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Resumo 

A determinação da composição no equilíbrio químico é importante na engenharia das reações químicas, pois fornece a máxima conversão possível em um sistema reacional. Quando há apenas uma reação, dependendo das condições adotadas, e da natureza das substâncias envolvidas, a composição de equilíbrio pode ser encontrada por cálculos simples; esses serão bem mais complexos se o sistema for multireacional, sendo necessário o uso de recursos computacionais. Neste trabalho foi criado um programa, utilizando o software livre Scilab 5.3.3, que determina a composição de equilíbrio para um sistema multireacional através de dois métodos: método iterativo das reações sucessivas e método da minimização da energia livre de Gibbs. O programa também fornece como resultados gráficos da fração molar de cada substância no sistema, em função da variação da temperatura, pressão ou razão molar, a partir de parâmetros definidos pelo usuário, sendo uma importante ferramenta para a busca de condições ótimas de conversão. Os resultados obtidos para os dois métodos são compatíveis com aqueles da literatura, por exemplo, para a reação de formação de gás de síntese pela reforma a vapor, uma mistura de 25% molar de CH4 (g) e 75% molar de H2O (vapor) a 773,1K e 8,9 atm
, terá no equilíbrio químico 18,5% molar de CH4 para os dois métodos, enquanto o valor na literatura é 18,3% molar. Além de ser mais rápido, o método da minimização da energia livre de Gibbs se mostrou mais eficiente por não necessitar da especificação das reações, pois o próprio programa cria o conjunto de reações químicas linearmente independentes a partir das substâncias e de suas composições no sistema. O software desenvolvido poderá ser usado como ferramenta na análise e síntese de processos químicos.
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