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RESUMO

A utilizacdo de simuladores como ferramenta computacional didatica para
estudantes de termodindmica possibilita uma visdo panoramica das variaveis
resultantes de forma rapida e facil por meio de uma interface grafica. Este trabalho
tem finalidade comparativa entre dados experimentais de equilibrio liquido-vapor
(ELV) em sistemas binarios com dados calculados com diferentes modelos
termodinamicos utilizando o software Cape open to Cape Open (COCO) e, avaliar
0s impactos promovidos pelo uso do software COCO como ferramenta de ensino.
Foram realizados calculos de ELV de duas misturas binarias (Metanol + Acetonitrila
e Agua + 1,4 Dioxano) no software comparando-os com dados experimentais da
literatura. Os modelos termodindmicos avaliados para os calculos foram a Lei de
Raoult modificada com coeficientes de atividade determinados pelos modelos de
Wilson e NRTL, além da suposicao de idealidade nas fases liquida e vapor (Lei de
Raoult). Foram avaliados a proximidade entre dados calculados e dados
experimentais, além do comportamento do equilibrio, investigando os ganhos no
processo de ensino quando associados ao estudo da disciplina. Na analise do ELV
da mistura Metanol + Acetonitrila a 101,33 kPa, os dados calculados com os
modelos de Wilson e NRTL foram préximos aos dados experimentais. Ambos
modelos conseguiram prever satisfatoriamente o aze6tropo formado por essa
mistura com fragdo molar de metanol proxima a 0,80 e temperatura de 337 K.
Contudo, a Lei de Raoult, para tais dados, ndo representou satisfatoriamente os
dados experimentais e, conforme esperado, nao representou a ocorréncia do ponto
azeotrépico. Analogamente, avaliando a mistura Agua + 1,4 Dioxano, em
temperatura fixa (303,15 K), os resultados calculados com os modelos de Wilson e
NRTL representaram satisfatoriamente os dados experimentais, e o ponto
azeotrépico foi identificado com, aproximadamente, fragdo molar de agua de 0,4 e
pressdo de 8,4 kPa. Similarmente, os dados experimentais da mistura Agua + 1,4
Dioxano nao foram descritos satisfatoriamente pela Lei de Raoult devido as néo-
linearidades na fase liquida. Assim, a complementagao do estudo tedrico e pratico
pela simulagdo permitiu uma andlise coesa do caminho tomado, principalmente
associado ao ensino da termodinamica, permitindo fazer comparagdées com dados
experimentais, além de desenvolver as habilidades criativas, indispensavel na rotina
do engenheiro quimico. Nesse contexto, o professor atua mediando conhecimento,
podendo o aluno exercitar pensamentos criticos e criatividade buscando, através
das ferramentas de simulagéo, resolver problemas baseados nos conhecimentos
adquiridos em sala de aula. A utilizagao de simuladores como o COCO associados
ao processo de ensino da termodinamica é uma estratégia que pode ser empregada
considerando a complexidade dos problemas reais, trazendo para os estudantes
uma liberdade para aplicarem diversas situagbes que muitas vezes nao séo
compreendidas de forma tao clara quando vistas teoricamente e, pela simulagdo
pode ser realizada uma recapitulacdo de conceitos antes apresentados e agora
vistos de forma simulada. Finalmente, foi observado grande proximidade entre
dados simulados e experimentais certificando a utilizagdo do simulador, que é de
facil manuseio e acessibilidade gratuita. Ha entdo um grande potencial do simulador
COCO como ferramenta computacional de ensino da termodinamica, favorecendo o
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estudante assimilar maior conhecimento em analises de processos quimicos.
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