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RESUMO

Esta pesquisa possui como objetivo a modelagem e implementacdo de um algoritmo de simulacdo de uma
conhecida reacdo quimica aplicada no tratamento de agua para remocdo de bactérias e pesticidas desde
1902 na Bélgica porem focada na remocao de pesticidas e farmacos o0s quais possuem recente preocupacéo.
Neste meio, a utilizacdo da Matematica Computacional apresenta-se como forma essencial para deducao e
modelagem matemética para o problema. Utilizando o padrdo de codificagdo Extreme Programming possui
como um dos objetivos finais cédigo documentado e de facil reutilizagdo. Com isso espera-se como objetivo
final a criacdo de algoritmo de simulacéo e sua documentacédo para simulacdo de reacdo de cinético quimica
de um projeto de doutorado de ciéncias ambientais sobre tratamento de agua.

PALAVRAS-CHAVE: Simulagdo; Tratamento de Agua; Engenharia de Software; Matematica Computacional.

1 INTRODUGCAO

O estudo da velocidade de reacdes € chamado de cinética quimica. A velocidade de
uma reacdo € a mudanca na concentracdo de um reagente (ou produto) por unidade de
tempo. Cada reacdo tem sua propria velocidade, que deve ser medida em laboratério.
(BETTELHEIM; BROWN; CAMPBELL; FARREL, 2012)

Ao diferenciar os campos da Cinética com o da Termodinamica, AVERY (1977)
explica que ndo cabe a termodinamica mostrar a velocidade de rea¢cdo nem o mecanismo
de troca de reagentes em produtos.

Como exemplo, tem-se o processo de Haber de obtencdo de amoniaco a partir de
nitrogénio e hidrogénio:

N, + 3H, —» 2NH,
AHSsgx — —92,4k] mol ™1

Sendo uma reacao a qual libera energia, o principio de Le Chatelier afirma que a
producdo de amoniaco sera favorecida por alta presséo e baixa temperatura. Contudo a
producdo e amoniaco a 200°C é tao baixa que seu custo fica inviavel para industria.

Desprezando o principio de Le Chatelier o processo de Haber tem sua melhor
velocidade, na presenca de catalizador, sobre alta precédo e temperatura média de 450°C
(processo Haber-Bosch). Por esta maneira ainda AVERY (1977) mostra a importancia da
cinética para apresentar mecanismos com velocidade 6tima.

Para otimizar uma reacéo composta de multiplos reagentes, faz se necessario amplo
conhecimento sobre a velocidade desta reagéo, tendo em vista que diversas concentragcdes
de reagentes podem ser variaveis, 0 que resulta em diversas reacdes com velocidades
distintas.

Segundo JAMHOUR, a Matematica computacional pode ser definida como uma area
gue une a matematica com a computacgéao, visando resolucdes de problemas complexos e
desenvolvimento de modelos visando obtencgéo de solugdes.

Tendo em vista 0 que 0 tempo necessario para calcular todas as possiveis
velocidades de uma reacdo com multiplos reagentes tende ao infinito, faz se necessario a
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utilizacdo de ferramentas computacionais cuja capacidade de calculo e velocidade dos
mesmos superam e muito os limites humanos.

A reacdo a ser estudada e otimizada neste projeto, didxido de cloro assistida por
radiacao ultravioleta, € uma reacdo conhecida no tratamento de agua para eliminacao de
bactérias(MEYER, 1994), porem neste trabalho visamos a remoc¢ao de como pesticidas e
farmacos, os quais tem seus indices pouco ou nada regulamentados e presenca em
afluentes cada vez maiores(CARRA et al., 2020; SICHEL; GARCIA; ANDRE, 2011).

A titulo de exemplo, o Brasil possuia os limites de concentracéo de substancias na
agua potéavel regulados pela PORTARIA N° 2.914, de 12 DE DEZEMBRO DE 2011, a qual
foi revogada e consolidada pela PRC n° 5, de 28 de setembro de 2017, Anexo XX, com, 0
mesmo texto o qual trata do limite permitido da concentracdo de pesticidas na agua. Os
limites estabelecidos na legislacdo brasileira diferem bastante dos encontrados nas
normativas da Unido Européia - Commission Directive (EU) 2015/1787 of 6 October 2015.
Entretanto, de maneira geral, tem se observado uma crescente preocupacdo com a
presenca destes e outros compostos na agua de abastecimento, uma vez que a toxicidade
destas substancias ja € conhecida e comprovada (SOUSA et al., 2018). Além disto, sabe-
Se que 0s processos convencionais de tratamento de 4gua séo incapazes de eliminar estas
substancias (DHODAPKAR; GANDHI, 2019; SOUSA et al., 2018). Logo, encontrar solu¢cdes
para remocgao destes compostos tornou-se uma prioridade, e a utilizacdo da reacao de
diéxido de cloro assistida por radiacdo ultravioleta apresenta grande potencial para essa
aplicacgéo.

A utilizagcéo de Padrdes de codificacdo (Coding Standards) tem seu objetivo principal
em padronizar projetos de modo a possuirem mais qualidade, confiabilidade, facilidade de
compreensao e reproducdo assim como a reutilizacdo de cédigos.

Conhecida também como Reutilizacdo de Software, A reutilizacdo de codigos é um
conceito amplamente estudado desde 1980 por Peter Freeman na universidade da
Califérnia tendo duas conferéncias principais sobre o tema: ICSR - International
Conference on Software Reuse e 0 SSR — Symposium on Software Reusability.

Nos tempos atuais, temos muitos cédigos, analises e modelos feitos por excelentes
pesquisadores em diversas areas como Fisica, Quimica, Matematica, etc., contudo com
pouco conhecimento de padrbes de projeto, embora funcionais, os cédigos ficam pouco ou
nada reutilizaveis, com isso novas pesquisas, as quais poderiam utilizar ao menos partes
dos algoritmos, sejam atrasadas pois 0s cédigos devem ser reescritos.

Todo e qualquer atraso em pesquisa gera custos, que por mais insignificantes
perante ao resultado final da pesquisa, poderiam ser evitados.

Dentre os diversos padrdes existentes na literatura foi adotado o modelo Extreme
Programming (XP) por possuir um foco na programacao e testes com documentacdo mais
reduzida, sem ser necessario conhecimentos avancados de modelagem, diagramacao de
algoritmos, estruturas de dados, analise de projetos, gerenciamento de mudancas entre
outros.(BELL,2018)

Esta pesquisa possui como objetivo a criacéo de algoritmo e sua documentacgéo para
simulacao de reacao de cinético quimica de um projeto de doutorado de ciéncias ambientais
sobre tratamento de agua.

2 MATERIAIS E METODOS

Para elaboracédo e correcdo de funcbes matematicas serdo utilizados os softwares
GeoGebra e MatLab.

Esta sendo abordado o modelo Extreme Programming de engenharia de software
para confecgcédo de algoritmo em linguagem R, no software MatLab, software o qual tem
ampla aceitacdo no meio cientifico devido a vasta gama bibliografica sobre ele.
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A base de dados utilizada, gentilmente fornecida pela Universidade de Szeged, de
um projeto de doutorado de ciéncias ambientais. Neste meio ainda esta em teste o uso de
equacdes diferenciais para resolver o sistema de equacbes da decomposi¢cdo do CIO:2
(Di6xido de Cloro) considerando a formacéao dos radicais Cls e HO-, e a reacdo destes com
um composto organico modelo.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

Pelo fato desta pesquisa estar em andamento, ainda ndo possui resultados
conclusos, porém cabe ressaltar a importancia e relevancia tanto da resolucdo da equacgéao
cinética quanto do modelo de implementacédo a ser utilizado.

Em um mundo onde a poluicdo por farmacos e pesticidas cresce de maneira
exponencial e nossas fontes de 4gua séo limitadas existe grande preocupagdo em métodos
cada vez mais baratos e eficazes na despoluicdo dos mesmos.

A implementacao de codigos utilizando metodologias j& estudadas na engenharia de
software proporciona cédigos mais confiaveis e de facil reutilizacao.

Esperamos com este projeto a criagdo de algoritmo de simulacdo e sua
documentacédo para simulacdo de reacdo de cinético quimica de um projeto de doutorado
de ciéncias ambientais sobre tratamento de agua e sua respectiva documentacao.
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