inicio
Propriedades Criticas Fluido Puro Misturas Equilibrio Binario Envelope de Fase
HIDRAULICA & ESCOAMENTO
Tubulagées
) ) Propriedades Criticas
Dimensionamento
Comeo funciona - Propriedades Criticas A
Escoamento
Fluldo critico
OMBAS
Alr
Perda de Carga & NPSH
Obter propriedades criticas
PROPRIEDADES
RESULTADO
REATORES Propriedade Valor Unidade
CSTR / PFR Temperatura critica 132,5306 K
Pressao critica 3,786 x 10° Pa
BALANGO DE MASSA
o . ’ JE
Balango Densidade critica 34268456 kg/m’
Temperatura do ponto triplo 59,75 K
FERRAMENTAS
Presséo do ponto triplo 5264,18107 Pa
Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Fluido Puro, o exemplo mostra propriedades de estado e, na mesma tela, a
superficie T-P. O discente deve observar que propriedades como massa especifica, entalpia

e entropia variam com temperatura e pressao, nao apenas com uma variavel isolada.
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Figura 45 — Aba Fluido Puro com propriedades e superficie T-P

Densidade [kg/m?] 0,99952 kg/m?* =
Viscosidade [Pa‘s] 2,10089 x 10~* Pa-s
Fator de compressibilidade [-] 1,00003 adimensional
Massa molar [kg/mol] 0,02897 kg/mol
Superficie T-P

Mapa T-P para uma propriedade termodinamica do CoolProp. Util para ver variagdes de densidade, entalpla, entropia e outras propriedades sem montar um
médulo completo.

Fluido Propriedade Temperatura minima Temperatura maxima
Ethanol Calor especifico [J/(kg-K)] 26315 38315

Pressao minima Pressdo maxima Amostras T Amostras P
50662,5 101326 20 20

Gerar superficie

Superficie T-P Calor especifico
Ethanol - Calor especifico J/(kgK)

Como funciona - Superficie T-P v
101326 = 105 -

88660125

7599425

Pressao (Pal

63328375

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Misturas, a ferramenta calcula propriedades de mistura e apresenta a visuali-
zagao ternaria quando aplicavel. Essa tela apoia discussoes sobre composi¢ao, normalizagao

de fracoes e leitura de sistemas multicomponentes.



110 Capitulo 6. Guia de Uso da Ferramenta

Figura 46 — Aba Misturas com exemplo e diagrama ternario

Methanol

Fragao molar 3

0,01

Remover fluido

Adicionar fluido

Temperatura da mistura

30315

Pressao da mistura

101325

Propriedades da mistura

Densidade [kg/m?] = Massa molar (kg/mol] * Viscosidade [Pa's] = Calor especifico [J/(kgK)]

Calcular mistura

COMPOSIGAO DA MISTURA

Water: 07 Ethanol: 0.29 Methanol: 0.01

Sucesso X
Exemplo carregado com sucesso.

Seleclone propriedades

RESULTADO

Propriedade Valor Unidade
Densidade [(ka/m’] 842,63486 kg/m*
Massa molar [kg/mol] 0,02629 kg/mol
Viscosidade [Pas] 9,14928 x 101 Pa-s
Calor especifico [J/(kgK)] 3900,39747 joule/K /kg

Diagrama Ternario

Drnlanin da iima nnrranta da frie anmnanantae |t nara mistirae & canaranfss miltinnmnanantae eam adinianar im mAdila naun

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Equilibrio Binario, o exemplo gera o diagrama de equilibrio liquido-vapor.

O estudante deve acompanhar as curvas de bolha e orvalho e relaciona-las as composicoes

das fases em equilibrio.
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Figura 47 — Aba Equilibrio Binario com diagrama T-x-y

DCouU
Dimensionamento Sucesso %
g;::;gsm&‘jll::as Propriedades de Componentes Exemplo carregado com sucesso.

E haria Quimica - UFMS 4
ngennana Gumes Consulte propriedades criticas, fluidos puros, misturas e equilibrio binario usando os servicos Ja expostos pela APL

Inicio

Propriedades Criticas Fluido Puro Misturas Equilibrio Binario Envelope de Fase
HIDRAULICA & ESCOAMENTO —
Tubulagdes

Equilibrio Binario

Dimensionamento X . : . . X R
Visualizagao binaria ideal de Raoult para dois fluidos. Util para leitura de equilibrio liquido-vapor sem criar um médulo completo de destilagao.

Escoamento Componente 1 Componente 2 Pressao (Pa)

P Acetone Water 101325

Perda de Carga & NPSH
Amostras por curva

PROPRIEDADES 30 Gerar diagrama

Diagrama T-x-y binario
REATORES
Acetone / Water a 101325 Pa
CSTR/ PFR
Como funciona - Diagrama T-x-y binario v
BALANGO DE MASSA
Balango
37538893
FERRAMENTAS
Glossario 363,27887
2
g
g asiees
g
8
339,05873
326,94867

El

Fracao molar de Acetone (adimensionall

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

Na mesma area de equilibrio binario, o bloco McCabe-Thiele permite visualizar
estagios tedricos de separagao. A construcao grafica torna visiveis a curva de equilibrio,

linhas operacionais e degraus de separacao.
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Figura 48 — Bloco McCabe-Thiele gerado a partir do exemplo binario

Amostras por curva -

PROPRIEDADES 30 Gerar dlagrama

Diagrama T-x-y binario

REATORES
Acetone / Water a 101325 Pa
CSTR / PFR
Como funciona - Diagrama T-x-y binario v
BALANGCO DE MASSA
Balango
37538893
FERRAMENTAS
Glossario 36327887
£
]
S
=] 688
g
a
]
9,05873

32694867

Fragéo molar de Acetone (adimensional)

(‘ Curva de bolha ) \. Curva de orvalhu\

McCabe-Thiele

Construgao didatica de estaglos tedricos usando o equilibrio bindrio gerado acima, na mesma aba. O objetivo aqui é visualizar a logica do método sem criar um
médulo completo de destilagao.

xD xB zF Refluxo q Max. estagios

0,95 0,05 o7 3 1 10

[cEElgtesl.ER IEIE O equillbrio binrio acima é a base do tragado dos estagios.

Preencha os campos acima e clique em Gerar McCabe-Thiele para montar o diagrama.

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Envelope de Fase, o exemplo apresenta a fronteira entre regides de fase. Essa
tela é adequada para discutir ponto critico, mudanca de fase e limites operacionais de um

componente.
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Figura 49 — Aba Envelope de Fase com curva gerada pelo exemplo

DCouU
Dimensionamento @ Sucesso x
Q gz':r:';(;:;“ur::::as Prop"edades de Componentes Exemplo carregado com sucesso.

E wharia Quimica - UFMS
ngennana Gumes Consulte propriedades criticas, fluidos puros, misturas e equilibrio binario usando os servigos ja expostos pela API

Inicio

Propriedades Criticas Fluido Puro Misturas Equilibrio Binario Envelope de Fase
HIDRAULICA & ESCOAMENTO
Tubulagdes

Envelope de Fase
Gere o domo de saturagéo T-s do fluido selecionado usando o ponto triplice e o ponto critico da base termodinamica.

Dimensionamento
Escoamento Fluido do envelope Quantidade de pontos

iokinas R1234z8(E) 40

PROPRIEDADES

R1234ze(E)

Perda de Carga & NPSH

REATORES

CSTR/ PFR Como funciona - Envelope de fase v

BALANGO DE MASSA
Ponto eritico

Balango

FERRAMENTAS 33438708
Glossario

2755665

Ilemperatura (K}

128, 58086 72384872 1118,11659 4,38446
Entropia (J/(kgK))

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

6.7 Reatores ldeais

O mo6dulo CSTR. / PFR deve ser usado apds carregar o exemplo, pois o caso preenche
componentes, estequiometria, ordem de reagao e condi¢oes operacionais. Na aba CSTR, a
ferramenta calcula conversao, taxa de reacao, concentracoes de saida, tempo de residéncia
e volume. O discente deve observar que, no CSTR, a composicao de saida representa a

composi¢ao no interior do reator perfeitamente misturado.
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Figura 50 — Aba CSTR com exemplo calculado

COMPONENTE 1 o =
Componente Estado Vazdo de entrada (m*/s)

Water Liquido 12
Concentragdo molar (mol/m?) Coef. estequiométrico Ordem de reagao

5000 -1 1
COMPONENTE 2 o]
Componente Estado Vazao de entrada (m*/s)

Ethanol Liquido ©
Concentragéo molar (mol/m?) Coef. estequiométrico Ordem de reagao

o 1 05
RESULTADO CSTR
Propriedade Valor Unidade
Conversao 0,36885 ]
Taxa de reagao 737,60344 mol/m*/s
Concentragdes na salda [Water] 2103,84426 mol/m*
Concentragdes na saida [Ethanol] 1229,48907 mol/m*
Fator de diluigao 0 -
Taxa molar na entrada (limitante) 6000 mol/s
Vazéio de salda 1,2 m?/s
Tempo de residéncia 2.5 s
Volume 3 m’

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba PFR, o exemplo calcula o reator tubular e apresenta resultados numéricos e
perfis associados. A comparacao com o CSTR deve enfatizar que o PFR descreve uma

evolucao espacial das variaveis, e nao uma mistura perfeitamente uniforme.
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Figura 51 — Aba PFR com exemplo calculado

5000

COMPONENTE 2
Componente

Ethanol

Concentragao molar (mol/m?)

(o]

) Calculando PFR_.

RESULTADO PFR

Propriedade

Conversao

Taxa molar na entrada (limitante)
Vazao de salda

Volume

Taxa de reagao

Concentragdes na saida [Water]
Concentragdes na saida [Ethanol]
Fator de diluigao (1 + ePO-T)
Tempo de residéncla

Fator de diluigdo

-1 1

Estado Vazao de entrada (m’/s)

Liquido o

Coef. estequiométrico Ordem de reagao

1 05

Valor
0,19994
6000
13
3
688,47703
2666,87321
666,46012
15
2,5
0

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

Unidade

mol/s
m/s
m’
mol/m?®/s
mol/m*
mol/m*®
]

Na aba Levenspiel, a aplicagao compara graficamente CSTR e PFR para o mesmo

caso. Essa tela ajuda a discutir por que areas sob a curva se relacionam ao volume requerido

e como a geometria do grafico expressa a equagao de projeto.
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Figura 52 — Aba Levenspiel comparando CSTR e PFR

pcou
Comoai Calculos de Reator
“d Operagdes Unitarias

Engenharia Quimica - UFMS Compare os modelos CSTR e PFR no mesmo fluxo de calculo. Os resultados numéricos, curvas didéticas e pontos

operacionais agora vém dos endpoints de visualizacdo do backend.
Infcio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO CSTR PFR Levenspiel Arrhenius
Tubulagoes

Dimensionamento
Como funciona - Levenspiel

Escoamento
EOMEAS Comparacéo Levenspiel CSTR vs PFR
Perda de Carga & NPSH Volume necessdrio em fungao da conversao para a mesma cinética, com razao de reciclo R = 0,5 no PFR.
PROPRIEDADES 945
Componentes
7.0875
REATORES
CSTR / PER £
g 4725
2
BALANGCO DE MASSA S
volume operacional calculado
el
Balango
23625
FERRAMENTAS
Glossario o
o 025 05 075

Conversao (adimensional)

LEGENDA DO GRAFICO

® CSTR ® PFR (O CSTR operacmnaL) ‘{. PFR operamonal\-

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Carregar exemplo

Na aba Arrhenius, o exemplo mostra a dependéncia da constante cinética com

a temperatura. O objetivo didatico é destacar que variagoes térmicas podem alterar

fortemente a velocidade de reacao.
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Figura 53 — Aba Arrhenius com curva semilogaritmica do exemplo

DCouU
Dimensionamento
Computacional de A Carregar exemplo
. Myl Calculos de Reator
\haria Quimica - UFMS
DN TG Compare os modelos CSTR e PFR no mesmo fiuxo de calculo. Os resuttados numericos, curvas didaticas e pontos
operacionals agora vém dos endpoints de visualizagao do backend

Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO CSTR PFR Levenspiel Arrhenius
Tubulagdes
Dimensionamento Arrhenius

Visualizacao semilog da dependencla de k com a temperatura de referencia
Escoamento
OMBAS Como funciona - Arrhenius v
Perda de Carga & NPSH

Energia de ativacao (J/mal) Temperatura de referencia (K)
PROPRIEDADES 55000 300
Componentes

Arrhenius

REATORES Curva semllog de Arrhenius: 1000 / T versus In(k).

CSTR / PFR
247102

BALANGO DE MASSA

Balango

FERRAMENTAS

Glossario

NIk} (agimensionall

-4,41959

3125 347222 3581944 416667
1000/ T(10*3 K*-1)

LEGENDA DO GRAFICO -

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

6.8 Balanco de Massa

O médulo Balango de Massa ¢ organizado como um fluxo de montagem do problema.
A aba Componentes define as espécies presentes. Essa etapa deve ser conferida antes de

montar correntes e reacgoes, pois todas as demais abas dependem dessa lista.
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Figura 54 — Aba Componentes do balango de massa com exemplo carregado

DCOU
Dimensionamento Sucesso X
Computacional de Exemplo carregado com sucesso.
B Balanco de Massa
haria Quimica - =
Engerhara Gulmica- VRIS Configure componentes, correntes, reagdes e reciclos no mesmo fluxo do modulo original, agora com resuitados

organizados e visual local de correntes calculadas.

Inicio

HIDRAULICA & ESCOAMENTO Componentes Correntes Reagoes Splits / Reciclo Resultados
Tubulag&es

Dimensionamento Componentes

Nome do componente

Escoamento
Adicionar

Ex: A
BOMBAS

Perda de Carga & NPSH Al@ B (@) cl®

PROPRIEDADES

Componentes

REATORES

CSTR/ PFR

BALANGO DE MASSA

FERRAMENTAS

Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Correntes, o exemplo lista entradas e saidas com vazoes e composigoes. O

estudante deve verificar sentido da corrente, vazao total e composicao antes de avancar.
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Figura 55 — Aba Correntes com alimentagao, produto e reciclo do exemplo

DCOU
Dimensionamento Sucesso X
Computacional de Exemplo carregado com sucesso.
B Balango de Massa
haria Quimica - .
Engstharia Qi< UEMS Configure componentes, correntes, reagoes e reciclos no mesmo fluxo do modulo original, agora com resultados
organizados e visual local de correntes calculadas.
Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Componentes Correntes Reagbes splits / Reciclo Resultados
Tubulagdes
Dimensianamento Correntes Adicionar Corrente
Escoamento
CORRENTE 1 o}
oMEAS Nome Diregao vazao
Pordade CMgrANPSH Alimentacao_Fresca Entrada 100
PROPRIEDADES
A B c
Componentes
08 02 [¢]
REATORES
CSTR/ PFR
CORRENTE 2 W)
BALANGO DE MASSA Nome Diregéio Vazéao
FERRAMENTAS
A B c
Glossario
CORRENTE 3 iofl}
Nome Diregao Vazao
Reciclo Entrada
A B c -

Fonte: Elaboragdo prépria (2026).

Na aba Reagoes, a ferramenta organiza estequiometria e conversao. O docente pode

usar essa tela para reforcar a diferencga entre balangos com e sem reacao quimica.
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Figura 56 — Aba Reagoes com estequiometria do exemplo

DCOU
Dimensionamento Sucesso X
Computacional de Exemplo carregado com sucesso.
B Balanco de Massa
haria Quimica - =
Engerhara Gulmica- VRIS Configure componentes, correntes, reagdes e reciclos no mesmo fluxo do modulo original, agora com resuitados

organizados e visual local de correntes calculadas.

Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Componentes Correntes Reagoes Splits / Reciclo Resultados
Tubulagées
Dimensionamento Reacoes Adicionar Reagao
Escoamento B
REAGAO 1 )
OMBAS Componente-chave Conversao (0-1)
Perda de Carga & NPSH A o7
PROPRIEDADES
A B c
Componentes
A 1
REATORES
CSTR/ PFR

BALANGO DE MASSA

FERRAMENTAS

Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Splits / Reciclo, o exemplo configura divisao de correntes e reciclo. Essa

tela ajuda a discutir fluxos internos do processo, que normalmente dificultam a resolucao

manual.
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Figura 57 — Aba Splits / Reciclo com configura¢ao do exemplo

DCOuU
Dimenslonamento Sucesso X

Computacional de Exemplo carregado com sucesso.

== Operagoes Unitarias Balan?o de Massa
iharia Quimica - L 5
Enganhiara tlilca;: UFAS Configure compenentes, correntes, reagdes e reciclos no mesmo fluxo do médulo original, agora com resultados
organizados e visual local de correntes calculadas.
Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Componentes Correntes Reagoes Splits / Reciclo Resultados
Tubulagdes
Dimensionamento Splits / Reciclo Adicionar Split
Escoamento
SPLIT 1 0}
BOMBAS Corrente pal Corrente de reciclo
Perda de Carga & NPSH Salda_Do_Reator Reciclo
PROPRIEDADES
Corrente de purga Frag&o de reciclo (0-1)
Componentes
Produto 06

REATORES
CSTR/ PFR
BALANGCO DE MASSA
FERRAMENTAS
Glossario

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Na aba Resultados, apos executar Calcular Balango de Massa, a ferramenta
apresenta composi¢ao massica das correntes, tabela de correntes calculadas e comparagoes
detalhadas. A interpretagao recomendada é verificar se as vazoes fecham e se as fragoes

dos componentes fazem sentido fisico.
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Figura 58 — Aba Resultados do balango de massa apés calculo do exemplo

DCouU
Dimensionamento
Computacional de
B e ik e Balanco de Massa [ caregar exemplo |

Engenharia Quimica - UFMS =
e B Configure componentes, correntes, reagdes € reciclos no mesmo fluxo do médulo original, agora com resultados

organizados e visual local de correntes calculadas.

Inicio
HIDRAULICA & ESCOAMENTO Componentes  Correntes  Reagdes  Splits/Reciclo  Resultados
Tubulagoes
Dimensionamenta Resultados do Balanco Calcular Balango de Massa
Escoamento
Como funciona - Balanco de Massa v
omeas
Pertdade Cargx s NPSH Composigao massica das correntes

Cada barra representa a vazéo da corrente, segmentada pela contribuicao massica dos componentes.

DIDIC

PROPRIEDADES

Componentes

Alimentagéo Saida do reator Reciclo Produto
REATORES Componente

100 unidades consistentes 125 unidades consistentes 75 unidades consistentes 50 unidades consistentes
CSTR / PFR

% 7% 157% 15,7%
*A 80 80 19,67 BT 1,8 57% 787 5,
— - - -

BALANGO DE MASSA

Balango 20% % 1% 1%

FERRAMENTAS

° o 0% 80,33 64,3% 482 64,3% 3213 64,3%
Glossario c

Tabela de correntes calculadas
Resumo textual das correntes fechadas para leitura rapida e comparagao.

u. cons. = unidades consistentes 4 correntes
CORRENTE SENTIDO vazAo COMPOSIGAO
Saida do reator Salda 125 unidades consistentes A:015738-B:0.2-C: 0.64262 i

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

6.9 Glossario e Validacoes

O Glossario apoia a leitura dos resultados durante o uso dos médulos. No exemplo
de busca por Reynolds, a ferramenta filtra o termo principal e conceitos relacionados,
como viscosidade cinematica. O estudante deve usar essa tela quando precisar revisar

rapidamente defini¢oes e equacoes.
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Figura 59 — Glossario com busca por Reynolds

DCOU
g Dimensionamento
Computacional de Ari
Operagoes Unitarias Glossano
Engenharia Quimica - UFMS % i s o
Consulte termos, conceitos, formulas e referéncias usados ao longo dos modulos do DCOU
Inicio
Termos
HIDRAULICA & ESCOAMENTO
Tubulagdes
Termos
Dimensionamento
Pesquise por termo, categoria ou trecho da definicao para localizar o conceito relevante.
Escoamento
Pesquisar no glossério
BOMBAS
Reynolds
Perda de Carga & NPSH
HIDRAULICA
PROPRIEDADES
Numero de Reynolds (Re)
Componentes ;
pVD VD .
Adimensional que relaciona forgas inerciais e viscosas: Re ——. Re < 2300 — laminar - 2300-4000 — transicéo - Re > 4000 — turbulento.
i v
REATORES }
CSTR/ PFR
COMPONENTES
BALANGO DE MASSA : . :
Viscosidade cinematica (v)
Balanco v = p/ p(m*/s ou cSt). Relevante para calculo de Reynolds quando a densidade € conhecida.
FERRAMENTAS

Fonte: Elaboragao prépria (2026).

Além da consulta conceitual, a ferramenta possui validagoes de entrada. Campos
obrigatoérios, valores numéricos incompativeis e combinagoes incompletas de parametros
geram notificagoes, evitando que o usudrio interprete auséncia de dado como resultado fisico.
Em atividades didaticas, recomenda-se carregar o exemplo, executar o célculo, registrar
o resultado e entao alterar apenas uma variavel por vez. Essa pratica permite comparar
cenarios mantendo rastreavel a relagao entre hipotese, entrada, equacgao e visualizacao.

Como sequéncia minima de uso em aula ou estudo dirigido, recomenda-se:

1. abrir a tela inicial e escolher a trilha ou o médulo de interesse;
2. carregar o exemplo disponivel no médulo;

3. conferir unidades, hipdteses e parametros preenchidos;

4. executar o calculo ou geragao grafica da aba atual;

5. interpretar a tabela de resultados junto das visualizagoes;

6. navegar para as abas relacionadas, como CSTR/PFR, Levenspiel, Arrhenius, NPSH

ou resultados de balango;

7. alterar uma varidvel por vez para testar cenarios;
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8. consultar o glossario e os painéis Como funciona sempre que a interpretacao fisica

precisar ser reforcada.

Assim, o DCOU pode ser usado como ambiente de exploracao guiada. O valor didatico
estd em manter, no mesmo fluxo, entradas, catalogos, calculos, visualizacoes, validagoes e

explicacoes conceituais.
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7 Conclusoes

O presente trabalho alcancou com éxito o objetivo geral de desenvolver o DCOU,
um software web open-source que retne, em uma mesma plataforma, o dimensionamento
de operacoes unitarias em engenharia quimica e uma camada de recursos didaticos.
Do lado do céalculo, foram implementados médulos de tubulagoes, escoamento, bombas,
propriedades termofisicas, reatores CSTR e PFR e balangos de massa. Foi demonstrada
precisao e utilidade pratica, validadas com referéncias consolidadas da literatura, sobre
uma arquitetura cliente-servidor moderna e acessivel via API. Do lado didatico, o glossario
técnico, as explicagoes tedricas embutidas, os cenarios de exemplo e a biblioteca de
visualizacoes interativas consolidaram a ferramenta como apoio efetivo ao aprendizado
conceitual.

A ferramenta desenvolvida preenche uma lacuna no acesso a simulac¢oes didaticas e
gratuitas, especialmente em contextos académicos e para profissionais auténomos, ao reunir
a automacao de calculos rotineiros com recursos que promovem ativamente o aprendizado
conceitual. O carater open-source é fundamental para sua completude futura, permitindo
contribuig¢oes comunitarias que expandam o repertério de médulos e aprimorem sua
robustez, tornando-o uma plataforma escalavel para o ensino e a pratica da engenharia
quimica na era da Industria 4.0.

Como perspectivas, sugere-se a adi¢ao de funcionalidades como simula¢oes multifasicas,
otimizacao de processos, integracao com bancos de dados remotos e compatibilidade com
o padrao de interface CAPE-OPEN, consolidando o software como uma alternativa viavel

a ferramentas proprietarias.
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