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APRESENTAÇÃO

O e-book “Investigação Científica no Campo da Engenharia e da Tecnologia de 
Alimentos 2, está dividido em 2 volumes que totalizam 48 artigos científicos, os quais 
englobam temáticas relacionadas a Ciência e Tecnologia de Alimentos e Engenharia 
de Alimentos. Os artigos abordam assuntos atuais na área de alimentos, ampliando o 
conhecimento da comunidade científica. 

Desejamos uma boa leitura!

Vanessa Bordin Viera
Natiéli Piovesan
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RESUMO: A utilização de meios computacionais 
no ensino, para visualização dos diagramas 
de fases das substâncias puras é limitada a 
representações bidimensionais, restringindo 
a interpretação dos dados a duas variáveis 
(pressão e temperatura ou pressão e volume 
ou temperatura e volume). Isto dificulta o 
entendimento dos processos, uma vez que, por 
definição, a pressão pode ser determinada em 
função da temperatura e volume relacionando as 
três variáveis simultaneamente. Assim, a análise 
de uma superfície PvT é útil para mostrar as 
relações gerais entre as três fases da matéria a 
partir do estudo de propriedades da substância no 
estado de saturação, ponto crítico, dentre outras. 
Neste trabalho, foi construído um protótipo e 
feita uma simulação do diagrama tridimensional 
correspondente às substâncias puras, 
aperfeiçoando a visualização e entendimento 
dos processos envolvidos para futura aplicação 
nas disciplinas de Termodinâmica I e II. Para 

isto, o protótipo foi esculpido sobre um cubo 
de gesso de 40cm de aresta com auxílio de 
um martelo e lâminas de aço. A superfície foi 
polida, lixada e pintada para dar os acabamentos 
similares aos do modelo 3D. Para a simulação da 
superfície PvT utilizou-se o Microsoft Excel como 
ferramenta, com suporte de dois suplementos: 
XSEOS e OCTOPUS, mostrando-se como 
alternativa viável para representação dos dados. 
Tanto os gráficos bidimensionais quanto as 
superfícies tridimensionais foram analisados. A 
Equação de estado de Peng-Robinson foi a que 
melhor representou a relação entre P, v e T para 
a água pura. As análises possibilitaram o estudo 
do comportamento volumétrico das isotermas 
sendo o protótipo um auxiliar à análise integral 
da superfície PvT esperada.
PALAVRAS-CHAVE: Processos 
termodinâmicos, Equações de Peng-Robinson, 
Variáveis de Estado; Substâncias Puras, 
Superfície PvT.

CONSTRUCTION OF A PROTOTYPE AND 
SIMULATION OF 3D PHASE DIAGRAM 

FOR PURE SUBSTANCES
ABSTRACT: The use of computational means 
in teaching, to view the phase diagrams of 
pure substances is limited to two-dimensional 
representations, restricting the interpretation 
of the data to two variables (pressure and 
temperature or pressure and volume or 
temperature and volume). This makes it difficult 
to understand the processes, since, by definition, 
pressure can be determined as a function of 
temperature and volume by relating the three 
variables simultaneously. Thus, the analysis of a 

http://lattes.cnpq.br/3264767555878788
http://lattes.cnpq.br/3869745078999097
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PvT surface is useful to show the general relationships between the three phases of matter 
from the study of properties of the substance in the state of saturation, critical point, among 
others. In this work, a prototype was built and a simulation of the three-dimensional diagram 
corresponding to the pure substances was made, perfecting the visualization and understanding 
of the processes involved for future application in the disciplines of Thermodynamics I and 
II. For this, the prototype was sculpted on a plaster cube with a 40cm edge with the help of 
a hammer and steel blades. The surface was polished, sanded and painted to give finishes 
similar to those of the 3D model. For the simulation of the PvT surface, Microsoft Excel was 
used as a tool, with the support of two supplements: XSEOS and OCTOPUS, showing itself 
as a viable alternative for data representation. Both two-dimensional graphics and three-
dimensional surfaces were analyzed. The Peng-Robinson equation of state was the one that 
best represented the relationship between P, v and T for pure water. The analyzes made it 
possible to study the volumetric behavior of the isotherms, the prototype being an aid to the 
integral analysis of the expected PvT surface.
KEYWORDS: Thermodynamic processes, Peng-Robinson equations, State variables, Pure 
Substances, PvT surface.

1 |  INTRODUÇÃO
O estudo da termodinâmica vem, ao longo dos anos, se tornando cada vez mais 

importante para o melhor entendimento dos fenômenos ocorridos em processos de 
pequenas ou grandes escalas. Para a Engenharia de Alimentos, o conhecimento de 
como se comportam os parâmetros físico-químicos, em particular os três equilíbrios entre 
fases (líquido-líquido, sólido-líquido e líquido-vapor), são considerados essenciais para a 
compreensão das operações unitárias como destilação, extração líquido-líquido, extração 
sólido-líquido, calorimetria, cristalização, evaporação, entre outros, além de experimentos 
que relacionam propriedades de substâncias puras e de misturas (ALENCAR REIS et al., 
2017). De forma genérica, a termodinâmica do equilíbrio de fases procura estabelecer 
relações que permitam compreender o comportamento observado quando há duas ou mais 
fases em contato.

Por meio da regra das fases observa-se que o estado de um gás puro depende 
de duas das variáveis de estado intensivas independentes (SMITH e VAN NESS, 2007). 
Quando três destas variáveis de estado estão relacionadas, usualmente pressão (P), 
temperatura (T) e volume molar (v), tem-se uma equação de estado (EDE). Dessa forma, 
uma EDE representa a expressão matemática que define a relação entre as propriedades 
pressão, temperatura e volume molar da substância a ser estudada. A partir dela é possível 
obter informações para qualquer uma das três grandezas PvT como função das outras 
duas em uma expressão do tipo v = f (T, P). 

As equações de Peng-Robinson e Soave são preferíveis em simulações e cálculos 
de equilíbrio uma vez que são de fácil implementação, baixo recurso computacional exigido, 
adequadas para sistemas binários e multicomponente e requerem somente propriedades 
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críticas e fator acêntrico das substâncias para serem utilizadas. Usualmente, a realização 
da estimativa das propriedades de uma substância por meio de uma equação de estado 
demanda grande quantidade de cálculos. Em função disso, estudos buscam analisar o 
equilíbrio líquido-vapor e comportamento volumétrico das isotermas para uma substância 
pura a partir de uma EDE com auxílio de um programa de computador que não demande 
recursos computacionais excessivos. 

O Microsoft Excel é um programa de planilhas eletrônicas pertencente ao pacote 
Microsoft Office amplamente utilizado em diversos ramos da Engenharia. Trata-se de um 
software amplamente disponível a baixo custo com recursos e suplementos gratuitos que 
permitem a resolução de problemas complexos de forma simples, como é o caso do cálculo 
de propriedades termodinâmicas a partir das equações de estado.

2 |  OBJETIVOS
Simular o comportamento da superfície PvT para água e construir um protótipo da 

superfície que representa o comportamento da maioria das substâncias puras a fim de 
ser aplicado nas aulas das disciplinas de Termodinâmica I e II, facilitando a visualização e 
entendimento dos processos termodinâmicos envolvidos.

3 |  MATERIAL E MÉTODOS
Visando atingir o objetivo geral deste trabalho, a metodologia foi desenvolvida 

em duas etapas diferentes: (1) construção do protótipo, (2) modelagem e simulação da 
superfície PvT da água pura conforme o apresentado no fluxograma da Figura 1. 

Figura 1 – Fluxograma da metodologia adotada para o estudo.

Fonte: Autor 2020.

4 |  RESULTADOS E DISCUSSÃO

4.1 Construção do protótipo
O contorno de superfície do protótipo construído, na Figura 2a, foi feito sem 

referência específica e com base no comportamento da maioria das substâncias puras 
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uma vez que exibem o mesmo comportamento geral. As fotografias das Figuras 2c e 2d são 
representações esquemáticas dos planos “Pressão x Volume” e “Pressão x Temperatura”, 
os quais são os mais abordados no estudo da termodinâmica. Esse protótipo será utilizado 
no ensino do comportamento PvT das substâncias puras quando retomadas as aulas 
presenciais. 

De forma geral, é possível observar que a fase sólida se encontra a baixas 
temperaturas e ocupa menor volume em comparação as outras duas fases; requer maior 
temperatura para alcançar a fase líquida que é um estado intermediário; e a fase de vapor 
é possível ser encontrada a qualquer temperatura dependendo da pressão exercida sob o 
sistema. Também é possível observar as transições: sólido-líquido, sólido-vapor e líquido-
vapor. Encontra-se o ponto crítico, em que a diferença de volume entre a fase líquida e 
vapor tende a zero, chegando a uma região de fluido em que as características de ambas 
as fases se confundem. Por fim, encontra-se também o ponto triplo no qual as três fases 
ou estados físicos da substância coexistem em equilíbrio. A Figura 2b mostra os pontos 
característicos identificados no diagrama.

Figura 2a – Protótipo da superfície 

Fonte: Autor 2020.

Figura 2b - Identificação das regiões 
características da superfície 

Fonte: Autor 2020.
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Figura 2c – Projeção do plano “Pressão x 
Volume”

Fonte: Autor 2020.

Figura 2d – Projeção do plano 
“Pressão x Temperatura”

Fonte: Autor 2020.

Para substâncias puras qualquer propriedade termodinâmica pode ser escrita 
como função de duas outras propriedades independentes, que de acordo com a Regra 
de Gibbs, são suficientes para conhecer o estado em que a substância se encontra. No 
protótipo desenvolvido fica evidente a relação como duas coordenadas obrigatoriamente 
determinam outra grandeza, seja ela temperatura, pressão ou volume específico. No 
entanto, de acordo com Angelo e Moreira (2001), a representação esquemática em 3D 
(desenho) não é completamente explicativa, pois, ainda trata com limitações do modo de 
construção em duas dimensões (gráficos), onde muitas características não são evidentes e 
encontram-se ocultas ou imperceptíveis. Verifica-se ainda que embora que seja utilizado o 
recurso da perspectiva, Angelo e Moreira (2001) relataram a presença de regiões que geram 
ambiguidades nas interpretações, como concavidades que não podem ser distinguidas – 
um exemplo é a região próxima ao ponto crítico. O modelo físico representado pelo protótipo 
é capaz de suprimir essas impertinências possibilitando uma clara visualização de todos 
os processos envolvidos. Os autores também observaram que a construção de um modelo 
físico é uma ferramenta didática importante no ensino da termodinâmica e concluíram que 
o modelo é capaz de introduzir os conceitos muito mais facilmente do que os gráficos, não 
se detendo nas dificuldades características deles, eliminando as dúvidas mais frequentes 
quando da apresentação da teoria. 

4.2 Modelo e simulação
As equações de estado são capazes de representar o comportamento PvT de 

uma substância pura a partir da incorporação de parâmetros que levam em consideração 
desvios da idealidade. A equação de Peng-Robinson (1976) utiliza as propriedades críticas 
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de cada substância, ou seja, até que ponto duas fases podem coexistir sem que saia da 
condição de equilíbrio permitindo melhor estimativa do volume molar. Além disso, está entre 
as equações de estado de uso mais disseminado na indústria para simulação e modelagem 
termodinâmica de processos, devido a sua eficiência, simplicidade e facilidade de resolução 
(LEAL, 2012). Dessa forma, foi selecionada essa equação no desenvolvimento do presente 
estudo. O processo de construção das isotermas é demonstrado na Figura 3. 

Figura 3 – Fluxograma de construção das isotermas

Fonte: Autor 2020.

Os pontos encontrados foram representados em um gráfico “Pressão x Volume” que 
foi devidamente ajustado para melhor visualização das informações, conforme mostrado 
na Figura 5. Para o cálculo dos dados do equilíbrio líquido-vapor a partir da EDE de Peng-
Robinson foram utilizados os suplementos XSEOS e OCTOPUS. Foram estabelecidos 
50 pontos entre a temperatura do ponto triplo (273,15 K) até o ponto crítico (647,10K). 
Para dar início ao cálculo estimou-se a pressão de vapor, ou pressão de equilíbrio do 
sistema. Essa estimativa foi realizada com auxílio do suplemento OCTOPUS, desenvolvido 
por EVANGELISTA et al. (2016), que possui 19 métodos disponíveis para estimativa 
da pressão de vapor. Para esse estudo, a partir das propriedades da água utilizou-se o 
método de Ambrose e Walton (1989), pois ele permite a estimativa da pressão de saturação 
levando em consideração apenas o fator acêntrico, pressão crítica, temperatura crítica e a 
temperatura do sistema. O fluxograma do processo está representado na Figura 4 a seguir: 
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Figura 4 – Fluxograma de construção das curvas de saturação calculada

Fonte: Autor 2020.

O critério de equilíbrio líquido – vapor pressupõe uma igualdade de temperatura 
e pressão entre as duas fases. Sabendo-se que a fugacidade da substância é função 
apenas da temperatura e pressão em que ela se encontra deduz-se que o equilíbrio é 
equivalente à igualdade da fugacidade das fases. Analisando os coeficientes de fugacidade 
foram rearranjadas as equações para se assemelhar ao método introduzido no suplemento 
XSEOS e calcular as condições de equilíbrio do sistema. Assim sendo, o equilíbrio entre as 
fases sólido e líquido só existe se a relação entre o In dos coeficientes de fugacidade forem 
iguais uma vez que os dados evoluem de forma exponencial. Para garantir esse critério 
de isofugacidade fez-se uso da ferramenta SOLVER - própria do Excel para análise de 
dados- de modo a introduzir uma função objetivo (Equação 1) capaz de zerar o módulo da 
diferença entre os valores calculados variando o valor da pressão de saturação estimada e 
encontrando um novo valor que represente a real condição de equilíbrio.

                        
       (1)

Posteriormente, calculou-se a densidade e o volume específico da região de líquido 
e vapor saturado a partir de funções do XSEOS. Evangelista et al. (2016) ao analisar o uso 
da ferramenta na resolução de problemas de equilíbrio de fases aponta que, dessa forma, 
apesar de ser uma ferramenta potencial, os cálculos não são efetuados de forma totalmente 
automática priorizando seu aspecto didático. A fim de aferir a precisão dos métodos 
utilizados, valores de propriedades do livro do VAN WYLEN (2013) foram utilizados. A partir 
dos dados calculados foram obtidas as coordenadas do ponto crítico calculadas sendo 
obtida pressão crítica (Pc) equivalente a 22,055 MPa e volume crítico (Vc) igual a 78,3956 
cm³/mol para temperatura crítica (Tc) sendo 647,10 K. Para água pura tem-se para Tc= 
647,10 K, Vc= 55,9546 cm³/mol e Pc = 22,064 Mpa. A vista disso é possível perceber que 
houve um pequeno desvio entre os valores do volume crítico decorrente de diferenças 
nos valores das propriedades termofísicas utilizadas para o cálculo. É válido ressaltar que 
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o presente estudo se trata de uma análise não quantitativa e os valores da literatura são 
adotados apenas como referência ao comportamento que, para o caso, apresentaram 
comportamentos similares.

Todos os valores das propriedades obtidos foram igualmente relacionados no plano 
“Pressão x Volume” como demonstra a Figura 5. 

Figura 5 – Representação dos dados no plano “Pressão x Volume”

Fonte: Autor 2020.

No plano representado, foram traçadas também linhas de pressão de saturação uma 
vez que a condição de equilíbrio estabelece que a mudança de fase ocorre à temperatura e 
pressão constantes. Assim sendo, ainda que uma isoterma subcrítica forneça três valores 
de raízes oriundos da equação cúbica, o valor intermediário não apresenta significado 
físico. Santos (2019) em um estudo da determinação da pressão de vapor de espécies 
químicas utilizadas na indústria de alimentos a partir do uso do Excel descreveu que para 
isotermas supercríticas (T>Tc) são obtidos apenas um valor de volume correspondente a 
cada pressão. Já para isotermas críticas (T=Tc) a equação cúbica obtém três raízes reais e 
idênticas. O mesmo comportamento descrito pode ser observado na Figura 5.

Baseado no comportamento volumétrico das isotermas traçadas a partir da EDE de 
Peng Robinson buscou-se simular a superfície PvT da água pura dada às condições de 
equilíbrio líquido - vapor respeitando as limitações apresentadas pelo modelo matemático. 
Para tal, utilizou-se o Excel para manipulação dos dados. Devido à complexidade da 
construção da superfície tridimensional que seja fiel ao modelo representado na Figura 
2a, neste trabalho apenas foram analisadas as fases líquida e vapor das substâncias (bem 
como a região de saturação), não interessando o estado sólido e as regiões de equilíbrio 
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sólido-líquido e sólido-vapor envolvido. A superfície obtida é representada na Figura 6 com 
as devidas configurações dos eixos para melhor visualização.

Figura 6 – Simulação da superfície a partir do equilíbrio líquido - vapor

Fonte: Autor 2020.

TARDOLI (2013) afirma que a maioria das equações geralmente representa bem 
os trechos da superfície PvT para substâncias de fórmula molecular semelhante. Assim 
sendo, por meio da superfície representada com base nos dados apontados nesse estudo 
abrange bem as regiões de líquido e vapor.

5 |  CONCLUSÃO
O estudo do diagrama de fases e o entendimento dos processos envolvidos são 

de suma importância para a compreensão de operações com sistemas mais complexos. 
O protótipo desenvolvido facilita a compreensão dos fenômenos em condições ideais e 
consequente assimilação dos conteúdos previstos na ementa do curso de Termodinâmica 
I e II. 

O Software Excel da Microsoft se mostrou como uma ferramenta adequada ao estudo 
proposto, permitindo boa análise de gráficos bidimensionais, além de possuir recurso para 
visualização de superfícies tridimensionais. Os suplementos de Excel utilizados facilitaram 
os cálculos da região de equilíbrio líquido-vapor priorizando o aspecto didático. 

A equação de Peng-Robinson foi a que melhor se ajustou ao modelo proposto. A 
análise de uma superfície PvT é útil para mostrar as relações gerais entre as variáveis de 
estado a partir do estudo do estado de saturação e ponto crítico da substância.
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