Quim. Nova, Vol. 36, No. 1, S1-S4, 2013

INTEGRACAO NUMERICA DE LEIS DE VELOCIDADE DIFERENCIAIS COM O USO DO SCILAB

Rafael Donizete Dutra Sandes e Renato Canha Ambrosio*

Departamento de Quimica, Universidade Federal de Sergipe, Cidade Universitdria Prof. José Aloisio de Campos, Av. Mal. Rondon,

s/mn, 49100-000 Sao Cristévao — SE, Brasil
Camilo Andrea Angelucci

Centro de Ciéncias Naturais e Humanas, Universidade Federal do ABC, Rua Santa Adélia, 166, 09210-170 Santo André — SP, Brasil

TUTORIAL PARA EXECUCAO DO SOFTWARE SKIN

Para rodar o SKin o usudrio necessitard de: Programa Scilab e
Arquivos: Skin.sce e Skineq.sce.

O arquivo Skin.sce contém toda interface gréfica relacionada a
digitacdo das matrizes X e X,, constantes, concentracdes e intervalo
de tempo. O arquivo Skineq.sce € utilizado durante a execugdo do Skin.
sce para a cria¢@o do sistema de equagdes diferenciais. Atualmente o
sistema funciona para mecanismos (ou modelos) de reagdo com até
11 etapas elementares e 11 espécies quimicas. O SCILAB nio gera
um executdvel, mas interpreta as instru¢des contidas nos scripts Skin.
sce e Skineq.sce que constituem o software que criamos.

Primeiros passos

1 — Primeiramente o usudrio necessitara do programa SCILAB.
Para isso entre no site http://www.scilab.org/products/scilab/down-
load e faca o download para a plataforma utilizada. No nosso caso
utilizamos o Windows 32-bits. Utilizamos o Scilab 5.3.3.
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2 —Instale o SCILAB na pasta desejada e, em seguida, execute-o.
A primeira tela a aparecer devera ser como a seguinte:

seilab=3.3.3

Comséreio Jeilab (DIGITEO)
Cepyrighe (e) 1989-2011 (INRIA)
te) (2x9C)

euglo de imieiagle:
carzegands o ambiemte imicial
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3 — Para utilizar o software Skin, € necessario ins-
talar o pacote “Guimaker” que ndo vem instalado no
SCILAB. Desta forma clique no icone “Gerenciador de
Moédulos — Atoms.
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I Console do Scilab
Arquivo Editar Preferéncias Controle Aplicativos ?

ZEXCOBASE S0

Gerenciador de

scilab-5.3.3

Consércio Scilab (DIGITEO)
Copyright (e) 1988-2011 (INRIZ)
Direitos reservados (c) 1989-2007 (ENEC)

[Execugio de iniciaglio:
carregando o ambiente inicial

4 — Espere alguns segundos, pois o programa ird se conectar a
internet. Serdo abertas janelas, como mostrado abaixo. Em seguida
clique em “GUI” e, depois, em “GUIMAKER”.
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5 — Clique em Instalar (1) e assim que for concluido o processo
o icone "GUIMAKER” (2) que antes estava marrom ficard verde e
aparecerd a mensagem “Instalagdo concluida! (3) Por favor, reinicie
o Scilab para que as alteragdes tenham efeito”.
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| © Instalagéo concluida! Por favor, reinicie o Scilab para que as alteragbes tenham efeito. 1 “
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6 — Reinicie o programa para que possa iniciar as simulacdes.
Abrindo o SKin

1 — Crie uma pasta para que todos os dados gerados da simu-
lacdo sejam salvos ai. No nosso caso criamos a pasta “Codigos
de Programa”, mas fica a critério do usudrio escolher o nome e a
localizac@o da pasta. Coloque os arquivos Skin.sce e Skineg.sce na
pasta criada. Aqueles que desejarem, poderdo simplesmente copiar os
cédigos que sdo fornecidos no final deste documento para o scinotes
e salvar no diretdrio recém-criado.

2 — Como indicado abaixo, altere o diretério atual do Scilab para
a pasta criada no item 1.
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3 —Agora, no Console do Scilab no menu superior esquerdo clique
em “Arquivo”/ “Abrir um Arquivo” (ou digite CTRL+O)
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Executar.. i )| @@ @
Abrir um arquivo... Ctrl+0 |
Caygédhr ambiente..  CtrlsL

var ambiente... Ctrl+S

Alterar o diretorio atual...
Exibir o diretério atual

Configuragdo de pégina...

Imprimir... Ctrl+p
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at line 9 of exec file called by :
exec ("EQUA1l_2012.sce");
at line 49 of exec file called by :
exec ($fileToExec); disp (msprintf (gettext ("Execution done.\
[wvhile executing a callback
-->exec ('C:\Users\Linda\Dropbox\Renatao Artigo\PPOSCIL_2012_MOD.sce', -1) =

--> -
< i ’

4 — Selecione o arquivo Skin.sce e clique em abrir. A seguinte
janela serd aberta:
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Vocé podera visualizar o cddigo de programagido em SCILAB.
Caso queira visualizar o cédigo responsdvel pela montagem das
equagdes diferenciais, basta abrir o arquivo Skineq.sce.

Simulando

Para nos ambientalizarmos ao SKin, vamos comecar com um
mecanismo de reacdes consecutivas, competitivas de segunda ordem,
representados pelas reacdes 2 e 3 apresentadas no texto do artigo.

Para iniciar a simulac@o € necessdrio montar as equagdes dife-
renciais que regem o mecanismo. Devemos lembrar que o préprio
SKin faz isso para vocé€, mas para tanto € necessario que o usudrio
introduza os dados corretos.

1 —De volta a janela do scinotes (que ja estd aberto com o arquivo
Skin.sce clique em “Executar” ( ou aperte F5).
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2 — O programa exibird a seguinte caixa de didlogo:

Programa SKIN - CALCULOS DE CINETICA QuiMICA

| o Dados pars Montage das EDOs
|

Usar pela Primera vez Desejo aitera a5 Matrizes ? |

Clique no primeiro botdo. O segundo serd necessdrio caso o
usudrio deseje refazer os calculos modificando, por exemplo, concen-
tracdes iniciais, valores das constantes ou qualquer outro parimetro
relativo a0 mecanismo simulado.

3 — Abrird uma janela para ser construida a matriz X;. Nesta
janela o usudrio deverd introduzir os coeficientes estequiométricos
dos reagentes de cada etapa elementar presente no mecanismo. O
Skin € capaz de trabalhar com um mecanismo reacional de até 11
etapas elementares contendo 11 compostos. Por padrdo todos os
componentes de todas as etapas jd vém como zero (ou nulo). Digite
os valores correspondentes da matrix Xr:
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4 — Clique em OK e entdo abrird a janela da matriz X, Apds ser
preenchida resulta em:
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5— A janela de constantes de velocidade serd aberta e o usudrio
introduzird os valores das constantes de velocidade para cada etapa
elementar. Apés digitar, clique em OK.
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6— Em seguida abrird a janela para constante de fluxo. Como neste
exemplo ndo hd entrada nem saida de componentes (sistema fechado,
ao contrdrio do RFCA) deixe com o valor zero e clique em OK.

7 — Uma nova janela serd aberta para a digitacdo das concen-
tracOes iniciais de cada componente. A abertura dessa janela pode
levar de 10 a 20 s. Para o nosso exemplo utilizamos 1 mol L' para o
componente A e 0,5 mol L' para o componente B (digite 0.5 pois o
programa ndo reconhece virgula).
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Integracdo numérica de leis de velocidade diferenciais com o uso do SCILAB S3

8 — Clique em OK.
9 — Serdo solicitados os tempos inciais e finais para o processo.
Digite 10 no xmax, E clique OK.
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10 — Clique em OK na janela seguinte para iniciar o processa-
mento. Dependendo do nimero de equacdes, pode demorar de alguns
segundos a minutos.
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11— Aparecerd a janela perguntando sobre a parte grafica. O SKin
proporciona ao usudrio visualizar os dados gerados. Clique em Sim.

12— Serd apresentado o perfil temporal de cada componente
presente no mecanismo reacional. Clique no gréfico para que as
legendas aparegam. O usudrio pode escolher visualizar cada compo-
nente separadamente selecionando-o na janela anexa a janela gréfica.
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Ap6s observar os perfis de concentragdo de cada componente, é
importante fechar a janéla de opg¢des gréficas para que o programa
exiba a mensagem de salvar os dados.

13— O Skin salvard os dados gerados se o usudrio apertar a opgao
Sim.
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V. Mensagem do Scilab Exemplo para os usudrios praticarem.
i » oscilador de pH

- - ©1 SOY +H- - HS0; k, «5x10"moi~ L™
[Lom ] (w0 ] (02) HSO, SO +H- k3105

- ©3) BrO; +HSO, +H =Y k,=3.077x10mo " Ls*

(04)  HSO,+Y—3H- k, =1x10°
Os dados podem ser salvos nos formatos xls, dat e txt. Apds salvar 0 Y-=P k=1l
os dados, o programa permite que o usudrio refaca os calculos, sem 08§ B+H=Q k, =25mo;"Ls™

a necessidade de digitar as matrizes novamente, sendo necessario

. . «10? Comsngse de fixo;
apenas digitar os dados que deseja alterar. e

14— O local e o nome do arquivo fica a critério do usudrio. O Espeaes Concentracoes Imasisl)
arquivo final pode ser aberto por qualquer programa comercial de SOf o
tratamento de dados, como Origin, Excel, Quiplot, etc, sendo a H- 082
primeira coluna o tempo e as demais colunas o composto A, B e w_' 0.065
assim por diante. v 0

P 0
o - T — B 0.02
: B - Q 0
TABELA DOSREAGENTES
: - N O T A oy B W0, 80, Y P F U
3o gmee 2§ ¢ 0§ & 3 ¢ T Eag Eececar T 1 9§ & ¢ @& § °
3o - S S R S T A 2* Eaga Elemecnar [ 1 0 ¢ o o 0
3 - S S S S S S ‘ 3* Eaga Elemecnc o 1 1 1 ¢ o o 0
: E o A S A T A A “Iaplemccas 0 0 1 0 1 0 0 0
3Rt 3~ S S T S S S S 5* Enps Elemecnas [ ] 0 [ 1 0 o 0
St - A S S S S S S §" Enga Elemecnar [ | 0 [ [ N S |
S - SIS Em - TABELA DOS PRODUTOS
SO H- HSO, BEfO] ki F = Q

Nota: Como o cédigo € aberto, qualquer usuério pode modifica- T-Taps Eemecnr ) 1 [ I I )

B 5 2* Enga Elemecnas 1 0 ) ¢ o o o
lo, e/m.bora os autores nio o recomfende.m. Recomendar.nos 0 uso FEneE o o M M 1 M o o
do codigo apenas para fins educacionais e demonstrativos. Nao 4*Enga Elemecnas o 3 0 0 o o o o
£ h . d . dif d 5° Eags Elemecns 0 0 0 L ] 1 0 0
oferecemos nenhum tipo de garantia quanto a usos diferentes dos & Enge Bemecne PR M ° s o o 1

propostos neste documento.



