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INTRODUÇÃO

Há muita relevância nas propriedades termodinâmicas das substâncias e misturas envolvidas no projeto de processos químicos, além dos métodos para determinar propriedades de estado dessas substâncias, tais como variações de entalpia, entropia e energia livre de Gibbs. A disponibilidade de um banco de métodos e propriedades termodinâmicas de substâncias acelera as etapas iniciais do projeto de processos. 


O objetivo do trabalho foi construir uma ferramenta computacional com as propriedades termodinâmicas de substâncias químicas e os métodos termodinâmicos; essa ferramenta é o BaMTermEQ, Banco de Propriedades e Métodos Termodinâmicos para Engenharia Química, que além de facilitar a disponibilidade de informações termodinâmicas, permitiu construir uma estrutura organizada para uso, ao contrário das informações disponíveis no  NIST [1] que é gratuito mas não está pronto para uso.

Com o BaMTermEQ ficará mais simples determinar as propriedades termodinâmicas de misturas (por exemplo o ar úmido). 
METODOLOGIA
No cotidiano do engenheiro de processos o software mais usado é a planilha eletrônica do Microsoft Excel, devido a sua ampla disponibilidade. Por isso, o desenvolvimento do BaMTermEQ se deu nesse software empregando duas das principais funções do EXCEL: planilhas e macros (em Visual Basic). 

A montagem da base de informações foi desenvolvida nas planilhas. Este é composto de catorze propriedades termodinâmicas de duzentos e trinta e dois compostos que vão de substâncias simples tais como gás oxigênio até hidrocarbonetos como o 1-Hexadeceno (C16H32), segundo Benedek, Olti [2].

Nas macros  é possível calcular propriedades de estado tais como variação de entalpia (∆H), variação de entropia (∆S) e variação da energia livre de Gibbs (∆G) das substâncias presentes no banco de dados através da Equação de Estado (EDE) de Van Der Waals. Optou-se por essa EDE já que esta leva em consideração as forças de ação e repulsão das moléculas, é uma equação cúbica, é simples e consistente dimensionalmente, além de não requerer correções.
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A interface do BaMTermEQ com o usuário é simples, conforme figura 1. 
Basta o usuário informar o nome da substância, escolher qual propriedade deve ser calculada, fornecer as temperaturas, pressões e volumes do ponto inicial e final que o cálculo da propriedade de estado é efetuado. 

Caso o usuário desconheça uma das informações de entrada, é possível determiná-la já que o cálculo da propriedade de estado é feito usando o Método Iterativo de Simpson. Este método numérico de integração consiste em se usar interpolações quadráticas em cada conjunto de três valores de função (cada dois intervalos) e em seguida integrar os polinômios de segundo grau resultantes.
RESULTADOS E DISCUSSÃO


O BaMTermEQ foi testado primeiramente para um exercício simples de cálculo de variação de entalpia da disciplina de Termodinâmica. Outros testes foram feitos variando as informações de entrada do sistema e o BaMTermEQ agiu dentro do esperado.


Comparando a ferramenta computacional desenvolvida a outras ferramentas pagas como o Hysys [3], por exemplo, o BaMTermEQ foi capaz de realizar cálculos com valores aproximados aos do Hysys. Isso é importante já que o simulador de comparação é bastante reconhecido e empregado dentro da Engenharia Química.

CONSIDERAÇÕES FINAIS
Foi construída uma ferramenta computacional que permite gerenciar, acessar e consultar uma base de informações com métodos termodinâmicos implementados em rotinas de Visual Basic (Excel). Para o futuro, pretende-se expandir o banco de propriedades termodinâmicas, aumentar o número de substâncias, bem como expandir o programa possibilitando que o usuário tenha mais opções de equações de estado a sua disposição, aumentando assim a funcionalidade da aplicação.  
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