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Resumo

Numa sociedade cada vez mais tecnolégica em que cada dia novas tecnologias sdo
desenvolvidas, muitas empresas deparam-se com um problema de como atualizar os seus
sistemas informaticos para englobar estas novas alteragbes sem perder as funcionalidades que
tinham implementado ou, o elevado custo que teriam para voltar a projetar e instalar um sistema

de raiz.

Como resposta a este problema surgiu a possibilidade de migragédo de tecnologia que
tem como garantia manter as funcionalidades iniciais e alargar o sistema para estar de acordo

com a nova tecnologia, seja ela Java, Python, C#, entre outras.

E importante salientar que as industrias ligadas & engenharia quimica estdo cada vez
mais recetivas a novas tecnologias, e esforgam-se por encontrar formas de modernizar os seus

softwares mediante o aperfeicoamento ou delineando novos meios para atingir os objetivos.

O objetivo desta dissertagao foi exemplificar um processo de migragdo de software a
partir de um ficheiro de Excel de uma reacao de titulagao para um software elaborado em Java

e abordar as vantagens do mesmo em relag&o ao original.

Conclui-se que uma das grandes vantagens de novas tecnologias sdo a acessibilidade,
dado que permite acesso em qualquer dispositivo com uma ligagdo a internet e permitir que
varios utilizadores em simultaneo consultem, alterem e insiram os dados sem ocorrerem conflitos

entre os varios utilizadores.

Palavras-chave: tecnologia, Java, Python, C#, migragcdo, software, Excel,

acessibilidade, internet, utilizadores.
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Abstract

In an increasingly technological society that at each day new technologies are developed
many companies are faced with a problem of how to update their computer systems to support
these new changes without losing the features that were implemented or the high cost that would

have to return to design and install a new complete system

In response to this problem the possibility of migration technology that guarantee to
maintain the initial features and extends the system to comply with the new technology demands,

whether Java, Python, C#, among others.

It is important to note that industries related to chemical engineering are increasingly
receptive to new technologies, and strive to find ways to upgrade their software by upgrading or

outlining new ways to achieve the objectives.

The present master’s dissertation on Chemical and Biochemical Engineering goal as to
exemplify a software migration process from an Excel file from a titration reaction to an elaborate

java software and its advantages over the original.

Was concluded that one of the great advantages of the new technology is the
accessibility, as it allows access on any device with an Internet connection and allow multiple
users simultaneously browse, modify and insert data without the issue of conflicts occur between

the various users.

Keywords: technology, Java, Python, C#, migration, software, Excel, accessibility,
Internet, users.
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1. Enquadramento tedrico e

1. Enquadramento tedrico e objetivos

A presente dissertacdo foi realizada no ambito de um estagio curricular com duragao de

seis meses, na SoftMorphis, Lda.

Esta empresa é responsavel pela implementagdo e conversao de varios projetos de
Migragédo Software de forma a modernizar as ferramentas informaticas para uma gama variada

de industrias.

Das varias linguagens de programagao existentes foi selecionado o Java como sendo o

indicado para proceder a migragédo do software.

Um dos objetivos deste trabalho foi a migragdo para uma aplicagido semelhante de um
ficheiro de Excel que permita a um utilizador tragar a curva de titulagdo em trés situagbes

distintas, de forma ao utilizador simular ou introduzir dados, que sao:

» Simulacgdo a partir da concentragéo e volume do titulante
» Introdugao de dados experimentais
» Introducdo de equacgdes do tipo linear, logaritmica e exponencial para varios

intervalos de PH
O segundo objetivo foi a determinagéo do pH a partir da obtencéo das curvas.
O terceiro objetivo foi validar se a Framework da Morphis seria funcional para o tipo de
aplicagao que se pretendia implementar alem de validar se as bibliotecas que a mesma utiliza

tem a capacidade de tratamento das diferentes tipo de funcionalidades para a area de

engenharia.
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2. Introdugéao

2. Introducgao

2.1. Morphis

Em 1995 uma equipa de jovens graduados liderados pelo fundador e CEO da Morphis
comegaram a desenvolver software com a missao de modernizar as ferramentas informaticas a
nivel mundial. Ao fim de 20 anos a empresa foi transformada numa nova companhia, tendo sido
fundada em 2013 a SoftMorphis, LDA [2].

Rapidamente a Morphis obteve a atencédo de grandes parceiros no qual destacam-se
Microsoft, IBM, Oracle, Fujitsu e Cap Gemini, tem clientes em varias areas desde saude, seguros,
telecomunicagoes, entre outros.

Dado a boa reputagao estabelecida desde 1995 e que a procura mundial para a
modernizagao de tecnologia a Morphis expandiu-se rapidamente. Atualmente tem escritérios em
Inglaterra, Espanha, Brasil e nos Estados Unidos.

Os Servigos, o Software e as analises efetuadas pela Morphis ajudam os seus clientes
a atualizarem os seus sistemas antiquados para sistemas web, integraveis som solugdes cloud

e mobile, libertando-os das dependéndicas de tecnologias e arquitecturas ultrapassadas..

2.2. Migragao

A industria de modernizagéo de sistemas de informagdo contempla as empresas que
realizam servigos ou disponibilizam produtos para auxiliar na conversao de um determinado
sistema existente num outro que satisfaga os mesmos requisitos, mas que assenta sobre
standards e tecnologias atuais no mundo das TI.

Tipicamente os sistemas alvo de modernizagdo designam-se por sistemas ‘legados’ —
sistemas com muito anos de existéncia, com o acumulado de funcionalidades e alteragdes
efetuadas ao longo do tempo ou que ndo tém suporte por parte do fabricante, e que

frequentemente apresentam os seguintes problemas:

> Falta de documentacdo;
> Desaparecimento das pessoas que o construiram inicialmente;
» Uso de tecnologias/arquiteturas obsoletas ou descontinuadas pelos fabricantes;

» LimitacOes funcionais face a realidade atual.

Denis Alexandre Carneiro Cunha 3



2. Introdugéao

As principais motiva¢Ges de uma instituicdo (empresa, organismo publico, etc.) desejar migrar o
seu sistema s3o normalmente:

» Tecnologias legacy que podem estar descontinuadas e que ndo permitem evolugdo
rapida no contexto atual das TI;

» User Interface (Ul) antiquado/inadequado a realidade atual;
» Necessidade de disponibilidade global através da Web (Web Application);

» Inexisténcia de programadores no mercado para as tecnologias do sistema.

No processo de modernizagdo, a instituicdo envolvida pretende obter um novo sistema no
minimo funcionalmente equivalente ao anterior, com baixo risco. Alguns exemplos de
linguagens legacy que sdo migradas sao: Oracle Forms e Cobol.

Tendo isto em conta, é possivel fazer uma analise do perfil dos clientes que utilizam este tipo de
servigo.

Os clientes de migracdes exigem sempre grande celeridade no processo, dado que normalmente
existe uma grande pressdo interna ou do mercado para apresentar uma nova solugdo. Essa
pressdo pode resultar da necessidade de expansdo ou adequacdo do seu negdcio (core) a um
contexto em evolucdo, ou a resposta a concorréncia agressiva no mercado, quando se tratam
de Independent Software Vendors (ISV).

As solugdes apresentadas pela industria das Tl para uma modernizacdo podem ser segmentadas
em dois conjuntos:

> SolugGes que utilizam ferramentas de conversdo que realizem todo ou uma parte do
processo automaticamente;

> SolugGes de conversdo manual ou rescricdo de cddigo (inclui novos requisitos ou
mudancgas estruturais), com recurso a um grande nimero de programadores, muitas
vezes realizado por empresas com maio-de-obra barata (e.g. India, paises de leste).

Questoes e Problemas

Quando se procede a migracdo de um software cientifico as questées que se colocam
sdo, para que linguagem queremos migrar? Que caracteristicas a linguagem possui para ter
capacidades idénticas ao nosso software?

No caso desta tese de mestrado a resposta a primeira questdo ja se encontra
respondida, tendo sido optado pela linguagem Java. De seguida fala-se um pouco das diferentes

caracteristicas desta linguagem para software cientifico.
A linguagem Java [50][51][52] € uma linguagem de programacao por objetos de facil

uso, que tem o potencial para estender o seu uso ao ramo de cédigos cientificos. Apesar deste

potencial o Java tem algumas limitagdes.

Denis Alexandre Carneiro Cunha 4



2. Introdugéao

A primeira limitagao esta ligada a memoéria, dado que a mesma esta definida no alocador
de memodria, que origina que as linhas de um vetor possam estar divididas nas posi¢coes de
memoria, o que prejudica a performance através do baixo comportamento da cache.

A segunda esta ligada ao coletor de lixo, que é uma caracteristica do Java. O Java utiliza
um processo automatico de gestao do coletor de lixo, que pode fazer o software ficar um pouco
mais lento em situagdes de existéncia de um numero elevado de multiplas camadas no qual os
vetores estao definidos, dado que cada linha do vetor é administrada de forma independente das
outras existentes.

A terceira tem origem na dificuldade de otimizar programagédo em dados em paralelo
quando esta presente um numero elevado de multiplas camadas no qual os vetores estédo
definidos.

Inicialmente o Java ndo era recomendado para utilizagdo em softwares cientificos dado
que nao suportava o IEEE Standard for Floating-Point Arithmetic, isto &€, o Java nao respeitava
as regras de precisao cientifica. A partir da Java Virtual Machine 1.2 foi introduzido algum suporte
para este tipo de tratamento de dados para dois tipos, float e double. Apesar desta introdugéo
ainda e necessario mais implementagdes da linguagem Java por parte da Oracle ate ser

totalmente complacente com as regras definidas para a preciséo cientifica

2.3. Migragao de Software

Existe um procedimento especifico definido para que as migragdes de software sejam
feitas com sucesso, de forma a obtengado de um melhor produto para o cliente. Estas podem ser
definidas de varias formas, mas essencialmente todas vao efetuar etapas idénticas até se chegar
a fase de entrega para produgao da aplicagado final para o cliente. Em termos genéricos, as

etapas designadas na Morphis s&o [2]:

» Analyse
» Transform

» Develop

A etapa designada Analyse esta dividida em seis subetapas de forma a preparar-se o

cédigo para ser transformado para a linguagem pretendida [1].

A primeira subetapa designada Pattern Matching consiste em verificar padrées de
linguagem que permitem uma identificagdo mais rapida da légica e que possibilite de forma
automatica converter o cédigo para a nova linguagem com o minimo de trabalho de verificagdo

necessario.
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A segunda subetapa, Program Slicing, consiste numa técnica que retorna o cédigo
original como ficheiro XML do cédigo que foi gerado de forma a se poder consultar o mesmo em

caso de necessidade.

Na terceira subetapa, Dependency Evaluation, sdo identificadas as relagées a nivel de

dados, e entre sistemas para as preservar.

A quarta subetapa, Metrics Evaluation, esta diretamente ligada a gestdo de tempo, a
migracao de uma parte do produto consoante a complexidade de cddigos, numero de ficheiros a
migrar para ter uma funcionalidade do programa, e o numero de linhas.

Apos esta fase é possivel identificar técnicas que se devem utilizar, definir estratégias e
riscos de erros na migragao. Esta subetapa permite também uma melhor indicagédo ao cliente

dos prazos que se compromete a entregar o produto.
A quinta subetapa, View Exploration, permite analisar quatro condi¢des:
Requerimentos de infraestruturas (Servidores, Tipo de Base de dados, etc).

Cadigo da aplicagéo inicial

Procedimentos Hierarquicos

SRR NN

Analisar o codigo a ser gerado

A sexta subetapa, Flow Visualization, apenas difere da anterior na forma de tratamento

de dados, dado que nesta subetapa é utilizado suporte visual, como por exemplos gréficos.

A etapa, Transform, procede as referidas subetapas. Apds a identificagdo de padrdes e
efetuar as configuragdes decididas nas subetapas anteriores, € utilizado um processo automatico

que converte o codigo da aplicagao inicial em codigo da nova linguagem pretendida.

A etapa, Develop, procede a correcdo de todos os erros que possam ter ocorrido,
procede aos testes e validagédo das funcionalidades para garantir que o software mantém todas
as caracteristicas, tendo por vezes de rescrever o cédigo inicial. Nesta etapa efetua-se também
a adigao de cddigo se o cliente pedir novas funcionalidades.

2.4. Evolucgao Histérica das Linguagens de Programacgao

As Linguagens de Programacgao antecedem o computador moderno, apesar de antes do
aparecimento do mesmo, a linguagem era apenas em cédigo.
De seguida apresenta-se o ano de langamento e o nome de algumas das linguagens

mais significativas desde a década de 40 [3][4]:

Denis Alexandre Carneiro Cunha 6
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> 1943-Plankalkiil > 1983- C++

» 1943-ENIAC coding system > 1985- Eiffel

> 1949- C-10 > 1987- Perl

> 1954- FORTRAN » 1991- Python

» 1958-LISP > 1991- Java e PL/SQL

> 1959- COBOL > 1993-Ruby

> 1964-BASIC » 1994 -ANSI| Common Lisp

» 1970- Pascal e Forth » 1995-JavaScrip e PHP

» 1972- C e Prolog » 2000- C#

» 1978- SQL » 2008-JavaFX Script
25. SQL

O SQL [5] [6] (Structured Query Language, ou em portugués Linguagem de Consulta
Estruturada) foi desenvolvido nos laboratérios da IBM na década de 70, e € usada como a
linguagem de gestao padrdo de Base de dados dado a simplicidade desta linguagem e facilidade
de uso.

Esta linguagem tem como elemento diferenciador de outras linguagens de Base de
dados na forma como consulta os dados dado que em SQL e especificado a forma do resultado
pretendido e ndo o caminho para se obter o mesmo, alem de ser uma linguagem declarativa.

O facto de esta ser declarativa e ndo procedimental também reduz o tempo necessario
de aprendizagem da linguagem.

Desde o aparecimento desta linguagem foi criado um padrdo para esta linguagem
efetuado pela ANSI (1986) e pela ISO (1987) e tem sido continuamente revisto a medida que a
tecnologia evolui de forma a dar resposta a mesma. Um exemplo desta revisdo é o SQL:2003
que introduziu as caracteristicas relacionadas com o XML, por exemplo.

Alguns exemplos de Linguagens de Base de dados do tipo procedimental sdo Pascal;
PHP; Perk; Python; Visual Basic; Cobol; C, Mathematica; Matlab. [7]:

PL/SQL

PL/SQL(Procedural Language/ Structured Query Language)) € uma linguagem que
extende o SQL utilizada na gestdo de base de dados da Oracle Corporation que permite o
manipular os dados [8][9][10].

Destaca-se esta linguagem dado que foi esta a linguagem de Base de Dados utilizada

no decorrer desta tese de mestrado.
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3.Ferramentas Informaticas

Transactional Model

Em SQL todas as alteragbes a uma tabela da Base de Dados, sejam elas a criagéo,
atualizagdo ou apagar os dados sdo uma transagao. Uma transagéo consiste em unidades ou
sequéncias de trabalho que tem associadas a si uma ordem légica que € analisada e tratada por
um programa da Base de Dados [39] [40].

Isto vai permitir que multiplos utilizadores possam editar a mesma tabela de dados, dado
que as instrugdes serao feitas de acordo com a ordem ldgica definida [39] [40].

As transacgdes tém quatro propriedades base que podem ser descritas pelo acrénimo
ACID [39] [40].

A primeira etapa, Atomicity, o objetivo é garantir que todas as operagdes de uma
transagéao foram concluidas com sucesso, em caso de falhar ocorre um rollback para retornar ao

estado inicial a informacgao.

A segunda etapa, Consistency garante que a Base de Dados alterou com sucesso o

estado com a conclusdo com sucesso da transagao.

A terceira etapa, Isolation, garante que uma transagao opera independentemente e de

forma auténoma de outras que estejam a ocorrer em simultaneo.

A ultima etapa, Durability garante que o resultado de uma transagao ou o seu efeito fica

definido em caso de um erro de sistema.

2.6. Java

A linguagem Java é uma linguagem Orientada a objetos desenvolvida pela Sun

Microsystems (atualmente Oracle Corporation) e foi langada em 1995.

Esta linguagem tem como caracteristicas [11] [12] [13]:

» Orientacao a objetos

» Correr em qualquer plataforma que tenha uma magquina virtual

» Recursos de Rede - Possui extensa biblioteca de rotinas que facilitam a
cooperagado com protocolos TCP/IP, como HTTP e FTP

» Seguranca

» Copilada em bytcode [14] [15]
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Os bytcode é uma forma intermediaria que por sua vez sera interpretado e executado

por uma maquina virtual, sendo isto o que permite ao java correr em qualquer plataforma.

2.7. Linguagem de marcagao

Estas Linguagens sdo um sistema de anotacdo de um texto para ser sintaticamente
distinguivel. Em informatica esta linguagem consiste num conjunto de cédigos aplicados com o
objetivo de adicionar ficheiros especificos.

Alguns exemplos desta linguagem sao [16]:

> HTML
» XHTML
> XML

XML

Esta linguagem tem como caracteristicas [17] [18]:

Separagao do conteudo da formatagao

Simplicidade e legibilidade, tanto para humanos quanto para computadores
Possibilidade de criagao de tags sem limitagcéo

Criagao de arquivos para validagao de estrutura

Interligag@o a base de dados distintos

Concentragao na estrutura da informagao, e ndo na sua aparéncia

VVVVYVY

Destaca-se esta linguagem, dado que esta foi a utilizada no decorrer da presente tese
de mestrado.

2.8. Ferramentas da Qualidade

As Sete Ferramentas Basicas de Qualidade s&o uma designacdo dada a um conjunto de

sete técnicas de interpretacéo de resultados que permitem agir sob processos de produgao.

As sete técnicas referidas sao [44] [45]:

Fluxograma

Cartas de Controle
Diagrama de causa-efeito
Folhas de verificagao
Histogramas

Graficos de dispersao
Diagrama de Pareto

VVVYYVY

No ambiento desta tese apenas sera abordada a técnica Cartas de Controle.
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Cartas de Controle

Cartas de Controles € um processo grafico que segue a norma ISO 8258, estando

representado um exemplo grafico representativo das mesmas:

54 ; A

<A VW

§i ‘\A\ JIi Lf\ f\/ ! L\/\\

10ES

L L L L L L L L L L L L L L L L L L L L L

1 -2 3 4 & 8 7 B 9% 0 0 B BHE%I0 T3S0 NXTHNMN

Figura 1- Exemplo Carta de Controle

Os graficos das Cartas de Controle sdo compostos por:

» Limite Superior de Controle
» Limite Inferior de Controle

» Limite Central

Em algumas situagdes alem dos trés limites mencionados também se podem usar os
seguintes limites opcionais, consoante indicagéo do cliente para o produto pretendido:
» Limite Superior de Especificagao.
» Limite Inferior de Especificagao.

ISO 8258(1991)

A 1SO 8258(1991) determina as condigbes necessarias respeitar para se poder afirmar

que o processo nao se encontra sob controlo estatistico. Essas regras sao:
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Regra 1 — Um qualquer ponto fora dos limites de controlo (limites).
Regra 2 — Nove pontos consecutivos de um mesmo lado da linha central.
Regra 3 — Seis pontos consecutivos em sentido ascendente ou descendente.

Regra 4 — Catorze pontos crescendo e decrescendo alternadamente.

vV V. V V V

Regra 5 — Dois de trés pontos consecutivos na zona A, do mesmo lado da linha

central.

» Regra 6 — Quatro de cinco pontos consecutivos na zona B ou A, do mesmo lado
da linha central.

» Regra 7 — Quinze pontos consecutivos na zona C.

» Regra 8 — Qito pontos de ambos os lados da linha central, sem nenhum na zona

C.

Analise das Cartas de Controlo:
Norma ISO 8258 (1991)

Lsc 3o
Zoha A 2ag

ZonaB
1o

LC ZonaC
ZohaC 1o
Zona B 20

Lic Zoha A
3o

Figura 2-Zonas ISO 8258(1991)[33]

Indices de Capacidade(Cp e Cpk)

A capacidade de um processo[53] pode ser definida como sendo a capacidade de um
processo de obter sempre o produto desejado durante um longo periodo de tempo e sob um
determinado conjunto de condigbes. Isto permite verificar se um processo de fabricagédo
especifico € ou ndo viavel e sustentavel. Recorendo a estes indices e possivel tomar decisdes
sobre a forma como interragir com o processo de forma a se obter o produto desejado ou a
manutengao ou nao da produgao de linhas de produgao. Este limites sdo definidos a partir dos

limites de especificacado definidos para o processo.

O primeiro indice que vou abordar € o Cp que é o indice mais simple, dado nao ser
sensivel as causas especias de alteragcdo do processo e nao ter em conta a centralizdo do
processo. Quanto maior este valor menor sera a probabilidade de o processo estar fora das

especificagdes pretendidas.
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O Cp é dado pela seguinte Equagéo:
LSE — LIE
65
Equacgéo 1-Calculo Cp

Cp =

Na seguinte tabela estédo representados as possiveis conclusdes a partir do Cp

Conclusao Processo incapaz Processo Aceitavel Processo Capaz
Tabela 1-Resultados Cp

O segundo indice é o Cpk que tem em conta a centralizagdo do processo e as causas
especiais de alterar o processo. Este funciona como o ajuste do indice mencionado anteriormente

para distribuicbes nao centradas entre os limites de especificagao

O Cpk é dado pela seguinte Equacgao:

LSE — X X —LIE
36 ' 36

Equagédo 2-Calculo Cpk

Cpk = MIN(

Na seguinte tabela estédo representados as possiveis conclusdes a partir do Cpk

Conclusao Processo incapaz Processo Aceitavel Processo Capaz
Tabela 2-Resultados Cpk

Alem das conclusdes anteriores tambem podemos concluir se o processo esta ou nao
centrado , isto e possivel obter ao se verifcar se os dois valores do Cpk(Cpk max, Cpk min) sdo

0 mesmo ou se esta mais deslocado para a direita ou esquerda
Com Base nestes metodos & possivel verficar se os processos estdo sobre controlo

estatistico ou se sao ou ndo capazes, isto permite tomar agdes sobre o processo de forma a

maximizar a produgdo do produto pretendido com o minimo de produto ndo conforme.
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3. Ferramentas Informaticas

Neste capitulo, serdo descritos de forma sumaria algumas das ferramentas utilizadas

para a elaboracao do software e a utilizagao do tipo de dados e respetivo tratamento.

3.1. SQL Developer

O SQL Developer € um software grafico para gestdo de base de dados Oracle que

permite aos utilizadores e administradores da base de dados elaborar as suas tarefas [19].

Esta ferramenta pretende:
» Aumentar a produtividade
»  Diminuir tempo
» Maximizar o retorno do investimento em base de dados Oracle

Na Figura 3 esta representado o aspeto visual do SQL Developer com multiplas Base de

dados configuradas

B Oracle QL Deveoper: Start Page
Eile Edit View Navigate Run Team Tools Window Help
GoEg Q-0- & @

Product Extensions

soL saL Orale Data Modeling

Team Blogs QL Developer Higrations. Mew to SQL Learning Path

Oracle Data Mining Application Development Learning Path

Figura 3- SQL Developer

3.2. SQL Developer Data Modeler

O Data Modeler é um software gratuito que permite aos utilizadores criarem,
consultarem, modificarem e criarem modelos ldgicos, relacionais, entre outros. Esta ferramenta
pode ser utilizada em ambientes fisicos ou em ambientes Cloud [20]. O Aspeto visual da

configuracdo da BD utilizada e do Data Modeler esta representado na figura 4.
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Figura 4- SQL Developer Data Modeler

3.3. GIT

O GIT é um sistema que permite gerir o projeto, que tem na cloud um repositério com
uma coépia do nosso projeto a nivel local. Este servigo foi desenvolvido em 2005 para sistemas
Linux [21].

Existem varios sites que disponibilizam este servi¢o gratuitamente, no ambito desta tese

foi usado: https://bitbucket.org/ , o aspeto visual deste servigo esta representado na figura 5.

Whtlassian

Figura 5- BitBucket Git

De forma a interagir com o GIT de uma forma mais eficiente existem varios softwares

nos quais destaco:
O SmartGit € um software de interface de gestao do repositério GIT para Windows, Mac

e Linux, sendo apenas gratuito para utilizadores sem fins comerciais, esse software esta

representado na figura 6 [22].
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fry =
e Wiy Por

Figura 6-SmartGit Software

O segundo software é o SourceTree, que é semelhante ao SmartGit, e funciona em
Windows e Mac fornecendo uma interface grafica para o repositério GIT ou Hg. Este software
tem como vantagem ser gratuito dado que é um software open Source e esta representado na
figura 7 [23].

&|3e & TR .

Figura 7-SourceTree Software

3.4. Eclipse

O Software Eclipse foi desenvolvido inicialmente pela IBM que optou por o doar como
open source. Eclipse € um IDE para desenvolvimento em Java, mas que suporta outras
linguagens através de Plugins (por exemplo: Python) [24] [25] [26] [27].

O interface visual deste IDE esta representado na figura 8.
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R A e A [ rcces: || 9 [l 5 Debus 50 Foursetns
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4 Tomeat 72 Sevara bt g
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Figura 8-Eclipse

3.5. Apache Tomcat

O Tomcat é um servidor web java desenvolvido pelo Apache Software Foundation que o
distribui como open source e encontra-se instalado no Eclipse, ficando simbolizado como esta

representado na figura 9 [29].

&7 Servers 52 Debuc e |
E %O mE v

£, Tomcat v7.0 Server at localhost [Stopped]

Figura 9- Apache Tomcat
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4. Metodologias

O que é a metodologia, para os autores das Ciéncias sociais “metodologia é o estudo do
método. Para os socidlogos, presume-se que seja estudar os métodos de fazer pesquisa
sociolégicas, de analisar o que pode ser descoberto através delas e o grau de confiabilidade do
conhecimento assim adquirido, e de tentar aperfeicoar estes métodos através da investigagéo
fundamentada e da critica de suas propriedades” (Becker,1993) [28],

Para definir método e metodologias existem varios autores na literatura com diferentes

interpretacdes:

> Gil (1994)
» Thiollent (1994)
» Jung (2004)

Neste trabalho adotou-se a consoante de Jung que diz:” Método é 'uma maneira de como
se fazer algo'; desta forma tratando-se da pratica cientifica € necessario, a existéncia e a
aplicacdo de um método. Este método consiste num conjunto de etapas ordenadamente
dispostas a serem executadas que tenham por finalidade a investigacdo de fendmenos naturais

para a obtencado de conhecimentos.”

4.1. Java

Neste ponto pretende-se dar uma breve nogéo sobre o tipo de Objetos do Java (Simple
Business Objects, Database Business Objects), e sobre o método Model-View-Controller que foi

utilizado na elaboragao desta tese.

Business Objects

Um BO é uma entidade que se encontra no software com multicamadas que funciona
em simultdneo com o acesso aos dados e a Business Logic [35] [33] [34].

A BL por sua vez é a parte da aplicagdo que determina como pode ser criado, gravado,

editado e visualizado os dados de acordo com as regras de negocio que estejam definidos na

finalidade do software.
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DBO
Um DBO séo objetos em java que tem correspondéncia em colunas de uma BD, tendo
de se configurar um manager para interagir com a BD de forma e a obter, modificar e apagar
dados de acordo com as especificagoes.

SBO

Um SBO sao objetos em java que ndo tem correspondéncia em colunas de BD.

mMvc

O MVC [37] [38] [36] € um padrao de arquitetura de software para implementacdo de

interfaces para utilizadores, que ¢é dividido em trés partes que se encontram interligadas:

Model

O Model gere o comportamento e os dados do dominio da aplicagédo, responde aos

pedidos de informacgao do estado originado pela View e responde as instrugdes de alteragéo de

estado pelo Controller.

View

A View gere a maneira como se observa a informagé&o obtida.

Controller

O Controller gere e interpreta todas as acgdes efetuadas pelos utilizadores (rato e

teclado), alterando o modelo e as View de acordo com o pretendido.

O MVC pode ser exemplificado pela seguinte imagem:

jmmmmm e mm— - Controller
v T
1
Madel :
A Y
L L . View

Figura 10-Estrutura MVC [23]
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4.2. Titulagao

A Titulagdo € uma técnica laboratorial de analise quimica quantitativa que permite
determinar a concentragdo de uma solugao de um reagente conhecido.

Este método consiste em fazer reagir um volume conhecido de uma solugéo (titulante)
com as suas caracteristicas conhecidas (concentragédo, volume e nimero de moles) com uma

amostra a solugdo da qual se desconhece a reagao (titulado) [30] [31] [32].

Formulas Matematicas

As equagdes matematicas representadas sé&o algumas das equagdes correspondentes
as que foram utilizadas posteriormente de forma a ser calculado a curva de titulagao e o valor de
PH.

Equacao para calculo da Concentragao

n
c=-
v

Equacéo 3-Calculo Concentracao

Equagdes para calculo do pH

pH = —log([H"])
Equacéo 4- Calculo pH 1

[A7]
[HA]
Equacéo 5- Calculo pH 2

pH = pKA + log( )

pH = % [Pka(x) + Pka(x + 1)]

Equacéo 6- Calculo pH 3

Equacgdes para calculo do pOH
pOH = —log([OH™])

Equacgéo 7- Calculo pOH
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Equacdes que relaciona o pH com o pOH

14 = pH + pOH
Equacéao 8- Relagéo entre pH e pOH

Constante de equilibrio de acidez

[A7] X [H30™]
[HA]
Equacéo 9- Constante de Equilibrio

KA=

Equacao para calculo da Concentragao de H*
[H*] =107PH
Equacgéao 10- Calculo H*

Equacéao para calculo da Concentragao de OH"

[OH™] = 107PoH
Equacéo 11- Calculo OH-

Diagramas de Decisao

Nesta secc¢ao serao mostrados alguns dos diagramas de deciséo que foram necessarios
elaborar de forma a se analisar a sequencia correta para o coédigo ser elaborado.
Os Diagramas de decisdo ou Fluxogramas sdo compostos por simbolos que

representam as diferentes etapas a efetuar. Esses simbolos sao:

C ) Terminador

Introdugado Manual

Conexao

]
O
[/

Processo

Input/Output

Tabela 3- Simbolos Fluxograma

Nas Figuras 11,12,13 e 14 estdo representados os fluxogramas de: Gravacdo e
introducado de Marcadores e Compostos, Cartas de Controlo, Simulagao da Titulagao e titulagao

a partir das equacgbes.
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( NicIo )

MENSAGEM
ERRO

—_— FIM

SIM

GRAVAR

MENSAGEM
ERRO

Figura 11- Fluxograma de Gravacgao da introdugcédo de Marcadores ou dos Compostos
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INICIO

DADOS

MENSAGEM
ERRO

_— FIM

PREENCHIDO

MENSAGEM FIM
ERRO

SIM

Calctlar
PH Medio

FIM

Figura 12- Fluxograma de Cartas de Controlo
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INICIO

DADOS

ERRO

MENSAGEM

Calcular

Figura 13- Fluxograma da Simulac&o da Titulagéo
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( INncio )

MENSAGEM
ERRO

—_— FIM

VALORES
VALIDOS

SIM NAC > IMENSAGEM

ERRO

MENSAGEM

SIM SIM SIM

CALCULAR » FIM

Figura 14- Fluxograma titulagdo a partir das equagdes
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Estes diagramas tém em conta as validagdes dados introduzidos, as agdes que efetua e

as suas posteriores validagbes

Métodos Utilizados na Migragao

Neste ponto vai ser colocado o cédigo que define as equagdes acima mencionadas em

alguns dos métodos mais importantes de forma a calcular as diferentes funcionalidades.
Calculo pH e pOH
public void 1ib calculo(BigDecimal ctitulado, BigDecimal ph,

BigDecimal poh, NString n) {

Double aux=null;
Double ctitu=ctitulado.doubleValue () ;

lib log(aux, ctitu );
BigDecimal aux2= new BigDecimal (aux) ;
BigDecimal pw= new BigDecimal (14);
if (n.equals ("PH")) {
ph=aux2;
poh=pw.subtract (ph) ;
}

else(

poh=aux?2;
ph=pw.subtract (poh) ;

Este método baseia-se no calculo do pH através da indicagao por parte do utilizador se

a solucao a ser titulada e um acido ou uma base.

Calculo logaritmo

public void lib log(Double aux, Double ctitulado ) {

aux=- (Math.loglO(ctitulado)):;

Este método utiliza a biblioteca do java para calcular o valor do logaritmo. Foi necessario
utilizar os métodos originais do java dado atualmente a biblioteca mateméatica da Morphis n&o ter

tratamento para este tipo de fungao
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Calculo da simulacado da Curva de titulagao

@ActionTrigger (action="WHEN-BUTTON-PRESSED",
item="TIT2 CALC_ BTN")

public void titcalcsimple buttonClick()

{

TIT2Adapter tit2Element=(TIT2Adapter)
this.getFormModel () .getTIT2 () .getRowAdapter (true) ;

TITSMPAdapter tit3Element=(TITSMPAdapter)
this.getFormModel () .getTITSMP () .getRowAdapter (true) ;

if (tit3Element.getcompsimple () .isNull () | |tit3Element.getintvolsimple ()
LisNull () ||

tit3Element.getconcsolsimple () .isNull() | |tit3Element.gettitsmpsolt () .1
sNull() | |tit3Element.getvolsolution () .isNull() | |tit3Element.getconsolt

it () .1isNull()) {
errorMessage ("Missing Data in Required Fields: Coumpond Name, Interval
Volume, Titration Solution Type, Titration and Solution
Concentracion, Titration solution volume");

throw new ApplicationException();

}
NNumber vol=new NNumber (0) ;
BigDecimal ctitulante= new

BigDecimal (toStr(tit3Element.getconcsolsimple()) .getValue());

if (tit3Element.gettitsmpsolt () .equals ("PH")) {
goItem("TIT2.VOLUMES SIMPLE2");

while (tit2Element.getphcalcsimple2 () .isNull () | |tit2Element.getph
calcsimple2 () .lesser (14)) {
BigDecimal nH= new BigDecimal (0) ;
BigDecimal nOH= new BigDecimal (0) ;
nH=tit3Element.getconsoltit () .getValue () .multiply(tit3Element.ge
tvolsolution () .getValue ()) .divide (toNumber (1000) .getValue())
BigDecimal vcontit= new
BigDecimal (0) ;
while (tit2Element.getphcalcsimple2 () .lesser (toNumber (7)) | |
tit2Element.getphcalcsimple2 () .isNull()) {
nextRecord() ;
if (toNumber (vcontit) .equals (0)) {
tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (0)) ;
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (14)) ;
tit2Element.setconchcalcsimple? (toNumber(l));

tit2Element.setconcohcalcsimple? (toNumber (0.00000000000001)) ;

vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());
}
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else(

nOH=tit3Element.getconcsolsimple () .getValue () .multiply(vcontit) .divide
(toNumber (1000) .getValue());

BigDecimal v=
vol.getValue () ;

if (toNumber (nH) .notEquals (toNumber (nOH)) &&
toNumber (nH) .greater (toNumber (nOH) ) ) {
BigDecimal n= new
BigDecimal (0) ;

v=vcontit.add(tit3Element.getvolsolution () .getValue());

n=nH.subtract (nOH) ;

tit2Element.setconchcalcsimple? (trunc( ( (toNumber (n) .divide (toNumber (v)
)) .multiply (toNumber (1000) .getValue())), 7))
Double aux=null;
Double
aux2=null;
Double
ctitu=tit2Element.getconchcalcsimple2 () .getValue () .doubleValue();
aux=-

(Math.loglO(ctitu));
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (aux)) ;

tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (14) .subtract (tit2Element.getphc
alcsimple2()));

aux2=
Math.pow (toNumber (10) .getValue () .doubleValue(),
tit2Element.getpohcalcsimple? () .getValue () .doubleValue());

tit2Element.setconcohcalcsimple? (trunc (toNumber (aux2) .divide (toNumber (
1000)), 7));

tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit));
vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());
}else(

if (toNumber (nH) .notEquals (toNumber (nOH)) &&
toNumber (nH) .lesser (toNumber (nOH) ) ) {
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (7)) ;
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (7)) ;
tit2Element.setconchcalcsimple? (toNumber (0.0000001)) ;
tit2Element.setconcohcalcsimple2 (toNumber (0.0000001)) ;
tit3Element.setphcalcsimple (toNumber(7));

tit3Element.setpohcalcsimple (toNumber (7)) ;

Denis Alexandre Carneiro Cunha 27



tit3Element.

tit3Element.

tit2Element.

tit3Element.

4 Metodologias

setconchcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;
setconcohcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;
setvolcalcsimple2 (toNumber (vcontit)) ;

setvolcalcsimple (toNumber (vcontit));

if (toNumber (nH) .equals (toNumber (nOH) ) ) {

tit2Element.

tit2Element.

tit2Element.

tit2Element.

tit2Element.

tit2Element.

tit3Element.

tit3Element.

tit3Element.

tit3Element.

tit3Element.

setvolcalcsimple2 (toNumber (vcontit));
setphcalcsimple2 (toNumber (7)) ;
setpohcalcsimple2 (toNumber (7)) ;
setconchcalcsimple? (toNumber (0.0000001)) ;
setconcohcalcsimple2 (toNumber (0.0000001)) ;
setvolcalcsimple2 (toNumber (vcontit));
setvolcalcsimple (toNumber (vcontit));
setphcalcsimple (toNumber (7)) ;
setpohcalcsimple (toNumber (7)) ;
setconchcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;

setconcohcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;

vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());

break;

}

while (tit2Element.getphcalcsimple? () .lesser (14)) {

nextRecord() ;

nOH=tit3Element.getconcsolsimple () .getValue () .multiply(vcontit) .divide
(toNumber (1000) .getValue());

Double aux3=null;
Double aux4=null;
NNumber

auxb=toNumber (nOH) .subtract (toNumber (nH) ) ;

tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;

Denis Alexandre Carneiro Cunha 28



4 Metodologias

tit2Element.setconcohcalcsimple? (trunc (toNumber (auxb) .divide (vcontit).
multiply (toNumber (1000) .getValue()),7));

Double ctitu2=
tit2Element.getconcohcalcsimple? () .getValue () .doubleValue () ;

aux3=- (Math.loglO(ctitu2));
tit2Element.setpohcalcsimple? (trunc (toNumber (aux3),10));
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (14) .subtract (aux3));

aux4=
Math.pow(toNumber (10) .getValue () .doubleValue(),
tit2Element.getphcalcsimple2 () .getValue () .doubleValue());

tit2Element.setconchcalcsimple? (trunc (toNumber (aux4d), 7)) ;

if (tit2Element.getphcalcsimple2 () .greaterOrEquals (toNumber (13.8))) {
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (14)) ;
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (0)) ;
tit2Element.setconchcalcsimple? (toNumber (0)) ;
tit2Element.setconcohcalcsimple? (toNumber (0.00000000000001)) ;
tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;

return;

}

vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());

}

else(
goItem("TIT2.VOLUMESislMPLE2");
while (tit2Element.getphcalcsimple2 () .isNull() | |tit2Element.getph
calcsimple2 () .greater (0)) {

BigDecimal nH= new BigDecimal (0);
BigDecimal nOH= new BigDecimal (0) ;

nOH=tit3Element.getconsoltit () .getValue () .multiply (tit3Element.g
etvolsolution () .getValue ()) .divide (toNumber (1000) .getValue());
BigDecimal vcontit= new BigDecimal (0) ;

while (tit2Element.getphcalcsimple2 () .isNull() | |tit2Element.getph
calcsimple2 () .greater (7)) {
nextRecord() ;
if (toNumber (vcontit) .equals (0)) {

tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;
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tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (14)) ;
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (0)) ;
tit2Element.setconchcalcsimple2 (toNumber (0.00000000000001)) ;
tit2Element.setconcohcalcsimple? (toNumber(l));

vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());
}

else{

nH=tit3Element.getconcsolsimple () .getValue () .multiply(vcontit) .d
ivide (toNumber (1000) .getValue()) ;
BigDecimal v= vol.getValue();
if (toNumber (nH) .notEquals (toNumber (nOH) )
&& toNumber (nOH) .greater (toNumber (nH))) {
BigDecimal n= new BigDecimal (0) ;

v=vcontit.add(tit3Element.getvolsolution () .getValue());
n=nOH.subtract (nH) ;

tit2Element.setconcohcalcsimple2 (trunc(((toNumber(n) .divide (toNu
mber(v))) .multiply (toNumber (1000) .getValue())),7));

Double aux=null;

Double aux2=null;

Double
ctitu=tit2Element.getconcohcalcsimple? () .getValue () .doubleValue () ;

aux=- (Math.loglO(ctitu));

tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (aux) ) ;
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (14) .subtract (tit2Element.g
etpohcalcsimple2 ()));
aux2=
Math.pow(toNumber (10) .getValue () .doubleValue(),
tit2Element.getphcalcsimple2 () .getValue () .doubleValue ());

tit2Element.setconchcalcsimple? (trunc (toNumber (aux2) .divide (toNu
mber (1000)), 7));

tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;
vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());

}

else(
if (toNumber (nH) .notEquals (toNumber (nOH) )
&& toNumber (nOH) .lesser (toNumber (nH) ) ) {

tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (7)) ;
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (7)) ;
tit2Element.setconchcalcsimple? (toNumber (0.0000001) ) ;
tit2Element.setconcohcalcsimple2 (toNumber (0.0000001)) ;

tit3Element.setphcalcsimple (toNumber (7)) ;
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vcontit=vcontit.add(tit3Element.getintvolsimple () .getValue());

while (tit2Element.getphcalcsimple2 () .greater(0))

4 Metodologias

setpohcalcsimple (toNumber (7)) ;

setconchcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;
setconcohcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;
setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit));

setvolcalcsimple (toNumber (vcontit));

}
}

if (toNumber (nH) .equals (toNumber (nOH) ) ) {

setvolcalcsimple2 (toNumber (vcontit));
setphcalcsimple? (toNumber (7)) ;
setpohcalcsimple?2 (toNumber (7)) ;
setconchcalcsimple2 (toNumber (0.0000001)) ;
setconcohcalcsimple? (toNumber (0.0000001)) ;
setvolcalcsimple2 (toNumber (vcontit));

setvolcalcsimple (toNumber (vcontit)) ;

tit3Element.setphcalcsimple (toNumber (7)) ;

setpohcalcsimple (toNumber (7)) ;
setconchcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;

setconcohcalcsimple (toNumber (0.0000001)) ;

break;

}

}

}

nextRecord() ;

nH=tit3Element.getconcsolsimple () .getValue () .multiply(vcontit) .d

ivide (toNumber(1000) .getValue()) ;
Double aux3=null;
Double aux4=null;

tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;

NNumber
auxb=toNumber (nH) .subtract (toNumber (nOH) ) ;
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tit2Element.setconchcalcsimple? (trunc (toNumber (auxb) .divide (vcon
tit) .multiply (toNumber (1000) .getValue()), 7))
Double ctitu2=
tit2Element.getconchcalcsimple? () .getValue () .doubleValue () ;
aux3=- (Math.loglO(ctitu2));

tit2Element.setphcalcsimple? (trunc(toNumber (aux3),10));
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (14) .subtract (aux3));
auxé=
Math.pow(toNumber (10) .getValue () .doubleValue(),
tit2Element.getpohcalcsimple? () .getValue () .doubleValue());

tit2Element.setconcohcalcsimple2 (trunc (toNumber (aux4d), 7)) ;

while (tit2Element.getphcalcsimple2 () .greater (0.3)) {
tit2Element.setphcalcsimple? (toNumber (0)) ;
tit2Element.setpohcalcsimple? (toNumber (14)) ;
tit2Element.setconchcalcsimple2 (toNumber (0.00000000000001)) ;
tit2Element.setconcohcalcsimple? (toNumber(0)) ;

tit2Element.setvolcalcsimple? (toNumber (vcontit)) ;
return;

}
}

Este método executa as validagdes dos dados a serem introduzidos, e executa com base
no tipo de solugéo, base ou acidos, um conjunto de etapas que permite calcular os valores de
pH, pOH, e concentragcbes em fungéo do volume. Dado este método utilizar ciclos do tipo while
e em algumas situagdes originar ciclos infinitos, dado que n&o atingia os valore de 14 ou de 0,
foi necessario definir que o software assume o valor 14 ou 0 respetivamente apos atingir o valor

de 13.8 se a solugdo for acida ou de 0.3 se for base.

Para o método de calculo a partir de equacées foi feito um método de forma anéloga,
que esta remetido para o Anexo A.

Denis Alexandre Carneiro Cunha 32



4 Metodologias

Equacao para calculo do pH a partir dos dados experimentais

@ActionTrigger (action="WHEN-BUTTON-PRESSED", item="TIT4 INS BTN")
public void titinsexp buttonClick()
{
Tit7Adapter tit7Element=(Tit7Adapter)
this.getFormModel () .getTitl () .getRowAdapter (true) ;
Tit4Adapter tit4Element=(Tit4Adapter)
this.getFormModel () .getTitl () .getRowAdapter (true) ;
ArrayList<Point2D> list=new ArrayList<Point2D>();
PointData point=

((TestFormFormController)this.getParentController ()) .new
PointData (null, 0);
firstRecord() ;
while (!isInLastRecord(true)) {
Point2D p =
((TestFormFormController)this.getParentController ()) .new

Point2D(tit4Element.getVol () .toDouble (),
tit4Element.getPh () .toDouble()) ;
list.add(p);

}

((TestFormFormController)this.getParentController()) .xyph(list,
point);
tit7Element.setchartPH] (toNumber (point.notablePoint.y));
tit4Element.setphcalcexp2 (toNumber (point.notablePoint.y));

Este método baseia-se em analisar os pontos experimentais que o utilizador introduz e
decompde-nos em pontos (x,y) permitindo ao método auxiliar calcular através dos declives o

ponto de inflexao.

O cadigo para as fungdes auxiliares necessarias foi colocado no Anexo B, dado serem
muito extensas [41] [42] [43].
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5. Apresentacao e Discussao dos Resultados

Neste capitulo, vai ser demonstrada a criagdo da base de dados e as diferencas entre
um ficheiro de Excel de controle de titulagdo em relagédo ao software em Java que foi migrado e

a utilizagdo de Bases de Dados.

5.1. Criagao da BD

Para proceder-se a criagao a BD utilizou-se o SQL Developer Data Modeler, tendo criado
um modelo relacional entre as diferentes tabelas necessarias.

Para esse efeito foi necessario definir que as tabelas necessarias, as colunas primarias
e a forma de garantir a unicidade dos dados introduzidos.

Foi necessario criar seis tabelas para representar os dados, sendo que as primeiras duas
da seguinte lista tém de ser inicialmente preenchidas com os dados referentes a compostos
utilizados.

TITCOM- Tabela onde tém de ser criados os registos dos compostos a serem titulados
com as suas caracteristicas (Nome, Peso Molecular, Nome, e os pka).

TITMAR - Tabela onde tém de ser criados os registos compostos que irdo servir de
marcadores da titulagdo com as suas caracteristicas (Nome, Peso Molecular, Nome, e os pka).

TITSMP-Tabela para guardar os dados que simulam uma curva de titulagdo a partir do
volume e concentragao de uma solugao.

TITEQT-Tabela para guardar os dados que simulam uma curva de titulagéo a partir de
equacdes da reta.

TITEXP-Tabela que guarda os dados experimentais de uma determinada experiéncia e
traga a curva da mesma.

TITCC-Tabela que guarda os PH experimentais, introduzidos pelos utilizadores ou
introduzido através do calculo dos dados TITEXP.

De seguida esta o esquema da BD utilizada na figura 33:

CEECTTEEERE

Figura 15-Esquema BD
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5.2. Repositorios de Compostos

Nos Ficheiros Excel os Compostos sdo colocados em folhas de calculo, podendo ser ou

nao divididos em tipos de compostos (Compostos a titular de Marcadores).

De seguida apresenta-se um exemplo de uma folha de compostos e marcadores numa
folha de calculo, tendo-se usado o CurTiPot que estao presente na Figura 16 e 17 [46]:

urliPot Base de Dados

Acido ou Base

Ka = -iog da constante de Ci 50 do Acid
pKa = -iog da constante de dissociagiio do acido S

pica, pita: pia, pita, pia, pias  Formua /ol
ORDEW ALFABETICA
“Acetamida 5 CaHEND B
Acido acético 475 CHICOOH 60,052
Acido acetoacético 358 cati03 102,089
Acito acriico 425 CaHa02 72083
Acido adipico 443 CEH1004 148,143
Acido 4-aminobenzoico 2,501 CTHINOZ 137,138
eido 2 aminabenzeico 2,108 CTHTND2 137,128
cido 2-aminobutantico 229 CaHSNO2 103,120
Acido 6-aminohexanbico 4373 CBH13NOZ 131,174
cido &-aminopentanéico 427 CeH11ND2 7147
Acido arsénico 224 " H3AS04
Acido arsenoso 922 H3ASD3.
Acido ascirbico 41 CeHeos
cido aspértico 199 10,002 CaHTNOs
Acido barbitirico 401 CaH4N202 128,090
Acido benzenosulfénico 07 CBHEO3S
Acido benzbico 418 C7HBO2
cido bérico 823 H3B03
Acido bromidrico £ HI
cido putansico a83 cansoz
Acido 2-butenéica 434 caHe02
cido carbbnico 632 Y 10329 H2C03
Acido cianidrico 921 HeN
Acido cianidrico 345 HCNO
Acido cirico 3128 4761 6396 HICEHS0T
Acido cloridrico g HCl
Acido cloroacético 2,885 CICH2COOH
cido 2-clorobenzbico 282 crHscioz
Acido 2-clorobenzéica 282 crHsCI02
cido 4-clorobenzéico 398 CrHSCI02
Acido cromico 651 Hacro4
Acido 2,4-giaminobitanéico 185 520 10,44 CaH10N202
Acido dicioroacético o czcHCooH
Acido dinicotinica 28 CTHSNO4
Acido dipicolinico 218 478 CTHSNO4
Acido etienodiaminatetrascético EDTA  -021 Y 1.5 221 an 675 1103 CI0H16N208
Ao wcticn 428 Ca
Acido fuoridrico 347 HF
acido formico 3745 HCOOH
eido fosférico 2,148 7199 1235 HaPO4
Acido m- falico 354 48 caHBo4 165,140
Acido o-ftalico 351 482 CBHBO4
eido p-edico 285 508 caHes 185,140
dcido fumarico 3,053 4494 Cana0s 116,070
Ao giokics 152 CaHe04
Agido gicdlico 3831 HOCH2COOH
Ao ainclicn. 218 CaH203
CurTiPot pH Titelador | Simulador | Distribuigdo | Analise! | Analisell | Graficos | Constantes

Figura 16-Repositorio de Compostos CurTiPot

urTiPot se de Dados

Acido ou Base pKa = -log da constante de disseciacdo do acido
Massa molecular
oka, " oK oKas oKa, oKas pKas Formia " gimol
GRDEW ALFABETICA
Acetamia 5 CZR5N0 59,067
Acico acético cH3Co0H sopsz |
3-Mirofenol CEHENO3
4-tirofenol CEHENO3
Noradrenalina 97 CBHITNO3
Octadeciamina cigH3sN
Papaverin C20H21NO4
Pertxido de hidrogénio.
Plocarpina C1IH1EN202 208,259
Pperazina 556 CaH1ON2
Pperdina 1123 CSHITN 85,150
Pridina , csHeN 79,100
Primidina 835 ciinanz
Procatecol E 128 csHe02 110,100
4| irolidina ",27 caHoN
Profina 1,35 1084 CSHEND2 15,130
Propiamina 10,566 CH3CHICH2NHZ
Pu 23 838 CsHaNd 120140
Quinina 413 852 C20H28N202 324 420
Quinoina 45 CIHTN 129,180
93 11,08 CEHEOZ 10,100
1168 CTHENO3S
219 205 CIHTND3 105,090
826 C21Hz2N202 334,410
244 CIHINS
974 1052 CEHITHD
247 818 10,67 CoH11HD3
267 2,088 91 cansn03 118,120
268| Tretanoiarina 7,762 (HOCHZCH2)30H
268| Trietiamina 0715 (CH3CHZ]3NH
270 Trimetiamina 58 (CH3)3IH
271 Tritofano 235 954 CHHIZNZ02
272| Tris(hidroximetil-aminometano = tris 8,075 (HOCH2)3CHH3
273 Uréia CHANZO
274|Vaina 2288 5718 CSHITHD2
275[HDICADORES 15
276 Azul de Timol (pka 1,7) 17 69 C27H30055 66590 1,7
27| Alaranjado de Hetia (pKa 3,5 - 347 CUHIENINA03S 327330 347
278 Verde de Bromocresal (pKa 4.8) - 48 C21H14Br405S 698010 48
278 Vermeino de Metla (9Ka 5,1} 5.1 CISHISN302 269300 5,
280| Azul de Bromotimol (pKa 7,1) 71 Ca7H2EB208S 626380 71
281 vermetno de fenol (pKa 7,7) 12 77 CigH14088 84380 7,7
282 Azul de Timo! (pka 8.9) 17 £ ca7H3008s 48500 89
283 Fenoiftaleina (pia 8,7) 85 Y 87 2011204 318320 97
254| Alizarina amarela R (pKa 11) 1 c13HaN30s 287230 11
285
28
| curTipot pH Titulador | Simulador | Distribuicio | Analise | | Analisell | Graficos | Constantes

Figura 17-Repositorio de Marcadores CurTiPot
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Estas folhas de calculo sem fazer macros adicionais vao permitir a insercdo de
compostos duplicados, alem desta situacéo estes dados terdo de ser colocados em cada Excel
0 que leva a uma dispersdo dos dados se nado estiverem num repositorio online. Isto levanta a

questao de multiplos utilizadores usarem em simultaneo e inserirem dados.

De forma a facilitar o uso do utilizador optou-se por dividir as tabelas de marcadores e

compostos no software transformado tendo ficado como demonstrado na Figura 18 e 19:

Figura 19-Repositério Marcadores

Esta versao vai permitir a todos os utilizadores um acesso centralizado em que todos
poderao aceder e modificar, ficando imediatamente disponivel. Tem como grande vantagem a
separacgao clara do tipo de compostos e o facto de como se utiliza o SQL Transactional Model

as tabelas poderem ser editadas em simultaneo por multiplos utilizadores.
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5.3. Curva de Titulagao e Determinagao do PH

Com base nas tabelas anteriores e com base em valores tabelados dos diferentes
compostos, aliados a dados de volumes e concentragdes determina-se as Curvas de titulagao e

o pH de uma solugéo.
Simulagao a Partir da Concentragao e Volumes
Em versdes de Excel as folhas de calculo ficam muito complexas dado necessitarem de
terem todos os dados disponiveis localmente. Aliado a isto € necessario a aplicacdo de macros

em algumas situag¢des para se proceder as validagdes necessarias.

Na Figura 20 apresenta-se uma folha de calculo, tendo se usado o CurTiPot[46] para

demonstrar:

Figura 20- Simulagéo CurTiPot

Na versdo transformada s6 e necessario fornecer os dados especificos para a
experiencia (Volumes, Concentracdo, etc.) dado que os restantes ja se encontram associados
na BD para o composto selecionado.

Esse facto simplifica o aspeto da visualizagdo do software como pode ser verificado na
Figura 21.
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Figura 21-Calculo Curva de Titulagcdo e PH

A Partir dos dados anteriores obteve-se a Curva de Titulagao representada na Figura 22.

Figura 22-Curva de Titulagao

Estes resultados foram validados a partir dos dados da tabela 2 [47].

10 0,0 10,0 0,01 0,0000 0,01 1 0,00 1E-14 14,00
10 3,0 13,0 0,01 0,0030 0,007 0,5385 0,27 2E-14 13,73
10 6,0 16,0 0,01 0,0060 0,004 0,25 0,60 4E-14 13,40
10 9,0 19,0 0,01 0,0090 0,001 0,0526 1,28 1,9E-13 12,72
10 9,9 199 0,01 0,0099 1,00E-04 0,005 2,30 1,99E-12 11,70
10 10,0 2000 0,01 0,0100 0 1,00E-07 7,00 1E-07 7,00
10 10,1 2001 0,01 0,0101 1,00E-04 2,00E-12 11,70 0,004975 2,30
10 11,0 21,0 0,01 0,0110 0,001 2,10E-13 12,68 0,047619 1,32
10 14,0 24,0 0,01 0,0140 0,004 6,00E-14 13,22 0,167 0,78

Tabela 4-Validagao dos Resultados [47]
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A versdo transformada alem de ser visualmente mais simples, também identifica
diretamente de forma explicita o valor a qual o pH corresponde a 7, isto € 0 momento em que o
numero de moles de acido é idéntico ao numero de moles de base, o volume a qual isso ocorre
e as respetivas concentragdes

Simulagao a Partir de Equagdes

Esta simulacido foi adicionada para demonstrar a capacidade de variabilidade que
permite a um software em java ter mantendo todas as caracteristicas de modelos mais simples,
foi verificado neste ponto a necessidade de aumento das capacidades da Biblioteca da
Framework da Morphis

Para esse efeito foi necessario alterar o aspeto visual do modelo mais simples, pedindo
a introdugdo dos dados necessarios para o calculo de 3 tipos de equagbes (Lineares,

logaritmicas, exponenciais), o aspeto visual pode ser observado na figura 23

Figura 23- Calculo Curva a partir de Equagodes

Curva Experimental

A Curva Experimental permite ao utilizador introduzir os valores experimentais
manualmente e tragar a curva, utilizando métodos para determinagao de pH através do declive
da curva ou de derivagao.

Na figura 24 esta representada a forma como no o CurTiPot [46] ficando definido esta
funcionalidade

" Curva(s)de tiulagao eiou derivadafs) CurTiPot

00 100 20,

Figura 24- Grafico CurTiPot
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Na versdo transformada o inicio da funcionalidade é igual, dado que é necessario
introduzir os valores, o que diferencia este é a opg¢ao de o software permitir diretamente o calculo

e insergéo do valor obtido numa carta de controle.

Esta representado a versdo transformada de introducao de dados na figura 25, o grafico
nao esta aqui representado dado ter o mesmo aspeto visual do grafico da simulagdo de curvas

de titulagéo atras referido.

Figura 25-Pontos Curva Experimental

5.4. Controle de Qualidade

As cartas de controle servem para validar se um processo estatistico se encontra sob
controle ou ndo. Dado que um dos objetivos desta tese era que fosse funcional optou-se por
colocar uma forma de validar os dados experimentais obtidos, recorrendo por isso a cartas de
controle [44][45].

Esta secg¢ao tem 2 formas de adicionar dados tracar a carta de controle:
1. Do método da Curva Experimental.
2. pH medio (Introduzir pH de multiplas experiencias efetuadas para o mesmo caso

de teste).

Na Figura 26 estéa representado visualmente o local de inser¢do do método de tragar as

cartas de controle.
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Figura 26-Insergéo cartas de controle

Carta de Controlo

A partir dos valores previamente inseridos e possivel tragar a carta de controle que tem
0 seguinte aspeto que esta representado na figura 27:

P;‘ % | Titration Software

& Toois
: s o

((Retum | Exit

TCC2.CC_DESESP 1]

Figura 27- Carta de Controlo

A partir da carta tragada vai ser possivel aferir a presenga de causas especiais de
variagdo permitindo desta forma a decisdo de medidas corretivas.
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6. Conclusoes

Esta dissertagcado teve como objetivo a migragdo de software de reagdes de titulagéo

tendo em conta a conversao de Excel para Java.

Ao elaborar esta tese foi possivel concluir que a framework da Morphis (Foundations +
Frames) é também adequada para aplicagbes na area da Engenharia, nomeadamente no
tratamento e visualizagdo de dados. Verificou-se também que é necessario aumentar a
capacidade da biblioteca da framework da Morphis em termos de tratamento matematico dos
dados.

Em termos de migragdo conclui-se na elaboracdo da mesma que as vantagens do

software em Java em relagao ao Excel séo:

» Acessibilidade a utilizadores invisuais recorrendo ao JAWS;

» Possibilidade de aceder em qualquer dispositivo a aplicagao (Portatil, Telemével,
Tablet);

» Nao necessitar de ter ficheiros a nivel do utilizador, dado ser uma aplicagao web;

» Permitir que multiplos utilizadores editem em simultdneo os dados sem
ocorréncia de conflitos.

Em relacdo as desvantagens do software em Java em relagdo ao Excel séo:

» O custo do servidor para incorporar a base de dados.

Também foi possivel concluir, que as folhas de calculo por vezes tornam o processo mais
complicado no entendimento por parte do utilizador, sendo necessario procurar o local onde
estédo os dados, como utiliza-los e a forma como se encontram distribuidos.

Os novos softwares s&o visualmente sdo mais simples, dado que a organizagédo pode
ser efetuada em blocos distintos simplificando a visdo da aplicagao a nivel de utilizador final. Isso
permite ao utilizador a consulta de dados, efetuar os calculos de uma forma intuitiva, sem ter
grande conhecimento de como o software funciona. A verséo transformada também identifica
diretamente de forma explicita o valor a qual o PH corresponde a 7, isto € o momento em que o
numero de moles de acido é idéntico ao numero de moles de base, o volume a qual isso ocorre

e as respetivas concentragdes quando se simula.
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7. Trabalho Futuro

Como trabalho futuro seria interessante proceder-se a migracdo de outras
funcionalidades além da titulagdo de forma a fazer-se uma aplicacdo funcional web completa

para poder ser integrada em laboratérios, dado que:

» Permite uma utilizagdo de todos os utilizadores, na medida em que esta
tecnologia permite a utilizagdo do software JAWS sem restrigées, facilitando o
acesso a utilizadores com limitagdes visuais.

» Permite uma melhor gestdo de dados, dado que possibilita multiplos utilizadores

a fazer alteragdes em simultaneo.

Relativamente a funcionalidade da titulagdo seria interessante num futuro trabalho,
implementar métodos para mais tipos de equagdes de forma a permitir ao utilizador uma maior

variedade de opg¢des.

Relativamente a framework da Morphis seria Util no futuro utilizar as ferramentas
da mesma para possibilitar o tratamento dos dados através de varios tipos de graficos que
permitam a manipulagcdo dos dados por parte dos utilizadores, alem de interligar outras
funcionalidades que permitam interpretagdo simultdnea dos resultados. No decorrer desta
implementagcéo para novo tratamentod e graficos seria util dotar a fremwork da morphis das
capacidades necessarias a nivel de calculos para a area de Engenharia.
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Anexo A — Calculo Curva Titulagéo a partir de Equacgoées

@ActionTrigger (action="WHEN-BUTTON-PRESSED",
item="TIT3 CALC_ BTN")

public void titcalceqg buttonClick()

{

//tenho de alterar o metodo para ter um bloco virtual para
calcular e na bd so gravar o ph

TITEQTAdapter tit3Element=(TITEQTAdapter)
this.getFormModel () .getTITEQT () .getRowAdapter (true) ;

TIT3Adapter tit4Element=(TIT3Adapter)
this.getFormModel () .getTIT3 () .getRowAdapter (true) ;

if (tit3Element.getcompeqg() .isNull() | |tit3Element.getintvoleq() .1
sNull ()) {
errorMessage ("Missing Data in Required Fields:
Coumpond Name, Interval Volume and Titration Concentracion");
throw new ApplicationException();

}

if (tit3Element.gettypeeq() .isNull () ) {
errorMessage ("Please define the type of equation you

desire to work with");
throw new ApplicationException();

}

if (tit3Element.gettypeeqg() .equals ("OUT")) {
errorMessage ("This softwere its not available for
your simulation at the moment");
throw new ApplicationException();

}

if (tit3Element.getexpaeqg() .isNull () &&
tit3Element.getexpbeq() .isNull () && tit3Element.getlinaeq().isNull() &&
tit3Element.gelinbeqg() .isNull () &&
tit3Element.getlogaeqg() .isNull () && tit3Element.getlobeqg() .isNull()) {

errorMessage ("Please define the parameters for your
equation");
throw new ApplicationException();

}

NNumber phmax=NNumber.getNull() ;
NNumber phmin=NNumber.getNull () ;
NBool flag=NBool.False;

while(!isInLastRecord(true)) {
if (phmax.isNull())
tit3Element.getphmaxeq() ;

if (phmax.greater (tit3Element.getphmaxeq())) {
tit3Element.getphmaxeq() ;

flag=NBool. True;

}



if (phmin.isNull())
tit3Element.getphmineq() ;

if (phmin.lesser (tit3Element.getphmineqg())) {
tit3Element.getphmineq() ;

flag=NBool. True;

}

nextRecord() ;
}

firstRecord() ;

if (flag.getValue()) {

errorMessage ("Please insert the interval in PH order
from PH=0 to PH=14 to proceed");

throw new ApplicationException();

}

if (phmax.lesser (14) || phmin.greater (0)) {
NNumber alertBtn = toNumber (showAlert ("PHEQ"));

if (alertBtn.equals (MessageServices.BUTTON1) ) {

}

else(
return;

}
NNumber vol=new NNumber (0) ;
BigDecimal ctitulante= new
BigDecimal (toStr(tit3Element.getconcsoleq()) .getValue()) ;
NNumber phi=NNumber.getNull()
goItem("TIT3. PHiEQUATIONS:i ")
while (true) {

if (tit3Element.gettypeeq() .equals ("LIN")) {
NNumber phmi=tit3Element.getphmineq() ;
NNumber phma=tit3Element.getphmaxeq() ;
NNumber moles= NNumber.getNull () ;

while (phmi.lesserOrEquals (phma)) {

if (tit3Element.getlinaeq() .equals (toNumber (0)) &&
tit3Element.gelinbeqg() .equals(0) || tit3Element.gelinbeqg() .equals(0) ) {

errorMessage ("The Parameters cannot
be 0");

throw new ApplicationException();

}

if ((tit3Element.getlinaeqg() .isNotNull ()
|| tit3Element.getlinaeq() .notEquals(0) )&é&

(tit3Element.gelinbeq() .isNotNull ()
&&tit3Element.gelinbeqg () .notEquals(0) ) ) {



titd4dElement.setconchcalceq3 (trunc(toNumber (phmi.subtract (tit3Ele
ment.gelinbeq())) .divide (tit3Element.getlinaeqg()),7));

titdElement.setconcohcalceq3 (trunc (toNumber (toNumber (1) .subtract
(titd4Element.getconchcalceq3())), 7))
tit4Element.setphcalceqg3 (phmi) ;

titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("14") .subtract (phmi)) ;

}

else{

titdElement.setconchcalceqg3 (trunc (toNumber (phmi.divide (tit3Eleme
nt.getlinaeqg())),7));

titd4dElement.setconcohcalceq3 (trunc (toNumber (toNumber (1) .subtract
(tit4Element.getconchcalceg3())),7))
tit4Element.setphcalceq3 (phmi) ;

titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("14") .subtract (phmi)) ;
}

if (phmi.greaterOrEquals (14)) {
titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber(0)) ;
titd4dElement.setconcohcalceq3 (toNumber (1)) ;
titdElement.setphcalceq3 (toNumber(14));

titd4dElement.setpohcalceq3 (toNumber ("0")) ;
break;
}
else(
phmi=phma.add(0.1);
duplicateRecord() ;
}

}

if (tit3Element.gettypeeq() .equals ("EXP")) {
NNumber phmi=tit3Element.getphmineq() ;
NNumber phma=tit3Element.getphmaxeq() ;
NNumber moles= NNumber.getNull () ;

while (phmi.lesserOrEquals (phma)) {

if (tit3Element.getexpaeq() .equals (toNumber(0)) &&
tit3Element.getexpbeq() .equals (0) | |
tit3Element.getexpaeq() .equals (0)) {
errorMessage ("The Parameters cannot
be 0");
throw new ApplicationException();

}

if ((tit3Element.getexpaeqg() .isNotNull ()
|| tit3Element.getexpaeq() .notEquals(0) )&é&
(tit3Element.getexpbeq () .1isNotNull () &&
tit3Element.getexpbeqg() .notEquals (0))) {



Double aux=
(phmi.subtract (tit3Element.getexpbeq())) .divide (tit3Element.getexpaeq(
)) .toDouble () ;
titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber (Math.loglO((aux))));
titd4dElement.setconcohcalceq3 (toNumber(l) .subtract (titd4dElement.ge

tconchcalceqg3()));
tit4Element.setphcalceq3 (phmi) ;

titd4dElement.setpohcalceq3 (toNumber ("14") .subtract (phmi)) ;

}

else(
Double aux=
(phmi) .divide (tit3Element.getexpaeqg()) .toDouble () ;
titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber (Math.loglO((aux))));

titdElement.setconcohcalceq3 (toNumber (1) .subtract (titdElement.ge

tconchcalceqg3()));
tit4Element.setphcalceqg3 (phmi) ;

titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("14") .subtract (phmi)) ;
}

if (phmi.greaterOrEquals (14)) {
titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber(0)) ;
titd4dElement.setconcohcalceq3 (toNumber (1)) ;
titdElement.setphcalceq3 (toNumber(14));

titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("0")) ;
break;
}
else{
phmi=phma.add(0.1);
duplicateRecord() ;
}
}

}
if (tit3Element.gettypeeq() .equals ("LOG")) {

NNumber phmi=tit3Element.getphmineq() ;
NNumber phma=tit3Element.getphmaxeq() ;
NNumber moles= NNumber.getNull () ;

while (phmi.lesserOrEquals (phma)) {

if (tit3Element.getlogaeq() .equals (toNumber(0)) &&
tit3Element.getlobeqg() .equals(0) || tit3Element.getlogaeq().equals(0)) {
errorMessage ("The Parameters cannot

be 0");
throw new ApplicationException();



if ((tit3Element.getlogaeq() .isNotNull ()

|| tit3Element.getlogaeq() .notEquals(0) )&é&
(tit3Element.getlobeqg () .isNotNull () &&

tit3Element.getlobeqg() .notEquals (0))) {
Double aux=

(phmi.subtract (tit3Element.getlobeq())) .divide (tit3Element.getlogaeq()
) .toDouble() ;

titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber (Math.exp (aux)));

titd4dElement.setconcohcalceq3 (toNumber(l) .subtract (titd4dElement.ge

tconchcalceqg3()));
tit4Element.setphcalceqg3 (phmi) ;

titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("14") .subtract (phmi)) ;

}
else(
Double aux=

(phmi) .divide (tit3Element.getlogaeq()) .toDouble () ;
titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber (Math.exp(aux)));
titdElement.setconcohcalceq3 (toNumber (1) .subtract (titdElement.ge

tconchcalceqg3()));
tit4Element.setphcalceqg3 (phmi) ;

titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("14") .subtract (phmi)) ;
}

if (phmi.greaterOrEquals (14)) {
titdElement.setconchcalceqg3 (toNumber(0)) ;
titdElement.setconcohcalceq3 (toNumber (1)) ;
titd4dElement.setphcalceqg3 (toNumber(1l4));
titdElement.setpohcalceqg3 (toNumber ("0")) ;

break;

}

else({
phmi=phma.add(0.1);
duplicateRecord() ;
}

}

if (isInLastRecord()) {
break;

detPh () ;



Anexo B —-Func¢éao Auxiliar Calculo PH a partir de Equagdes

private void detPh () {

TIT3Adapter tit4Element=(TIT3Adapter)
this.getFormModel () .getTIT3 () .getRowAdapter (true) ;

TITEQTAdapter tit3Element=(TITEQTAdapter)
this.getFormModel () .getTITEQT () .getRowAdapter (true) ;

NNumber
NNumber
NNumber

phl=NNumber.getNull () ;
ph2=NNumber.getNull ()
aux1=NNumber.getNull (
NNumber aux2=NNumber.getNull (
NNumber aux3=NNumber.getNull (
NNumber aux4=NNumber.getNull (
firstRecord() ;
while (!isInLastRecord()) {
phl=tit4Element.getphcalceq3();

I3

)
) ;
)
)

I3

’

if (phl.equals (toNumber(7))) {

tit3Element.setconchcalceqg(titd4Element.getconchcalceqg3())

tit3Element.setconcohcalceqg(titd4dElement.getconcohcalceqg3());

tit3Element.setphcalceqg(tit4Element.getphcalceg3());

tit3Element.setpohcalceqg(tit4Element.getpohcalceq3()) ;
break;
}
if (ph2.isNull () || ph2.equals (phl)) {
nextRecord() ;
}
ph2=tit4Element.getphcalceq3 () ;

if (ph2.equals (toNumber(7))) {

tit3Element.

tit3Element.

tit3Element.

tit3Element.

tit3Element

tit3Element

setconchcalceq(tit4Element.getconchcalceqg3());
setconcohcalceqg(titdElement.getconcohcalceg3());
setphcalceq(tit4Element.getphcalceg3());
setpohcalceq(tit4Element.getpohcalceg3());

break;

}
if (ph2.greater (toNumber (7)) &&

phl.lesser (toNumber(7))) {

tit3Element.setphcalceq (toNumber (7)) ;

.setpohcalceq(toNumber (7) .multiply(titdElement.getphc
alceqg3 () .divide (ph2)));

.setconchcalceq (toNumber(7) .multiply (tit4Element.getp
ohcalceqg3 () .divide (ph2)));

break;



Anexo C— Métodos para o Calculo do pH através da determinagdo do Ponto de

inflexao

public class Point2D implements Serializable {
/‘k‘k
*
*/
private static final long serialVersionUID =
5148711533404696702L;
public double x, y;

public Point2D () {
x = 0.0;
y = 0.0;

}

public Point2D (double x, double y) {
this.x = x;
this.y = y;

public class PointData implements Serializable{

/**
*
*/
private static final long serialVersionUID = -
8602441356443935556L;

/**
* The type of point represented in the data set:

local min, local max,
* inflection point, or end point.
*/
protected int pointType;

/**
* The logical coordinates of the special point.
*/

protected Point2D notablePoint;

public PointData (Point2D pt, int ptType) {
notablePoint = pt;
pointType = ptType;

}

/**
* @return the notablePoint
*/
public Point2D getNotablePoint () {
return notablePoint;

}

/**
* @param notablePoint the notablePoint to set
*/
public void setNotablePoint (Point2D notablePoint) {
this.notablePoint = notablePoint;

}



/**
* @return the pointType
*/
public int getPointType () {
return pointType;

}

/**
* @param pointType the pointType to set
*/
public void setPointType (int pointType) {
this.pointType = pointType;
}

// public String toString() {

// return "Found point "+notablePoint.x+ ",
"tnotablePoint.y+" as an "+toReadableType ()+".";

// }

//

// public String toReadableType () {

// switch (pointType) {

// case TestF.LOCAL MIN : return "local minimum";
// case DataSetUtils.LOCAL MAX : return "local
maximum"; B

/7 case DataSetUtils.INFLECTION POINT : return
"inflection point";

// case DataSetUtils.END POINT : return "end
point";

// default: return "not specified";

// }

// }

}
public class DataSetUtils {

// Directions to search
public static final int SEARCH LEFT = O;

public static final int SEARCH RIGHT = 1;

// Point types to search for
public static final int LOCAL MIN

0;
public static final int LOCAL MAX = 1;
public static final int INFLECTION POINT = 2;
public static final int END POINT = 3;
public static final int ANY = 4;
// Utility to extract one-dimensional data from a
two-dimensional point

// array.
public static final int X

Il
o
~

public static final int Y

I
=
~



public Point2D[]
findAllMinMaxInflectionPoints (Point2D[] dataSet) {

Vector controlPts = new Vector();
controlPts.addElement (dataSet[0]); // Always
add the first endpoint.

int curlIndex = 0;
while (curIndex < dataSet.length - 1) {
Point2D nextPoint =
findNextInflectionOrLocalMinMax (dataSet,
curlndex, SEARC&_RIGHT,
ANY) .getNotablePoint () ;
controlPts.addElement (nextPoint) ;

// What index of the data set corresponds to the next control point?

int oldIndex = curlIndex;
for (int 1 = curlIndex; 1 <
dataSet.length; i++) {
Point2D pt = dataSet[i];
if (Math.abs(pt.x - nextPoint.x) <
1E-4
&& Math.abs(pt.y -
nextPoint.y) < 1lE-4) {

curlndex = 1i;
break;
}
}
if (curIndex == oldIndex) {

System.out
.println ("DEV ERROR:

DataSetUtils.findAllMinMaxInflectionPoints (Point2D[]). Error fetching
next min/max/inflection/edge.");
/* System.out

.println ("Could not
locate next min/max/inflection/edge after point "

+
curlndex) ;
System.out.println ("Data Set");
for (int 1 = 0; 1 < dataSet.length;
i++) {
System.out.println ("Point " +
i+ ": " + dataSet[i].x

dataSet[1i].vy):

*/
break;

}

// Make sure that the last point is included in
the data set.

Point2D lastControlPoint =
(Point2D)controlPts.lastElement () ;

Point2D lastPoint = dataSet[dataSet.length-1];

if ((Math.abs(lastPoint.x-lastControlPoint.x) >
1E-6) ||



(Math.abs (lastPoint.y-
lastControlPoint.y) > 1E-6)) {
controlPts.addElement (new
Point2D(lastPoint.x, lastPoint.y));
}

Point2D[] retValue = new
Point2D[controlPts.size()];
for (int 1 = 0; 1 < retValue.length; i++) {
retValue[1i] (Point2D)

controlPts.elementAt (i) ;
}

return retValue;

}
/‘k‘k

* Given a data set and a starting index of the dat
set, finds the nearest

* local limimim, local maximim, inflection point,
the edge of the data

* set if none of the previous three exist.

@param dataSet
The data set to search.
@param startingIndex
The index of the data set to begin

L

searching from.
@param direction
Direction to search. Valid arguments:
DataSetUtils.SEARCH LEFT

* and DataSetUtils.SEARCH RIGHT.

* @param pointType

* Type of point to search for. Valid
arguments:

* DataSetUtils.LOCAL MIN,
DataSetUtils.LOCAL MAX,

* DataSetUtils.INFLECTION POINT, or

DataSetUtils.ANY.
* @return The point to search for and the type of
point it represents

* encapsulated in an
org.shodor.data.PointData object. If a local

* min, max, or inflection point cannot be
found, the type of point

* returned is designated
DataSetUtils.END POINT since it represents

* the edge of the data set.

* @throws java.lang.IllegalArgumentException

*/

public PointData
findNextInflectionOrLocalMinMax (Point2D[] dataSet,
int startingIndex, int direction, int
pointType)

a

or

throws java.lang.IllegalArgumentException

{
if (direction != SEARCH LEFT && direction !=

SEARCH_RIGHT) ({
throw new
java.lang.IllegalArgumentException (

"DataSetUtils.findNextInflectionOrLocalMinMax () improper usage.



Direction must be DataSetUtils.SEARCH LEFT or
DataSetUtils.SEARCH RIGHT");

}

if (pointType != LOCAL MIN && pointType !=
LOCAL MAX

&& pointType != INFLECTION POINT &&
pointType != ANY) {
throw new

java.lang.IllegalArgumentException (

"DataSetUtils.findNextInflectionOrLocalMinMax () improper usage.
pointType must be DataSetUtils.LOCAL MIN, DataSetUtils.LOCAL MAX,
DataSetUtils.INFLECTION POINT, or DataSetUtils.ANY.");

}
if (startingIndex < 0 || startingIndex >=
dataSet.length) {
throw new IllegalArgumentException (

"DataSetUtils.findNextInflectionOrLocalMinMax () improper usage.
Your starting index must be an index of the data set. startinglIndex =
"
+ startingIndex
+ "y
dataSetLength = "
+
dataSet.length);
}
Point2D[] subset = new Point2D[0];
if (direction == SEARCH LEFT) ({
if (startingIndex <= 1) { // They are
searching left from the left
// most point or next to left most
// point. Return the left end
point.
return new PointData (dataSet[0],
END_POINT) ;
}
/*
* If starting index is 2, then we want a
2-element array and fill
* with points 0 and 1.
*/
subset = new Point2D[startingIndex];
for (int i = 0; i < subset.length; i++) {
subset[i] = dataSet[1];
}
}
if (direction == SEARCE_RIGHT) {
if (startingIndex >= dataSet.length - 2)
{ // They are searching
// right from the right
// most point or next to
// right most point.
// Return the right end
// point.
return new
PointData (dataSet[dataSet.length - 1], END_POINT);
}
/%
* If starting index is 2 and the length
of the global data set is



* 5, then we want a 2-element array and
fill with points 3 and 4.
* So the size of the search array is 5 -

*/
subset = new Point2D[dataSet.length -
startingIndex - 1];
/*
* Using above scenario, we want to fill
subset with dataSet
* elements 3, and 4. Subset has indicies
0 and 1 so we add an
* offset of to map the data set to the
subset.
*/
for (int i = 0; i < subset.length; i++) {
subset[i1] = dataSet[i +
startingIndex + 1];
}
}
return search (subset, direction, pointType);

}

protected PointData search(Point2D[] subset, int
direction,
int pointType) {
// To check for local min, max, inflection,
three points are needed.

int curlndex = (direction == SEARCH LEFT) ?
subset.length - 1 : 0;

int nextIndex = (direction == SEARCH LEFT) 2
subset.length - 2 : 1;

int followingIndex = (direction == SEARCH_LEFT)
? subset.length - 3 : 2;

if (direction == SEARCH LEFT && followinglIndex
<= 0) {

return new PointData (subset[0],

END_POINT) ;

}
if (direction == SEARCH RIGHT && followingIndex
>= subset.length - 1) {
return new PointData (subset[subset.length
- 1], END_POINT);
}

int indexStep = (direction == SEARCH RIGHT) 2 1
-1;

while (followingIndex >= 0 && followingIndex <=
subset.length - 1) {
// Search for the min, max, or
inflection.

int nextType = (direction == SEARCH LEFT)
? checkMinMax (
subset[followingIndex],
subset [nextIndex], subset[curlIndex])

checkMinMax (subset [curIndex], subset[nextIndex],



subset[followingIndex]) ;
if (nextType == LOCAL MIN
&& (pointType == LOCAL MIN | |
pointType == ANY)) {
/*
* Return the "middle" of the three
points which should be on
* average closest to the true min,
max, or inflection point.
*/
return new
PointData (subset [nextIndex], LOCAL MIN) ;
}
if (nextType == LOCAL MAX
&& (pointType == LOCAL MAX |
pointType == ANY)) {
/*
* Return the "middle" of the three
points which should be on
* average closest to the true min,
max, or inflection point.
*/
return new
PointData (subset[nextIndex], LOCAL MAX);
}
nextType = -1;
if (pointType == INFLECTION POINT | |
pointType == ANY)
// We need 5 data points to test
for an inflection point.
if (direction == SEARCH_RIGHT
&& ((followingIndex +
1) < subset.length)
&& ((curlIndex - 1) >=

0)) {
nextType =
checkInflectionPoint (subset[curIndex - 1],
subset [curIndex],
subset [nextIndex],
subset[followingIndex], subset[followingIndex + 1]);

}
// We need 5 data points to test
for an inflection point.
if (direction == SEARCH LEFT &&
((followingIndex - 1) >= 0)
&& ((curIndex + 1) <
subset.length)) {

nextType =
checkInflectionPoint (subset[followingIndex - 117,
subset[followingIndex], subset[nextIndex],
subset [curIndex],
subset[curIndex + 1]);
}
}
if (nextType == INFIECTION_POINT

&& (pointType ==
INFLECTION POINT || pointType == ANY)) {
/*



* Return the "middle" of the three
points which should be on
* average closest to the true min,
max, or inflection point.
*/
return new
PointData (subset [nextIndex], INFLECTION POINT) ;
}
curIndex += indexStep;
nextIndex += indexStep;
followingIndex += indexStep;
}
// If we get here, we did not find a local min,
max, or inflection point
// before reaching the edge of the graph.
if (direction == SEARCH LEFT && followinglIndex
< 0) {
return new PointData (subset[0],
EMELPOINT);
}
return new PointData (subset[subset.length - 1],
ENQ_POINT);

}

protected int checkMinMax (Point2D pl, Point2D p2,
Point2D p3) {

double slopel calcSlope(pl, p2);
double slope2 = calcSlope(p2, p3);
if (slopel * slope2 <= 0.0) { // Local min /

max
return (slope2 > slopel) ? LOCAL MIN :
LOCAL MAX;
}

/*
* The three points do not form a local min or
local max.
*/
return -1;

}

protected int checkInflectionPoint (Point2D pl,
Point2D p2,
Point2D p3, Point2D p4, Point2D pb5) {

double slopel = calcSlope(pl, p2);
double slope2 = calcSlope(p2, p3):;
double slope3 = calcSlope(p3, p4);

double slope4 = calcSlope(p4, pb5);
boolean functionDecreasing = (slopel < 0.0 &&
slope2 < 0.0
&& slope3 < 0.0 && sloped < 0.0);
boolean functionIncreasing = (slopel > 0.0 &&
slope2 > 0.0
&& slope3 > 0.0 && sloped > 0.0);
if (!functionDecreasing && !functionIncreasing)
return -1; // It cannot be an inflection
point. The function must
// always be increasing or decreasing through
all five
// points.



// For the next test, the absolute value of the
slope is decreasing

// for slopes 1 and 2 while increasing for
slopes 3 and 4, there is an

// inflection point.

if (Math.abs(slope2) < Math.abs(slopel)
&& Math.abs(sloped) >
Math.abs(slope3))
return INFIECTION_POINT;

// For the next test, the absolute value of the
slope is increasing

// for slopes 1 and 2 while decreasing for
slopes 3 and 4, there is an

// inflection point.

if (Math.abs(slope2) > Math.abs(slopel)
&& Math.abs(sloped) <
Math.abs (slope3))
return INFIECTION_POINT;

// We have not determined that there is an
inflection point.
return -1;

}
/‘k‘k

* Extracts from an array of points in 2 dimensions
and forms a
* one-dimensional array of data in the dimension

specified.

*

* @param data

* The Point2D[] array of points

* @param dimension

* The dimension to extract (Valid
arguments: DataSetUtils.X or

* DataSetUtils.Y)

* @return The l-dimensional data of the Point2D[]
array in the dimension
* specified.

*/



public double[] toOneDimension (Point2D[] data, int dimension) {
if (dimension != X && dimension != Y) {
System.out

.println("DataSetUtils.toOneDimension Error. Improper usage.
First argument is a Point2D[] to extract. Second argument is
DataSetUtil.X or DataSetUtils.Y depending on which dimension to
extract.");

return null;
}
double[] retValue new double[data.length];
for (int i = 0; i < retValue.length; i++) {
retValue[1i] (dimension == X) ?

datal[i].x : datal[i].y:
}

return retValue;

}

protected double calcSlope (Point2D pl, Point2D p2)
return ((p2.y - pl.y) / (p2.x - pl.x));
}
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