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RESUMD

Neste trabalho foi desenvolvide um programa executivo para =a
simulacio de processos quimicos complexos, no estado estaciona-
rio, tipo "black-~box'", tendo comn gbjetivo a determinagio do ba-
lanco de massa global para tedas as unidades do processo.

0 programa foi desenveolvido sequindo uma concepgan estrutu-
ral, que permite uma ampla flewxibilidade, podendo ser dtil aos
mais wvariados processos existentes na indﬁgtria e especialmente
para precessos em que se verifica a presenga de recicleos de pro-
dutos.

0 sistema computacional determina uma sequéncia hdsica de
operacionalidade, iniciando com a entrada de dados referente a
topologia do processo, isto €, 0s equipamentos e as ligacfes en-
tre eles, e a partir destes dados, identifica a presen¢ca dos re-—
riclos existentes, determina a sequénclia otima de calculo das
unidades do processp, acessa o5 parametros das unidades modulares
2 gerencia a execugdo dos calculos, automatirzando as iteracBes
até que a tolerdancia admitida como critério de convergéncia seja
atingida.

A4 forma de gerenciamento permite apagar da memdria central
de processamento (CPU), as etapas do programa executivo que Jja
foram anteriormente utilizadas e que n3o mais interessam para a
execucio das etapas posteriores, cria varios arquivos e coordena
o fluxo de informagles entre os arquivos e as unidades modulares,
0 uso destes aftificios de programagio, € de grande valia para a
otimizacBo da CPU e viahiliza o uso do proarama em computadores

de pegueno porte.

As unidades modulares desenvolvidadas, representam pratica-
mente todos ns equipamentos mais comumente presentes em processos

quimicos. Na biblioteca de modulos est3c arguivados as sequintes



unidades: REA (Reator), MIT (Misturador), NIV (Rivisor de fluxo},
TER (Termostato), SEP (Separadory, FLASH (Flash), ABSI (Absorwve-
dor Isotérmico), BOMRA (Bomba), COMP (Compressor) e VALV (Valvu-
la) e sendo necessario, € possivel criar novas unidades modulares
e anexa-las as demais.

0 pragrama foi desenvolvido para microcomputadores compati-
veis com o IBM-PC. & escolha deste tipo de computador é devido ao
fato da existéncia de uma grande quantidade de unidades deste mo-
delo em use no pais, das facilidades da sua aquisic3o e manuseio,

0O que torna o programa acessivel a um grande numero de usuarios,

e tambeém, uma maior vida util.
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INTRODUCAOD

Apds a reveolucgldo industrial no século passado na Inglaterra,
alteram-se fundamentalmente as relagbes até ent3o existentes en-
tre, a forga de trabalho, os meios de producio e o capital. &
producdc artesanal gue era responsavel pela manufatura dos bens
de consumo, cede espago para uma nova forma de producio, onde es-
tes mesmos bens s30 produzidos em maiores quantidades e de melhor
qualidade, da-se¢ entdo, o advento da fdbrica. A industrializacio
passa a ser a forma e meio para atender as necessidades cada vez
mais crescentes das populacles.

Com o surgimento da industria e a sua potencialidade de pro-
duzir mais e criar novos produtos, ergue-se concomitantemente uma
nova ciéncia, denominada de Tecnologia. 0 avanco tecnoldgico foi
a alavanca que propulsou as grandes riqueras gerada neste século
e 1isto se evidencia nos dias de hoje. Os paises possuidores de
tecnoleogia proporcionam o bem estar de sua populagdio, engquanto
que, o0s palses naoc detentores de tecnologia, suas populagBes pa-—
decem de diversos males.

Um dos maiores feitos do avanco tecnoldgico nas trés dltimas
décadas, fai sem ddvida_nenhuma, a criagio e popularizacio dos
computadores. Atraves destas maquinas expléndidas foi possivel
gerar e acumular conhecimento em um espato de tempo sensivelmente
curto.

Particularizando esta andlise para a drea de nosso interes-
se, ou seja, a inddstria de processos quimicos, verifica-se uma
notavel contfibuicﬁc que a tecnhologia tem prestado a nossa causa,
0 uso de computadores torna-se tada vez mais frequente e gs re-

sultados obtides a partir deste casamento tem sido notdrio.



A simulagdo de processos quimicos € uma das areas da Enge-
nharia Quimica onde a utilizag3o0 do computador tornou-se essen-
cial, constituindo-se wum meio imprescindivel para a andlise e
otimizagdo de novos Processos ou de processos ja existentes.

Os programas executivos para a simulcd3o de processos, tém
despertado bastante interesse nos ultimos anos por parte de pes-
quisadores e engenheiros em todo o mundo, isto pode ser constata-
do pelo grande numero de trabalhos publicados nas revistas espe-
cializadas, oriundos dos mais diferentes paises. Um detalhe im-
portante € aque, a maioria destes programas foram desenvolvidos
por profissionais contratados pelas empresas, cujo objetive e de
criar e aperfeigoar programas executilvos.

Os erogramas executivos existente no mercado, s3c em sua
grunde maioria desenvolvidos para serem usados em grandes compu-
tadores, isto restringe o usp destes programas a um nudmero muito
pequeno de usarios, geralmente as grandes empresas. A partir do
anos Be, com a‘proﬁagacio dos microcomputadores, observa-se se-
gundo a literatura mais recente, uma preacupaciao de desenvolver
programas executivos, com a fTinalidade de atingir usuario de mi-
crocomputador e por conseguinte as pequenas empresas.

No Brasil, &a dependencia tecnoldgica neste setor é total,
nio existe programas nacionais disponiveis no mercado, ha pacotes
desenvolvidos por empresas estrangeiras, e que nem sempre atende
as necessidades e especificidades das industrias brasileiras.

Nos capituios seguintes, apresentaremos as diversas fases do
programa executivo por nos desenvolvido. No capitulo 2 trataremos
da revis3o bibliografica, onde s80c analisados 0s programas execu-
tivos descritos na literatura. No capitulo 3 descreveremos os
fluxogramas e as técnicas computacionais usadas para transcrever

todas as informacdes em linguagem de programac3o. No capitulo 4

-



teremos a biblioteca de médulos, neste capitulo € feito a modela-
gem matemdtica de cada equipamento e a denominagio do modulo cor-
respondente. No capitulec 5 realizaremos uma série de testes, si-
mulando diversos processos quimicps que se encontram em operacio,
e =a partir dos resultados obtidos é feita uma andlise da preci-
sio, eficiéncia e flexibilidade do programa que estamos propondo.
Por dltimo no capitulo 6 sdo feitas as conclusBes e as sugestBes

para futureos trabalhos.
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2.1 INTRODUCAD

Nas (dltimas trés decadas, tem tido um enorme crescimento o
desenvolvimento e sofisticagio dos computadores e seus aplicati-
vos. Isto por sua vez, tem dado novas dimensdes na sintese, no
projeto e na analise de sistemas. Qualquer sistema fisico seme-
lhante a uma planta industrial, um avifo, um veiculo, ou uma ana-
lise econfmica pode ser adequadamente e realisticamente represen-
tado por seus modelos matematicos para um estudo detalhada, em
tempo relativamente curtp, através do uso de computadores. Esta
atividade e denominada de simulagio.

Na drea da Engenharia Quimica, a simulacio de processos gqui-—
micos no estado estaciondrio, tem tido uma intensa atividade nos
iltimos anos, haja visto o grande numero de artigos publicados
nac revistas especializadas, os livros editados e a quantidade de
Pprogramas de simulagio existente no mercado.

A revisap da literatura mostrando a evolugiao da simulacio de
processos quimicos, foi feita por Motard at al. (i975) e opor
Evans at al. (1976) Na década de B@ as principals revisdes da

literatura foram feitas por Rosen (1?B®) e Husain (1284).

.2 PRINCIPAIS PROGRAMAS EXECUTIVOS DE SIMULAGCKD

Muitos artigos foram escritos e publicados no ultimos anos a
respeito de vdrios topicos da simulagso dé Process0s quimicos no
estado estacionario, alguns destes artigos fazem rapidas ou ate
mesmo detalhadas descrigcDes sobre determinados programas de simu-
lagdo.

0 conhecimento das caracteristicas dos programas e dos méta—

dos utilizados no desenvolvimento destes;, tem contribuido subs-
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tancialmente no desenvolvimento de programas similares em todo o
mundo.

Ds programas executivos geralmente sao desenvolvidos em em-
presas privadas (industrias e firmas de consul{éria) e em insti-

tui¢oes académicas.
A seguir mostraremos uma relagao dos principais programas

executivos para a simulacao de processos quimicos no estado esta-

ciondrio.

Nome do Programa Organizagao onde foi Desenvolvido

Industria

CHEBPS Shell Development Co. U.S.A.
CHEVRON Chevron Research Co., U.§8.A.
NETWORK &7 Imperial Chemical Industries, U.K.
SCOPE (&6) Diamond Shamrock Co., U.S 4.
FLOWTRAN Monsanto Company, U.S5.A.

GMB Badger Company, U.5.A.

Firmas de Consultoria
FLEXIBLE FLOWSHEET M.W. Kellog Co., U.5.A.

PaCER-245 Digital Systems Corpn., U.S5.A.

InstituigOes Academicas

CHESS U. of Houston, U.5.A.

GEMICS McMaster University, Canada

PACER | Dartsmouth College, London
SPEED-UP Imperial Cellege, London

SIMUL Eotvos Lorand University, Budapest
ASPEN MIT, Cambridge, MA, U.S.A.

PROCESS

Figura 2.1 Mais conhecidos Programas Executivos.



2.3 REPRESENTACAD MODULAR DO PROCESSO

Os programas executiveos foram desenvolvidos usando modelos
matematicos que representam os equipamentos existente na maioria
dos processos quimicos. Para executar 3 simulaglo, € necessario
compatibilizar a pPlanta que se deseja simular, com a estrutura na
gual foi desenvolvido o programa, de tal forma, que © sistema
computacional possa identificar cada equipamento ou cada conex3o
do processo.

Vejamos como exemplo a planta mostrada na Figura 2.2. Da
forma em que o processo esta sendo mostrado, € impossivel para
qualquer programa executivo realizar qualguer Eépécie de calculo.

A Figura 2.3 mostra p diagrama de fluxo do processo mostrado
na Figura 2.2. Poreém, as informa¢cOes bdsicas ctontidas no fluxo-
grama do processc quimico mostradeo na Figura 2.3, ainda n3o se
encontra numa forma apropriada para serem usadas pelo programa de
simulagdo. Para tanto, este fluxoorama & traduzido para um Fluwxo-
grama de informacoes, ver Figura 2.4.

No fluxograma de informag¢bes, sio utilizados oz nomes da
unidade modulares, ao invés dos nomes dos equipamentos do proces-
s0. As conexOes entre as unidades representam o fluxo maEssico e

energetico da planta do protesso guimico.
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Ffigura 2.2 — Planta para ser simulada.

2
1 - l
2
4 a6
N
3
Corrente nP 1 [~ 3 4 3 6
Vaz3o Massica 145 249 159
Temperatura 52 130 87
Pressao 2 21 24

Figura 2.3 - Diagrama de fluxo do processo.

2 5
Y
i UNIDADE HODULAR 4 UKIDADE KODULAR [
— » 3
HISTURRDOR-REATOR TROCA TERHICA
3 4
Corrente n® i 2 3 4 5 é
Vaz30c Massics 145 249 159
Temperatura az 139 87
Pressdo 2 21 24
entrada saida

Figura 2.4 - Representatioc modular do processo.




1@

2.4 INTERACAO COPERADOR-PROGRAMA EXECUTIVO

0 operador do computador e portanto usuario do programa exe-
cutivo, e de fundamental importancia o seu conhecimento sobre o
programa para o exito da simulagao. A sintonia que deve existir

entre operador—-programa € mostrado na Figura 2.5.

0 que © operador

precisa oferecer

€ que © programa

executivo oferece

condigBes de entrada

1é os dados de entrada e

guarda- em memoria

sequencia de calculos
{se desejada) e informacio

das correntes e equipamentas

determina a sequéncia de
calculos, se esta n3o for

fornecida

modelos matématicos
(unidade meodular} de

todos os equipamentos

desempenho da unidade
computacional na propria

ordem

informagd0 para instruir
O Programa EHeCUtiVO a
imprimir ou tomar

outras decisdes

escreve e armazena 0SS

resultados dos calculos

interpretagao dos resultades

resposta

Figura 2.5 - Interag¢3o entre o operador e o programa executivo
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2.9 UNIDADE COMPUTACIONAL O UNIDADE MODULAR

0 modelo matematico que prediz o que ocorre internamente a
um equipamento industrial é chamado de Unidade Computacional. Ge-
ralmente a correlagao entre a Unidade Computacional e os equipa-
mentos onde se realizam as opera¢des unitdrias € feito na propor-
t30 de um-para-um, ou seja, cada Dpera¢do Unitaria so pode ser
representada por uma unica Unidade Computacional correspondente,
por exemplo, a Unidade Computacional de troca térmica representa
apenas um trocador de calor, e somente um.

A& Figura 2.4 mostra uma Unidade Computacional e a sua inte-

rag3o com as demais fases de um programa executivo.

Propriedades

Fisicas
Correntes ‘ Unidade » Correntes
entrada —~t  Modular Saida

Parametros
Equipamento

Figura 2.6 - Modelo de Unidade Modular.

&4 Unidade Computacional também & conhecida como Unidade Mo-
dular ou como bloto. Neste trabalho sera utilizada a denominacio

de Unidade Modular.
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2.6 PROCESSO DE CRIACAD DE UM PROGRAMA EXECUTIVO

0 processo de criagao de um programa executive & uma tarefa
complicada € que envolve uma rotina de métodos, planejamentc e
harmonia. 830 wvarias as particularidades &2 serem analisadas, o©
que contribui de forma favoravel no aumento da complexibilidade
do sistema computacional. 0O mahuseio dos detalhes requer uma mi-
nuciosa planificacio e alocaci3p de tempo e de pessoal.

A Figura 2.7 apresenta a estrategia sugerida para o equacio-

namento do problema.

Defini¢do do Problema

Planificag8po e organizagio

Desenvolv1mentn'/////» \\\\\\\3 Coleta de
do sistema dados
\ | /
Desenvolvimento de

Unidades Computacionatis
Analise de‘//// \\\\
sub-plantas
Simulacao da ;//////

planta completa

Uso do simulador
Andlise de./ \_&I).E.LLE.E_
engenhavria

Econfmica

Analise de
sub-plantas

Melhoramento
de plantas

Figura 2.7 - Sugestio de estratégia glabal.
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Fagendo uma analise mais detalhada da Figura 2.7 temos: A
primeira fase  a definig3o do problema, as questbes para serem
respondidas s3o determinadas, & a decis3oc de se adotar uma simu-
lagSo0 & feita baseada em uma analise econdmica & na quantidade de
informagfes disponiveis. A planificagdo inclui os estagios de or-
ganizacl3oc de pessoal; treinamento no uso de computadores & na es-
colha do sistema mais apropriado; conventdo na linha de comunica-
¢do, defini¢3o0 da nomenclatura; construg@o de sub-rotinas; deter-
minacio0 de um banco de dados contendo as propriedades fisicas dos
componentes, paramentros usado na construg3o dos equipamentos e
dados obtidos juntc a planta industrial; e por fim, a construgac

e analise dos modelos.

e.7 CLASSIFICACAD DOS PROGRAMAS DE SIMULACAD

Kehat e Shacham (1973) classificam os programas executivos
de acordo com suas estruturas e possibilidades de uso. Segundo
esta classificacdo, um programa de simulacio pode ser dividide em
duas tategorias: os especificos para a simula¢3o0 de um pProcesso
particular e os de estrutura modular de miltiplo uso.

Ds programas de simulacao eépecificos foram desenvalvidos
para simulagdo de um processo particular, sua utiliza¢8o € res-
trita para o processo para o qual ele foi desenveplvido. Geralmen-
te estes pragramas s3o desenvolvido por emprecac de consultoria
com a finalidade de atender as indidstrias onde os processos ja se
encontram instalados, ou ent80, nos novDs processos, O pPrograma
de simulac3o € desenvolvido na mesma empresa responsavel pela
criagdo do processo quimico.

Na estrutura modular, cada etapa do processo € descrita por

um modelo matemdtico, denominado de unidade modular. As unidades
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modulares s3o conectadas atraves do conjunto de informagdes re-
presentativas das correntes materiais e do fluxo energético do
processo, cabendo ao programa executivo, supervisionar o fluxo de
informag3oc entre os modulos. Esta estrutura € a mais difundida

entre os programas de simulag3o ji desenvolvidos.

c.8 PRINCIPAIS FASES DE UM PROGRAMA EXECUTIVO

2.8.1 FASE DA ENTRADA DE DADODS

8 entrada de dados € uma fase comum a qualquer programa exe-
cutivo de simulagic, a diferenga entre eles reside na forma de
introduzir os dados e na aquantidade de informacbes a serem forne-
cidas.

Entre o©0s dados de entrada comumente requeridos por todos os
programas, est3o aqueles que fornecem informa¢des acerca da topo-
logia do processo, correntes de alimentagdo, dados de proprieda-
des fisicas, parametros de projetos das unidades, criterios de
convergéncia e sequéncia de cdlculo, quando esta n3o e determina-
da pelo programa, assim como em certos casos quando cadalculos de
otimizacio de custos estioc envolvidos, &30 necessarios também pa-
ramentros de custos e critérios de otimizagdo.

Alguns programas prevendo futuros errpos durante a etapa de
digitacao de- dados, sdo dotados de subrotinas que wverificam a
consistencia dos dados introduzidos. Quando um dado ¢ inconsis-
tente ou entao foi introduzido de forma errada, a subrotina aler-
ta ao operador e imediatamente emite um diagnodstico do erro come-
tido, & em muitos casos, orienta como o operador deve proceder

para realizar a corregao.



2.8.2 FASE DO PROCESSAMENTO

Os processos quimicos em geral s3o analisados sob o aspecto
da simulagio, se existe ou ndo a presenga de reciclo de produtos.
Os processos onde ndo existe a preseng¢ga de reciclos, o balango de
massa Ou 0 balango térmico, é feito de forma sequenciada, unidade
apds unidade, evidentemente as primeiras unidades a serem calcu-
ladas ser3o agquelas onde os valores das correntes de entrada sio
conhecidos. Para os processos com reciclos de material ou ener-
gia, =a forma de cdlculo do balanco de massa ou balanco térmico,
ngo pode ser realizado de forma t2o0 simples, como no casoc ante-
rior.

Ha dois caminhos basicos e diferentes para resolver os pro-
cessos com reciclos. Uma alternativa € o cdlculo sequencial, onde
30 atribuidos valores iniciais as correntes dos reciclos, execu-
tado um cdlcule iterativo, e analisada a varia¢ao dos wvalores das
correntes arbitradas, ate que o0 critério adotado como tolerincia
seja atingide. Uma outra alternativa € o calculo simulti3neo, isto
¢, todas as unidades serao calchladas de uma unica vez por algum

método numerico.

- Calculo Sequencial

0 cdlculo sequencial consiste no calculo das unidades, uma
apos oufra, porem esta sequeéntia nio ohedece necessariamente o
percurso realizado pelo fluxo massico. A sequéncia otima de cil-
culo e determinda a partir da identifica¢3o dos reciclos e das
correntes denominadas como de corte. Conhecida as correntes de
corte, a elas sao atribuidos valores iniciais para a execugio da
primeira itera¢3o, nas demais iteracOes os valores das correntes

de corte sio comparados, ate gque a varia¢lo entre os valores da
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iteragcao wvigente e da iteracidp anterior, seja menor que o crite-
rio adotado como tolerancia do ervo.

A sequéncia otima de calculo € agquela que contém o menor nid-
mero de correntes de corte, € que minimiza o tempo computacional

para um dado processo.

Na literatura encontram-se diversos trabalbos realizados com
a finalidade de se determinar a sequéncia otima de calculo. Rubin
(1942), Sargent e Westerberg (1%944), Lee e Rudd (i%44), Shannon
et al. {1946), Tiernan (127@) e Montagna e Iribarren (198@&) sio
aloguns dos autores que publicaram artigos cobre a sequéncia de
calculo. Neste trabalho foi usado o método de Tiernan, e uma dis-

curcsio mais aprofundada sobre este metodo ¢ feita na segio 3.11.

- Calculo Simultfneo

A soluglo dos processps com reciclos atraves do calculo si-
multanen de todas as unidades, foi estudado por Nagiev (1257),
Rosen (1942), HNaphtali (1964}, Ravicz e Norman (1964), Umeda e
Nishio (1972), Weisenfelder e 0Olson {(1979) ¢ Makelec et al
(1979) .

Quando ac equagdes envolvidas s30 lineares ou linearizadas,
¢ calculo do processo requer apenas a solu¢ao direta atraves do
uso de meétodos matricials para &e obter a recposta. 00 sistema de
equaches € construido fazendo o balangco global para cada compo-
nente ou para‘n fluxo total da massa em cada unidade.

A construgao do sistema de equaciOes quand0 O Processo envol-
ve wvarios componentes e varias unidades € extremamente complexo,
principalmente quando o© sistema envolve equacdes ndo lineares,

por esta raz3o0 o cdlculo simulti@neo é pouco difundido entre os

proaramas executivos.
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eg.8.3 FASE 8A1DA DE DADOS

A salda de dados na maioria dos programas executivos de si-—
mulagao e feita da seguinte forma: Primeivo s30 impressos ps va-
lores intermediarios, e por fim & feita a impressio do relatorio
final.

Ds dados referentes a topoleogia do processo, correntes de
alimentagio, identifica¢io dos reciclos, correntes de corte, se-
guéncia otima de calculo, pardmetros de projeto, valores iniciais
atribuidos as correntes de corte e os critérios de tolerancia ad-
mitidos para a covergencia do resultado s80 impressos a medida
que van sendo introduzidos ou gerados pelo sistema computacio-
nal. Ao término de cada iterag3o, € emitido um relatdric interme-
diario para cada corrente de corte, contendo oc valores da itera-
t20 anterior, da iteragao vigente, como tambhem, o erro percentual
de cada waridvel do sistema.

0 relatorio final da maioria dos programas execuftivos apre-
senta ac mesmas variaveis, e diferem apenas np lay-out. Geralmen-
te s3Ao impressos pava tada corrente do pProcesso, os valores da
vazipo mdssica, temperatura, pressio, composicio, entalpia, sendo
que, e algqg casps, também se imprime a densidade e oubtras pro-

priedades fisicas dos componentes.

2.8.4 BANCO Dt DADOS

0 banco de dados ¢ uma outra estrutura comum aos programas
ewecutivos de simulag8c. Nos bancos de dados sao armazenadas in-
formagcoes referentes aos componentes e suas propriedades fisicas,
como por exemplo, pesa molecular, densidade, parametros para es-

timar a pressio de vapor, etc.
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2.9 Conclusdo

Necte capitulo foi feito uma andlise sobre o0s principais
programas executivos existentes. Discutiu-se: a estrategia e os
criterioc wsados na construglo dos programas, 0 tipo de egtrutu-
ra, as principais fases, como adaptar a8 planta do processo para
uma estrutura compativel com o programa, e a forma de como o ope-
rador deve interagir no programa.

A Figura 8.1 mostra os principals programas executivos, to-
dos eles foram desenvolvidos em indlustvrias, firmas de consultoria
g instituigbes académicas, todas estrangeiras e na sua grande
maioria situadas nos Estados Unidos. Um outro detalhe importante
€ que estes programas foram desenvolvidos para uso em computado-
res de grande porte & consequentemente o uso do programa € limi-—
tado apenac as empresas com condigbes de adquirir este tipoc de
computador .

0 preograma executivo gque apresentamos neste trabalho, € se-
melhante aos demais existentes no mercado para efeito do calcule
do balango de massa global. Fai desenvolvido com as mesmas carac-
teristicas quanto 2 estrutura medular e forma de cdalculo seguen-—
ciada, porem difere substancialmente na modelagem matemdtica usa-
da nas unidades modulares e no tipo de coﬁputadnr utilizado.

2} programa também fornece a sequéncia dtima de calcula das
unidades e segundo a literatura poucos programas de simulagio in-
dicam a ardem na qual as unidades vi3o ser calculadas. '

A estrutura da unidade modular € do tipo "black-box", por-
tanto sd interessa os dados de entrada e de saida do modulo e sa-
bendo-se os parametros basicos do equipamento e valor das varia-

veis das correntes de entrada, a estrutura “"black-box"” permite
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talcular os valores das correntes de saida.

0 computador utilizado foi um micro compativel com IBM-PC,
de grande disponibilidade no mercado e com o preco bastante ra-
zoavel .

Pelas razoes que acabamos de expor, se Jjustifica o desenvol-
vimento de iUm programa nacional, para ser usado em microcomputa-
ddres e que atenda as necessidades de um grande ndmero de empre-

sas gque ate entao se encontram desassistidas.



3.

DESENVOLVIMENTO DE UM

PROGRAMA EXECUTIVOD
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3.1 INTRODUCAO

Nas ultimas decadas, foi intenso o esfor¢co de pesquisadores
e pro¥issionais da Engenharia Quimica em desenvolver programas
executivos para a simulacdo de processos gquimicos no estado esta-
cionario. Geralmente estes estudos foram realizados em grandes
institutos de pesquisa ou em grandes empresas, onde se dispunha
de computadores de grande porte, com alta velocidade de processa-
mente e uma grande capacidade de armazenar informacdes. Isto de-
corre basicamente devido ac fato de os programas de simulacao ma-
nipularem um grande numero de variaveis, ocasionando uma demanda
de grande capacidade de memdria e a utilizscio freguente, por es-
tes programas, de metodos iterativos de calculos qQue reguerem um
grande tempo de processamento.

Em muitos casus, o0s sistemas foram consivuidos t3o complexos
e sofisticados gquanto eram as possibilidades, isto n3o so obriga-
va o uso dos grandes computadores, como tambem, da disponibilida-~
de de tempo pars a execucao. Em decorréncia desses fatores, o
sistema torna-se excessivamente caro quando se quer simular pro-
cesgcs menores, principalmente aqueles que estdo localizados em
lugares com limitadas possibilidades de se instalar uma rede de
terminais. Com a intens3o de contornar estas dificuldades, o sis-
tema computacional gque apresentamos neste trabalho., foi desenvol-
vido no prorosito de atender as seguintes comodidades:

- Facil manipulacao

- Linguzgem de programacao de facil entendimenta (BASIC)

- Reducfo do tempo de execucao

- Possibilidade de utilizag3o do sistema independente da re-

de de terminais

- Utilizag3ao de microcomputador
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3.2 INFORMACSBES BASICAS A RESPEITO DO COMPUTADOR E LINGUA-

GEM DE PROGRAMACAOD

O programa aqui descrite foi estrito em linguagem de progra-
macio BASIC para microcomputador compativel com o IBM-PC. As pro-
priedades de ambos, computador e linguagem influenciam a estrutu-
ra e algumas caracteristicas especificas do programa.

A escolha deste tipo de computador Drigina-se no pressuposto
de qual serda o objetive deste programa. Anteriormente ja mencio-
namos 0s principals problemas enfrentados pelas empresas de menor
porte em simular seus processos, em virtude de nd3oc dispor de
meins para aquisig3o de grandes computadores e da dificuldade de
se instalar uma rede de terminais. A justificativa da nossa pre-
feréncia pelo uso de microcomputadores, esta em decorréncia dos
micros terem um pre¢o relativamente baixo, que os torna acessivel
para a maioria das empresas.

0 computador utilizado foi o micro da linha PC-XT, com capa-
cidade de memoria de 640 Kbytes, acoplado a um disco rigido de 20
Mbytes e duas unidades de disco flexivel de 5 1/4 polegadas, face
dupla, com capacidade de armazenamento de 350 Kbuytes por unidade,
terminal de video e impressora.

Embora a maioria deos programas execﬁtivas ja desenvolvidos
utilizem a linguagem FORTRAN, optamos por construir o programa em
linguagem BASIC. E£sta escolha se justifica pelas seguintes ra-
z0es:

- Existéncia de comandos especificos que possibilitam o uso

de forma racional da tela do monitor de video

- Ppssibilidade de definir fun¢Bes de multi-instrucgdes, que

pode ser usada ao inveés de sub-rotinas

- Uso de varidveis em cadeias
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- Facil manipulagao de dados e de programas armazenados na

memoria

- Transferéncia eficiente de informacdes entre os mddulos do

programa

E evidente <que este tipo de computador e de linguagem tém
suas restrin¢des. & principal desvantagem e que o BASIC utiliza
apenas &4 Kbytes de memdria, isto limita bastante o tamanho do
programa, principalmente quando € necessarioc dimensionar vetores
e matrizes, como € o caso dos programas de simulagao.

Para suprir esta deficiéncia, sem sacrificar a generalidade
do sistema, & necessario o uso de técnicas computacionais para
ptimizar a capacidade de memdria disponivel pelo computador. O
artificio mais frequente ¢ a divisao do programa em etapas deno-
minadas de sub-programas, onde os dados de saida de um sub-pro-
grama sao admitidos como dados de entrada do sub-sequente. Deste
modo somente a fracio do programa efetivamente envolvido com uma
dada etapa do processamento permanece residente na memdria de

CPU.

3.3 ESTRUTURA DO PROGRAMA

& opc3o de contruir o programa com estrutura modular, esta
vinculado diretamente a disponibilidade de memodria, cada mddulo
funciona como um sub-programa. Apds 0 sistema estabelecer qual
sera a sequéncia Otima de calculo, ou seja, a ordem na qual as
unidades vao ser executadas, inicia-se o gerentciamento das unida-
des modulares, cada sub-programa (unidade modular) sera transfe-
rido da biblioteca de modulas localizadas no disco rigido ou em
discos flexiveis para a unidade central de processamente. Execu-

tado este modulo., ele seria automaticamente apagado da CPU e um
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novo modulo sera requisitado, obedecendo estritamente a sequéncia
que foi anteriaormente determinada. Terminada a execugZo da dltima
unidade modular, sera feito um teste de convergéncia, se a tole-
rincia admitida como critério n3o foi atingida, novamente o sis-
tema retornarda ao inicio da sequéncia de cdlculo, re-iniciando a
execucat de todas as unidades modulares,

A transferéncia de informacles entre sub-programas encadea-
dos é realizada fazendo-se uso ostensivo da interagao entre a CPU
e a5 unidades de memdria auxiliares, atraveés de criagio e leitura
de araquivos especificos. Com esta mesma finalidade tambem si2o
usadas dareas reservadas de memoria RAM em comum aos programas.

A estrutura de um programa executivo € composto de diversas
fases, obedecendo sempre uma hierarquia de processamento. A se-
guir apresentaremos as etapas do programa por nos desenvolvido:

a - Entrada de dados

b - Calculo da Matriz de Processo, Matriz de Incidéncia, Ma

triz Conex3o das Correntes e Matriz de Adjacéncias

¢ - Determina¢Bo das correntes de entrada

d - Determinac3o da sequéncia de cdlculos

e - Identificacao dos reciclpos

f - Determinacio das correntes de corte

gl— Acesso dos parametros das unidades

h - Execug3o da sequéncia de calculo

i ~ Tedte de convergéncia

J - Apresentac3o dos relatdrios

0O fluxoagrama referente a esta estrutura € apresentado na Fi-
agura 3.1, na qual os arquivos consultados e gerados s3I0 represen-

tados por algarismos romanos, sendo especificado no apéndice A.
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3.4 ENTRADA DE DADOS

A entrada de dados @ uma fase que exige cuidados especiais
por parte do operador. Pois, € a etapa onde ha a interacdo opera-
dor-computador e nesta fase, um erro comprometera de forma irre-~
mediavel os resultados. Os dados ser3o fornecidos em fases dife-
rentes do sistema, quando necessario, mensagens sao enviadas paor
intermédic do monitor de video, solicitando do orerador determi-
nadas informacdes. Ao termino de cada sequéncia de dados introdu-
zidos wvia teclado, o sistema emite uma mensagem que permite ao
operador executar correcoes, caso algum dado tenhkha sido Qigitado
erroneamente .

Uma etapa que precede a entrada de dados, € a etapa de iden-
tificac2og das unidades e correntes. Cada equipamento deve ter um
numerc e a unidade computacional aue o representa, ja as corren-
tes, s30 indicadas pela sua numeracio. Esta providencia € impres-—
cendivel n3o sO para a execug3oc do sistema, como tambeém, servira
de guia para o acompanhamento da simulacio e posterior andlise
dos resultados.

Para um melhor entendimento, erocuramos estabhelecer uma har-
monia entre este texto € o programa, de tal forma, que o leitor
passa ter uma melhor visualizaglo entre o que esta aqui escrito e
as mensagens que aparecem no monitor de video durante a execuglo
do sistema computacional. O diagrama de fluxo mostrado na Figura

3.2, servira como ilustragao para as diversas fases do programa.
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Figura 3.2 - Diagramz de fluxo de um processo quimico ( Plarta A )
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De primeiros dados a serem fornecidos s3o0 os seguintes: ti-
tulo do processo a ser simulado (TP$%$), numero de unidades do pro-
cesso (NU)Y, numero de correntes (NC) e numero maximo de correntes
associados a tada unidade (NM)Y, ver Figura 3.3. l.ogo em segquida,
0 sistema imprime uma mensagem no video solicitandeo do operdor o
ndmerc de componentes (NCOMP) existente no processo e seus res-—

pectivos nomes (CP%).

FROGRAMA EXECUTIVD PARA A SIMULALAO

DE PROCESS05 POR MICRDCOMPUTADOR

TITULO DO PROCESSD =PLANTA A

NUMERD DE {UNIDABES DO PRGEESS0 =3
NUMERO DE CORRENTES DO PROCESSD =9

NUMERD MAXIMO DE CORRENTES ASSOCIADAS 4 CADA UNIDADE =3

ESTAS INFORMACOES ESTAGD CORRETAST (5/N)

Figura 3.3 - Aspecto da tela durante a introducio dos dados
iniciais. ’

3.4.14 MATRIZ DO PROCESSO

& matriz do processo e formada 9uando a topolodgia do proces-
s0 € escrita segundo uma estrutura matricial. Cada unidade exis—
tente no diagrama de fluxo é representada por uma linha na matriz
do processc. A primeira coluna representa o numero da unidade, a
segunda coluna representa a unidade computacional correspondente,
a partir da terceira ctoluna sdoc representadas as correntes de en-
trada e saida. Por convenc3o0. as correntes de entrada tém o sinal

positivo € as de salda 0 sinal negativo.
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Para introduciec da matriz do processo, alguns comandos devem
ser esclarecides. O numero da unidade, o0 nome da unidade e as
correntes associadas devem ser precedidos da tecla “enter”. Com a
finalidade de ?aci!itaf, agilizar e diminhuir s inc:idencia de er-—
ro, © sistema cria automaticamente trés péginas idénticas 5 mos-
trada na Figura 3.4 Cada pagina tem a capacidade de ate dez uni-
dades, e 30 ser digitada a decima primeira unidade, automatica-
mente o sistema retira da tela do video a pagina i1 colocando em

s€u lugar a pagina €, o mesmo acontece na unidade 2t, desta ve:z

colocando a pagina 3.

FNTRADA D& DADOS DA MATRIZ DO PROCFSSO

i T T Ty ——

F& AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA
FB TERMINO DAS CORRENTES * F9 TERMINO DOS DAaDOS PAG =

Figura 3.4 - Pdgina mostrada na tela do videc pPara 3 introduclo
da matriz do processo.

As mensagens escrifas na parte inferior da tela do wvideo
(ver Figura 3.4) tém as seguintes finalidades:

Fé6 =~ Avanca uma pagina, pPor exemplo: a0 Pressionar a tecla
Fé, automaticamente o sistema chama a paoina sub-sequente, que
substituli a pagina que se encontra na tela do video, independente

desta estar completa ou nlo.



29

F7 - Mecanismo semelhante ap da tecla F&, porem no sentido
1NVEYSO .
FB - Terminada a digitacio das correntes de uma unidade, o

operador deve pressionar a tecla FB. Apds esta operaclo todos os
dados refente a esta unidade se desloca para uma poOsicao determi-
nada na parte inferior do video. D cursor retorna a posiglo ini-
cial e os dados de uma nova unidade podem ser digitados.

F$ - Concluida =2 digitaglo dos dados de todas as unidades, o©

operador deve pressionar a tecla F? informando aoc sistema o ter-

mino dos dados.

Os numeros das unidades (NU}) e das correntes (NC) devem ser
inteiras e n3p necessariamente consecutivos, porém devem obederer
as scseguintes condigfies: @ ( NU ( = 30 e @ ( NC ( 10@. D nome da
unidade modular deve ter no maximo 7 digiteos, podendo ser alfanu-~
meéricos, sendo 0 primeiro digito necessariamente n3oc humérico.
Yalores que ultrapassem os parametros acima descritos, nio serio
aceitos pelo programa.

Bpos a digitag3o de cada dado, o sitema aciona uma sub-roti-
na especifica epara a verificac8o da consisténcia daquele dado.
Uma vez detectado erro, um sinal sonoro & executado reproduzindo
o som de um BEEP, logo em seguida uma mensagem de adverténcia &
mostrada no video, indicando a espécie de erro tometido e como o
operador deve proceder para a corregcdo de imediato.

Para um melhor esclarecimento, a partir da planta #a& sio
apresentadas as Figuras 3.5 a 3.8, mostrando a introducio da ma-
triz do processo e 0s principais erros causados na etapa da digi-
tagao.

#s mensagdens que aparecem compreendidas entre dois asteris-
cos nas Figuras 3.5 a 3.8, sdo os diagndsticos dos erros cometi-

dos durante a introduclo dos dados.



ENTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCESSO

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS
i MIT i 7 -2
2 SEP 7 -3 -8B
3 REA <Y
4 SEP 4 -3 -9
5 DIV 9 -& -7

Fé& AVANCA UMA PAGINA % F7 RECUA UMA PAGINA

F8 TERMIND DAS CORRENTES # F9 TERMINO DDOS DADOS PaG = 1
Figura 3.9 - Diagnostico do erro provocado quando o numerc da u-
nidade digitada € superior ao numerg de unidades

anteriormente especificado (N

ENTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCESSO

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS
i MIT 1 7 -2
2 SEP g2 -3 -8B
3 REA 3 -4
4 SEP 4 -3 -9

Fé AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA
F8 TERMINO DAS CODORRENTES * F? TERMINO DOS DADOS PaG = 1

Figura 3.6 — Diagnostico do erro provocade quando o nome da uni-—
dade computacional digitada excede o campo de 7 di-

gitos.




ENTRADIA DE DADOS DA MATRIZ DD PROCESSO

b e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e T e —— —

NUMERG DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS
1 MIT 1 7 -2
al SEP P -3 -8
3 REA 3 -4
4 SEP 4 -5 -9

Fé& AVANCA UMA PAGINA »* F7 RECUA UMA PAGINA
FEBE TERMINO DAS CORRENTES =® F? TERMING DO5 DAROS PAG = 1

Figura 3.7 ~ Diagnostico do erro provocado quando o operador di-
gita zero ou um caractevy niEp numerico no Campo re-
servado as correntes associadas.

ENTRADA DE DADDS DA MATRIZ DO PROCESSD

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UMIDBADF CORRENTES ASS0CIANAS
1 MIT 1 7 -
2 SEP 2 -3 -g
3 REA 3 -4
4 SEP 4 -5 -9

F& AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA
F8 TERMINO DRAS CORRENTES * F2 TERMINO DBDS DADOS PAG = 1

Figura 3.8 - Mensagem de inconcistémcia em virtude de uma mesma
corrente ser digitada mais de uma vez na mesma uni-
dade modular.




Concluida a introdugcdo dos dados referente aoc diagrama de
fluro, alguns erros podem cer cometidos na dianitacdo sem ser per-
cebido pelas sub-rotinas de verificacan., 0O sistema ainda permite
realizar carrecBes na matriz do processo. A seguinte mensagem 6
apresentada na tela do video “DESEJA FAZER ALGUM TIPD DE CORRECAD
w08 DabDbs? ... .. {S§/N}Y". Pressionandn a tecla “"8"”, o0 sistema
apresenta cinco tipos de corre¢coes, ver Figura 3. 9. Digitande o
numero que se encontra a direita, © sistema realiza a operagao
carrespondente. N3o sendo necessirio realizar corregfies, o opera-

dor deve pressionar a tecia "N ou “enter”.

ESCOLHA QUAL TIPD DE CORRELAO A SER FEITA

APAGAR TORNAS AaS PaAGINAS . ... . ... .. ... ... ... i
APAGAR APENAS UMA PABINA .. .. ... ... .. ... ..... Fal
NUMERO DA UNIDADE .. ... . 3
NOME DA UNIDADE - ... .. .. 4
CORRENTES ASSOCIADAS . ... .. .. ... . ... ... .. .. 3

AGUARDANDDO 0 TIPO DE CORRECAD

Figura 3.9 - Alternativas para corrigir matriz do processo,
apds a introdugio de todos os dados.

Fara encerrar a entrada de dados da matriz do processn, O
cistema realiza mals duas verificagtes de erros. Primeiro verifi-
ca 5e os ncmea.das unidades computacionais digitadas, s3o compa-
tivels com os nomes das unidades armazZzenadas na biblioteca de mo-
dulos. No arauivo MODULO . SEQ ect3o argquivados todos os nomes da
unidades computacionais, nomes que representam os modulos exis-
tente na biblioteca do programa. 0 sistema abre o arquivo e ana-
lisa o©0s nomes das unidades digitadas € os nomes das unidades

existentes no arquivo, uma vez exisiindo pelo menos um nome que
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nio seja compativel, o sistema apresenta a mensagem “NOME DO Mo-
DULO ~ INCOPATIVEL % , npumero do modulo, “%%¥", nome do maddulo.
Apds informar a existéncia do erro, duas outras mensagens apare-—
cem na tela do monitor de video: “GRAFIA INCORRETA - EXECUTAR
CORRECXD ... .. 1" e "CANCELAR A EXECUCAD DD PROGRAMA .. ... 2" . Ge
por uma razao qualquer o neme do mddulo apresenta um erro de or-
tografia, o operador deve pressionar a tecla 1 e o sistema retor

nara automaticamente a pagina onde a unidade foi digitada e
aguardara que seja processada a correcdo; porém se o errvo foi de-
tectado pela inexisténcia da unidade modular digitada, torna-se
impossivel a execucip do sistema, e o operador deve pressionar a
tecla 2 cancelando a simulag3o.

Apods ter verificado as unidades modulares, o sistema verifi-
ca Se alguma corrente com o mesmop sinal foi digitada em mais de
uma unidade. Casp seja encontradp, o sistema apresenta no video
as unidades que est3c com a mesma corrente, e informa como o ope-
rador deve proceder para efetuar a correg2o.

Concluida a introdugio da matriz do processo & a sua verifi-~
cacao, 0% dados saop armazenados em dois arquivos. Primeiro sob a
forma sequencial MATPROCS . SEG e depois por linhas MATPROCS . ALE.

As informacdes rcontidas na matriz do processo podem ser re-
escritas de modo a serem mais apropriadas ao uso em computadores.
A partir da matriz do processo, trés outras matrizes podem ser
calculadas: ‘a matriz de conex3o das correntes, a matriz de inci-
déncia e a mat?iz de adjacéncia. Estas matrizes constituem-se em
importante ferramenta para as etapas de calculos posteriores.

0s programas de simulacio operam internamente fazendo uso de
estruturas matriciais. Grandes espago na CPU s3o0 ocupados, limi-
tando consideravelmente o uso de microcomputadores para estes

fins. Para obter o maximo de eficiéncia na utiliza¢B3oc da CPU, as
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matrizes foram dimensionadas a partir dos dados de entrada: NU,
NE, NM E NCODOMP.

Para ©s Processos em que o niumevo dos mddulos e/ou das cor-
rentes nido obedecem uma sequéncia numeérica, o sistema realiza uma
re-numerac2a dos modulos e/ou correntes, ordemando a partivr da
unidade. Quando esta operagao e realizada, o operador é alertado
atraveés do sequinte comunicado: "EM VIRTUDE DAS UNIDADES MODULA-
RES E/DU DAS CORRENTES ASSOCIADAS NAO TEREM OBEDECIDO UMA SEQUEN-
CEIA NUHéRIC#, HOUVE UMA RE-DRDENACAO NA RUMERACAD DO MoDULDS E/OU
DAS CORRENTES ASS0OCIADAS”. Para evitar confusao na identificagao
dos modulos efou das corrventes, 2 providenciado uma impressio no
papel da equivalidncia entre a numeragao anterior e a humeragio
re—-ordenada.

Coma facse final da entrada de dados referente ac diagrama de
fluxo, a matriz do processo € novamente aprecentada na tela do
monitor de video, ver Figura 3 1@. 0 operador deve analisar minu-—
ciosamente a corvelagado entre o diagrama de fluxo e a matriz do
processo, consciente da equivaléncia dos dados, deve entfo, dar

continuidade as demais etapas.

IMPRESSAQ NO ViDED DA MATRIZ NO PROCESSD
8 MIT 1 7 -2
2 SEP e -3 -8
3 REA 3 -4
4 . SEP 4 -5 -9
5 DIV 5 -6 -7
DESE.JA REVER A MATRIZ DO PROCESSD . ... (5/N)

Figura 3.1¢ - Matriz do erocesso para a planta A.



3.5 MATRIZ DE INCIDENCIA

Uma outra forma de codificar as informagoes do diaqrama de
fluwo € através da matriz de incidé&ncia, mostrada na Figura 3.1t
para a planta A da Figdra 3.2. & primeira coluna refere-se zo nu-
merp das unidsdes modulares, as demais colunas em sua Frimelra
linha correspondem a numeracao das correntes. 0 simbolao "+1" in-
dica que 0 numero da corrente associada existente naquela coluna,
entra na unidade modular da linha correspondente. 0 simboieo ~-1"
indica 4que a corrente sai do equipamento. 0 espageo em branco ou
zerp indica que a corrente nao esta conectada a unidade.

& matriz de incidBncia tambeém pode ser obtida a partir da
matriz do processo, para isto, foi desenvolvido o fluxograma mos-
tradn na Figura 3.1i2, onde MP(1,3), matriz do processo; MI(i,j),
matriz de incidéncia; C, numero de unidades modulares; NM, nidmero
maximo de correntes associadas por unidade. 0 arquivo MATINCD.ALE

foi criado para armazenar a matviz de incidéncia

*xsn MATRIZ INCIDENTE %%

UNIDADE CORRENTE
t 1 2 3 4 3 b 7 B k4
_________ e
i i 1 -1 o 7 7 ¢ i L o
2 i L/ 1 -1 o o @ @ -1 @
3 i ? o 1 -1 o ° % e o
4 ] @ Q @ 1 -1 @ @ @ -1
3 i 0 4 2 o i ~1 -1 0 9

Figura 3 41 - Matriz de incidencia para a Planta &
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Figura 3.42 - Fluxegrama para a calculo da matriz de incidencia

b

<1, 1=0p{C1-1), 1)

Hz(ABS(NP(I-1), 1 #

Y

Hi(E, J=01

HIdI, o = -1

'

HI(LL,0) = ¢
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3.6 MATRIZ CONEXAO DAS CORRENTES

A matriz conexao das correntes possui trés colunas. A pri-
meira c¢oluna € formada pelo numero das corentes do processo, a
segunda corrente & formada pelo numero da unidade computacional
de onde a corrente € priginaria, a terceira e ultima coluna €
formada pelo numero da unidade computacional a qual a corrente se
destina.

0 numero zevo & atribuido para: a unidade de origem das cor-
rentes de alimentagSo e também para a unidade a que destina as
correntes dos produtos finais. |

A Figura 3.13 mostra a matriz conexso das correntes para ‘a
plata A (ger Figura 3.2}).

A matriz conex3dao das correntes pode ser construida a partir
das informacdes do diagrama de fluxo {(ver Figura 3.2), ou ainda,
atraveés da matriz do processo (ver Figura 3.10). Neste trabalho a
matriz conex@o das correntes foi construida a partir da matriz do
processo, para isto foi usado o fluxograma apresentado na Figura
3.14, onde MP(i,3j), matriz do processo; MC(i,J), matriz conex2o
das correntes; C, ntmero das unidades modulares; NM, ndmero maxi-
mo de correntes associadas por unidade. § arquiva MATCONX.SEGQ +oi

criado para armazenar a matriz conexao das correntes.

x#%%¥ MATRIZ CONEXAQ DAS CORRENTES xxxx%
- CORRENTE DA UNIDADE PARA UNIDADE
——————————————— [l e et Lol |
1 | @ | 1
2 i | i 2
3 [ 2 i 3
4 i 3 ! 4
S ] 4 ] S
& | S | @
7 f o | 1
8 i 2 | o
Q | 4 i %3

Figura 3.13 - Matriz conex3oc das correntes para a Planta A
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Figura 3.14 - Fluxograma pars ¢ c¢alcule da matriz conexao das correntes.
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3.7 MATRIZ DE ADJACENCIAS

A matriz de adjacéncias mostrada na Figura 3.15, & uma ma-
triz sgquadrada na qual tanto a primeira linha comeo a primeira co-
luna contém os ndmeros das unidades modulares envovidas no  pro-
cessa. A unidade "1 indica a ligag2o da unidade existente na ii-
nha com a unidade representada pela coluna. 0O zero ou espacc em
branco mostra que nao hd ligagao naguela direcio.

Como =a matriz de incidéncia e conex2c das correntes, a ma-
triz de adjacéncias também sera construida a partir da matriz do
processo. 0 fluxograma utilizade € apresentado na Figura 3 16,
onde MP{(i,J), matriz dp processo; Ma(i,j), matriz de adjacéncias;
L, niumerc de unidades. 0 arquivo MATADJ ALE foi criado para arma-

zenar a matriz de adjacéncias.

#¥%%k MATRIZ ADJACENCTIA x%x*x
DA PARA
UNIDADE UNTDADE
I | 2 3 4 S
1 e 1 e o e
2 | 9 % 1 Q o
3 i @ 7] Q 1 @
4 ! 9 9 7] ] 1
3 ‘I 1 o ] 4] %]

Fiqura 3.15 - Matriz de adjaréncias para a Planta A.

3.8 IDENTIFICACZ0 DAS CORRENTES DE ENTRADA

A partir da matriz de incidéncia € possivel identificar to-
das as correntes de entrada existente no diagrama de fluxo. Quan-

do somamos as coluna desta matriz (ver Figura 3.11), trés resul-



He(I, 2=
ol
HeeT, 3)=0

HACTY, 12)=4

[2=H0(1,3) 4

')

I1=HCCE, 2) #4

-8
Y |
=4 £ 31 HRCi+f, 002
i
N
acs, Dzl
S

NRTRIZ RBE
INCIDERCIAS

RETORKA

Figura 3,46 - Fluxograma parz o calculo da matriz de adjacencias.
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tados s8p popssiveis de se obter: "+1, "@" e "-1". Se p resultado
da soma de uma coluna for igual a "+1'", a corrente é tida como de
entrada (alimentac3o). Se a soma for "-1i", a corrente e produto.

Se a soma for zergo, a corrente € de conexdo entre duas unidades.
0 Fluxograma que identifica as correntes de entvada € mos-

trado na Figura 3.17, onde as variaveis tém os sequintes signifi-

cados: H(i,j), matriz de incidencia; SMI(j), somatédrioc da coluna;

CORR(3) vetor que armazena as correntes de entrada.

3.9 INFORMACSES DAS CORRENTES DE ENTRADA

Identificadas as correntes de entrada, o sistema necessita
conhecer quais as caracteristicas de cada corrente. Uma sub-roti-
na € artionada e o operador & informado via tela do monitor de vi-
deo, qualis os dados que precisam serem fornecidos.

& Figura 3.18 mostra a identificac8o da corvente de entrada
para a planta A (ver Figura 3.2), e os dados fornecidos pelo ope-

rador para a corrente.

VALORES INICIAIS DAS CORRENTES DE ENTRADA

CDRRENTE NUMERD . ... ......... = 1
Vazao Massica (kgr/s) . ...... = 109
Temperatura (kd .. .......... = J30&
Pressao (Kafrs/m2) . ........ ... =1
Ndsiero de Componentes ....... = 3
Nome do componente Frag3io Mascica
A .1
B 2.5
C 0.4
fstas informagbes estdo corretas ... .. {5/N)
Figura 3.18 -~ Dados fornecidos para a coarrente de en-

trada para a Planta 4.
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Ards a introduclo dos dados das correntes de entrada, estes
s3o armazenados sob a forma matricial. No arauiva GQTPNCOMP.ALE
s30 arquivados a vazdo, temperatura, press8o e numeroc de compo-
nentes; no arquivo NOMECOMP . ALE o nome dos compenentes; e no ar-

quivo FRAMOL .ALE a fracioc miassica de cada componente.
3.1¢ DETERMINACAD DA SEQUENCIA DE CALCULD

0 computador n3p pede ver as informagdes apresentadas no
diagrama de fluxo, como por exemplo, a planta A mostrada na Figu-~
ra 3.2. Ele trabalha apenas fazendo uso de sua prapria equivalén-
cia numérica. Nesta sec3o e na duas proximas, mostraremos os
meios para encontrar uma sequéncia de calculo do processo na for-
ma ;umérica, que sera obtida a partir das informagBes contidas no

diagrama de fluxo.

T T TR T

> y ! y DOR  |—#| nISTURADOR |—#| HISTURADOR

RISTURRDIR  |——| WISTURGDIR  |—H MISTURS 3 = i
2 ' 113
[ 39 v | 15 ¥

F
FY
L

4— KISTURADOR [« HISTURALOR HISTERADOR
23 ii 2i 18 18 § i

T 22 T 28 T 1? T 4

Figura 3.19 - Diagramz de fluxo ¢ Plantz B )

HISTERRBBR

12

MNa planta'B da Figura 3.19, fica claro que a unidade { pode
ser calculada diretamente, desde que se conhe¢gam os valores das
correntes de entrada; a unidade 2 também pode ser calculada. Como
pode ser visto, as unidades 4 ¢ 5 formam um reciclo em lago e nio
podem ser calculadas diretamente como as anteriores. A unidade &

pode ser calculada se as unidades 4 e S forem anteriormente cal-
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culadas. As unidades B, 9 e 1@ também formam reciclos, podem ser
calculadas conjutamente ou através da abertura do reciclo, desde
que a unidede & tenha sido calculada. Por fim, calcula-se a uni-
dade 11 e a sequéncia de cdlculo esta concluida. Este exemplo
mostra que nos processos quimicos, ha unidades que podem ser cal-
culadae diretamente, e outras que obrigam 0 uso de técnicas espe-
Clais.

Baseadn neste procedimento., 0s cdlculos sio divididos em
duas etapas.

i - Separar as unidades que fazem parte de um reciclo e a-

quelas que siao (ou podem ser) diretamente calculadas.

2 - Planificaclo dn calculop de cada um dos recirlos separa-

damente.

Quando nEo existem reciclos nas informacdes do diagrama de
fluxo, as unidades podem ser calculadas uma apds a outra, ini-
ciandn a partir das unidades nas Qquais sO existem correntes de
entrada. A sequéncia de calculo coincide com o sentido do fluxo
de massa, estes diagramas siaoc denominados de processo em s€rie.

Um processtc com reciclo é aquele no qual uma corrente de
salda de uma unidade, afeta diretamente as correntes de entrada
da propria unidade, isto implica que peloc menos uma unidade nio
pode ser calculada diretamente. Nos processos onde ocorre a pre-
senga de reciclos, a sequéncia de cialculos nic obedece necessa-
riamente o sentido do fluwxo de massa.

Ha varios Eaminhos diferentes para se determinar a sequéncia
de calculo de processos com reciclo. Sagart e Westerberg (1964)
pbtiveram a sequéncia de calculo a partir da matriz do processo.
Uma outra forma de se obter a sequéncia de c3lculo € a partir da
matriz de adjac@ncias; uma discursioc mais aprofundada do uso da

matriz de adjacéncia na obteng30 da sequéncia de cdlculpo é feita



nos livros de Himmelblau e Bischoff (1968), Rudd e Watson (1948).
Recentemente Montaagna e Iribarren (1%987) publicaram um artigp no
qual a sequéncia de calculo é determinada usando a técnica da in-
tegragiao linear otimizada.

Neste trabalheo, a sequéncia otima de calculo das unidades do
processo sera determinada a partir da matriz de adjacéncias.

& matriz de adjacéntias e um instrumento bastante eficaz pa-
ra separar as unidadec em série das unidades de reciclos. A teci-
nica utilizada e a da eliminaclo sucessiva das linhas correspon-
dentes ao numero da coluna cujo somatorio é nulo. Apds somar se-~
paradamente cada coluna existente na matriz de adjacéncias, a
hierarquia do calculo é determinada. A primeira unidade na se-
quéncia de calculo, & aquela associa2da & primeira coluna cujo so-
matorio e nulo, e assim sucessivamente.

ApOs a execucao da soma da ultima coluna, a matriz de adja-
céncias deve resultar em uma matriz nula, caso contridrio esta
confimado a presenta de reciclo.

0O fluxograma para a determinac@c da sequéncia de cdlculo es~
ta apresentado na Figura 3.2€, na quaf s80 usadas as sequintes
variaveis: ART{3), registra as colunas que apresentam o somatdorio
nulo; MACi,j), matriz de adjacéncias e T, acumula o samatdrip da
matriz de adjacéncias. A sequéncia de cdlculg € armazenada no ar-

quivo SEQCAL .5EG.
3.1% IDENTIFICACAD DOS RECICLOS
0 sistema através da matriz de adjacéncias pode detectar a

existé&ncia de reciclos, porém nao nos informa quais ac unidades

que fazem parte de cada reciclo.
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Segundo a literatura, dos virios algoritimos propostos para
a identificacao dos reciclos, o algoritimo desenvolvida par James
L. Tiernan (1%70) & o mais eficiente, e por esta razdo vamos uti-
lizd-lo.

Na intensao de melhor entedermoe o algoritimeo proposto  por
Tiernan, aleuns conceitos devem ser discutidos a priori.

IiIm diagrama e definido a partir de uma série de wvertices,
V=€vq,va, .. .,vpd, e um aperador de arco f—(.) que opeva em todos
os elementos individuals de V, resultando um subconjunto de V. Na
forma ilustyada de um grafico, cada vertice € representadoc POr um
arco originado no ponto vy ate o ponto Vi Neste contexto Vi e o

vértice 1inicial do arcoc e Vj € o vertice terminal do arco. Por

exemplo, considere a Figura 3.21, onde:

U = {vg.,vp, . .. ,vsl
(vq) = {vpl
(vp) = {vp,v3,vyl
(V5> = CVi}

Um percursp € uma sequéncia de arcos, onde o veértice termi-
nai de um arco € o mesmD vertice Que inicia o pProximo arco. Na

Figura 3.21 um exemplo de percurso 8 (vi,ve,ve,va,vs).

Vg
Vs

Y1 v4

Figura 3?21 - Forma ilustrada de um agrafico.

Um percurso elementar contem cada vértice uma dnica vez.
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Um circuito elementar é um percurso elementar com a diferen-
¢a de que o primeiro e o ultimo vértice s3c o mesmo ponto.

0 algoritimo e chamado de EC (elementary circuit) e utiliza
trés matrizes para descrever o diagrama. A primeira matriz deno-
minada de G, & obtida aplicando o operador r?A) sobre cada ele-
mento da matriz de adjacéncias. A segunda matriz, P, & unidimen-
sional e contem os véertices de um percurso elementar. A dltima
matriz, H, tem duas dimenstes e é inicialmente nula.

0 primeiroc percurso € iniciado no vértice i, sendo aue em
cada arco percorrido as sequintes condigbes sio verificadas:

1 - 0 vértice pesquisado nido pode estar em P

2 - 0 valor do vertice pesquisado precisa ser maior que a dao pri-
meiro vértice em P

3 - 0 vértice pesquisado nao pode ser fechado no lltimo vértice
de P

A condicio 1 assegura que um percurso elementar estid sendo
tformado. & condi¢lio 2 assegura que cada civcuito serad considerado
somente uma vez e a condicao 3 assegura que o percurso elementar
naoc € considerado mais de uma vez.

A Figura 3.22 mostra 0 fluxograma de Tiernan. A Figura 3.23
mostra o fluxograma para © calculo da matriz G a partir da matriz
de adjacéncias.

Concluida a execug¢io do algoritimo de Tiernan, o sistema te-
ra identificado todos os reciclos existentes e quais as unidades
que fazem parte-de cada reciclo.

Apds a determinacio das unidades que compbem os reciclos, e
possivel também, a determinagac das correntes que fazem parte do
recicloe. 0 conhecimento das correntes de cada reciclo torna-se

imprescindivel para as demais etapas do programa.
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Figura 3.23 - Fiuxograma para o caleulo da matriz 6
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0 fluxograma mostrado na figura 3.24, foi o mecanismo utili-
zado para obtermos a representaclo dos reciclos atraves das cor-
rentes. As varidveis tém os seguintes significados: MA(I,J), ma-
triz de adjacéncias; MC(i,3), matriz conex8o das correntes e G(i,
J), matriz acumuladeora.

A partir do momento em que o sistema esta analisando a se-
quéncia de cdalculos e identificando 05 reciclos, uma mensagem ¢
mostrada no monitor Txxxx AGUARDE UM MOMENTO =xx%", 0o aperador
deve aguarda a conclusido desta etapa do programa. Terminada a
analise wuma nova mensagem € emitida "DESEJA IMPRIMIR AS MATRIZES
CIRCUITOS .... S/N".

As matrizes circuitos s3o formadas a partir da identificag3o
daos reciclos. A primeira, denomina-se Matriz Circuito dos Nos e
registra os reciclos através das unidades do processo, cada linha
da matriz corresponde a um reciclo e cada coluna a uma unidade
pertecente ao reciclo. & segunda matriz, denomina-se Matriz Cir-

cuito das Correntes, registra os reciclos atraves das correntes

do processp, cada linha da matriz corresponde a um recicla e cada

coluna a uma corrente pertencente ao reciclo.

3.12 DETERMINACAD DAS CORRENTES DE CORTE

Na segao anterior fpi feita uma discursioc a respeito do pro-
€ess0s  em Série e dos processos com reciclos, colocande de forma
clara as dificuldades existentes quando s¢ quer calcular as uni-
dades que fazem parte de um reciclo.

4 literatura mostra duas formas diferentes de resolver o
problema. A& primeira delas consiste em calcular todas as unidades
envolvidas no reciclo conjuntamente, através de um sistema de

equacoes, sendo que, para cada reciclo um sistema de equacdes ]
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construidno. A segunda forma consiste no corte de um ndmero minimo
de correntes do processa, de moda a ahrir todas as malhac dos re-
ciclaos.

A nossa preferéncia recai na segunda op¢io, devido a estru-
tura do sistema desenvolvida ser para a solugao dos mddulos indi-
vidualimente.

A Figura 3 .25 mostra o fluxograma referente a determinacio-
das correntes de corte, no qual as seguintes varidveis sfo utili-
zadas: NR, numerao de reciclos; G(ii, j), matriz circuito corrente;
MZ,  numero de correntes do processg; MC(k,1}, frequéncia da cor-—
rente; FR, frequencila; A{(1), matriz unidimensional que acumulia o
nimerpo das correntes de corte.

A cada corrente de corte determinamada, & necessario atri-
buir wvaleres iniciais da vazado, temperatura, pressin e Ccomposi-
Fao

0 sistema apresenta trés formas diferentes para a introdu-
caoc dos dados para as correntes de corte, ver Figura 3 .24. & pri-
meira op¢gaoc "ESTIMADA PELD COMPUTADOR™, o sistema procura a cor-
rente de entrada mais proxima da corrente de corte e atribui os
valores da corrente de entrada a corrente de corte. Se acontecer
do sistema n8o ter correntes de entrada, uma sub-rotina € aciona-
da & £ seguinte comunicado e aprecsentado no video: "INFELIZMENTE
NAQ VAI SER POSSfVEL ESTIMAR PELO COMPUTADOR 0S5 VALORES DAS COR-
RENTES DE CORTE, EM VIRTUDE DE NADO EXISTIREM CORRFENTES DE FNTRA-
DA“, e novamente € mostrada a Figura 3.24. A segunda opcac “"FOR-
NECIDAS FPELO OPERADOR™, todos os dados referente as correntes de
corte s3po fornecidos pelo operador, com a orientacap da sub-roti-
na entrada de dados péra as correntes de entrada. A terceira e
ultima opcdao "SISTEMA MISTO", parte das correntes de corte sera

estimada via sistema {(opcdo 1), e a outra parte pelo orperador
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(opcao 2). QGuando a opgdo “SISTEMA MISTD” for preferida, n siste-
ma scolicita do eperadory quais as cnrrente; de corte que vao ser
farnecidas pelo operador.

0Ds wvalores 1iniciais das correntes de corte, além de serem
armazenadas nos arquivos GTPNCOMP ALE, NOMECOMP.ALE e FRAMOL  ALE,
sap também armazenadas nos arauivos VICTPNC . ALE, VICCOMP . ALE e
UICFRAM ALE.

apos a determinacdo das correntes de corte, a matviz de ad-

jacéncias e modificadas no sentido de vir a representar o processo

com a matha de reciclas aberta.

05 VALORES INICIAIS DAS CORRENTES

NE CORTE DEVEM SER:

F1 . ... ESTIMADAS PELDO COMPUTADOR?
Fe ... FORNECIDAS PELD OPERADRD?
FZ . ... SISTEMA MISTO?
Figura 3.24 - Opgbes para a introdu¢ldo dos dados

inicials das correntes de corte.

0 fluxograma referente a adequagi@o da matriz de adjacéncia a
abertura dos reciclos # mostrado pela Figura 3 .27, na qual ac se-
quintes variavels sao uitilizadas: MC(i,j), Matriz ée Conexan das
correntes; MA(1,3), Matriz de Adjacénriac e A2(i), vetor corrente
ge corte.

Uma vez.adequada a matriz de adajacdncias para representar o
processo com a malha de reciclos aberta, a sequéncia de cdlculos

pode entio ser obtida O fluxograma da sub-rotina para a determi-

nacac da sequéncia de calculo e mostrado na Figura 3. 26
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3.13 GERENCIAMENTO DOS MoDULOS

As diversas segdes anteriores, tém como objetivo final a de-
terminagao da sequeéncia de calculos. Apos determinar & araquivar a
sequeéncia de calculo, p programa que reside a CPU n2o tem mais
nenhuma utilidade, e 0o sistema automaticamente se encarvega de
apagar todas as linhas do programa € UM nOvwo Programa que se en-—
contra nas discos fiexiveise ou no Winchester sera transferido pa-
ra a CPU.

5 etapz em gque 52 apada O Programa gue esté_na CPY e requi-
cita um oputro pava substitui-lo, € uma fase que ewxige cuidados
especiais € comandos muitos especificos. Dois camandaos do  BASIC
foram wutilizados: COMMOM que faz a transferéncia dos valores de
NU, NC, NM, C e G para a nova fase do programa e o comando CHAIN
que pfetua exatamente a substituigao do programa.

## Figura 3.28 mostra o flowxoorama utilirzado na etapa de ge-
renciaménto. fogo no inicio as informactes oriundas da fase ante-
rior do programa, ou seja, numevro de unidades do processo, numero
de rorrentes do processt e ntmero maximo de correntes asscciada a
cada unidade, s30 arquivados em uma area na memoria RAM, em com-
mum com as uhidades. Apesar de reduzir a memoria RAM, usando par-
te dela para avraquivar dadaos, em contrapartida, o acesso a estes
dados pelos subprogramas das unidades modulares € istantaneo. Is-—
to torna o sistema bem mais agil, poic dispenea as consultas a
discos ¥]exivei5 ou winchester, que geralmente s3o mais demora-
das .

Oz dadoc na memoria RAM si3p arquivadps e resgatados atraves
de dois comandos basices: PEEK E POKE. Para arquivar, arbitra-se
um endereco e atraveés do comando POKE o dado é armazenado no en-

derego especificado. Para resgatar, utiliza-se o comandoe PEEK in-
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formando a este o endereg¢o no gual o dado foi arquivado.

Na etapa seguinte, o sistema 18 os arquivos MATPROCS.ALE
(Matriz do Processpo) e SEQCAL.SEG (Sequeéncia de Calculo).

0 gerenciamento propriamente dito, comega quandeo o sistema
12 o numere da primeira unidade registrada na sequéncia de calcu-
lo. A partir deste numero e utilizando-se da segunda coluna da
matriz do processo, € identificado o nome da unidade modular o
gual o0 seu subprograma correspondente. Na etapa seguinte, o sub-
programa que esta arquivado na biblioteca de modules é transferi-
do para o interior do programa gerenciador, sendo tambem feita a
transferéncia dos valores das varidveis do programa gerenciador
para o subprograma.

fAs diversas fases de execuclo dos subprogramas que represen-
tam as unidades modulares, sio mostrados na Figura 3.29

Terminada a executao do subprograma {(unidade modular), o
sistema camputacibnal retorna ao programa gerenciador € o proce-—
dimento descrito anteriormente para a primeira unidade, sera re-

petido para as demais unidades do processo.

Apos o término do caleule da dltima unidade registrada na
sequéncia de calculo, e feito um teste de convergéncia, se o0 cri-
tério adotado +foi atingido, o sistema procedera a impress3oc dos
resultados, caseo contrario, retorna-se ae inicio da sequéncia de

calculo e uma nova iteragdo sera executada.

3.14 CALCULO DAS UNIDADES MODULARES

A4 unidade modular, na realidade, € o modelo matemdatico que
representa o equipamento existente no processa, escrito rada um
deles atraves de um subprograma. Para cada equipamento existente

nos processos quimicos, pode se ajustar uma equaglp matematica
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para vreprecsenta-lo, & quanto mais representativa for & equagio,
mais sera a aproximagdo dos resultados obtidos via programa simu-
lador e os dados ewxperimentais colhidos junto a planta.

No capitulo 4 foram desenvolvidas varias unidades modula-
res, mostrando os modelos matemdticos e os parametros gue repre-
sentam cada equipamento.

0 fluxograma das etapas de execug2o da unidades modulares é
apresentado na Figura 3.29. Parz um melhor entendimento, discuti-

remos a sequir algumas etapas do fluxograma.

3.14.¢ AREA EM COMUM

Anteriormente ja mencionamos qual o cbjetivo de se criar uma
area em comum, tanto para o programa gerenciador, quanto para os
subprogramas que representam as unidades modulares. Na execugido
do modulo, a drea em comum € consultada atraves do comando PEEK,

e ps dados NU, NL, NM, €C ¢ 8 =280 inseridos no subprograma.

3.14.2 ADMISSX0 DOS PARAMENTROS

A admissio dos parametros ¢ uma das fases do programa, onde
0 operador precisa dedicar cuidados especiais. Na entrada de da-
dos da matriz do processo, sempre € possivel se fazer uma corre-
¢30, porém na introduglo dos parametraos nem sempre isto € possi-—
vel .

Ds pardmetros intrinsecos a cada unidade modular s3o defini-
dos convenientemente na construgcio das mesmas, sendo inerente a
modelagem matematica do equipamento, Podende no entanto, ser for-
necidos pelo operador, por subrotinac de predicdo de propriedades

fisicas ou banco de dados existentes no sistema.
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Neste trabalho, o sistema computacional foi desenvolvido
apenas para estabelecer o balanco de massa global das unidades.
Ds parametros intrinsecos relacionam a transferéncia de massa en-
tre as correntes de salda, caracterizando qual percentual de mas-
sa da corrente ou o percentual da massa de cada componente em re-
lag2o a cada corrente. 0Os percentuais de saida sa3o relacionados,
evidentemente, com as correntes de entrada.

No capitulo @4 <80 descritos os pardametros que devem ser
fornecidos para cada unidade modular.

A intreoduclic dos parametros € feita durante a primeira ite-—
rag3o. A cada unidade modular que for sendo executada, o sistema
solicita ao operador os parametros inerentes aquela unidade espe-
cifica. Apds a introducdo, os parametros s3o0 arquivados para pos-—
terior uso nas iteractes subsequentes. No apéndice B, estao re-
gictrados o0s nomes e ac funches dos diverses arquivos criados pa-
ra armazenar parametros.

Para um melhor esclarecimento da definicio de parimetros in-
trinsecos, a segulr mostraremos dois exemplos representando duas
unidades modulares: DIV (Divisor de Corrente Isotérmico) e a SEP
{(Separador de Componentes).

A Figura 3.30 mostra a representacip esquematica da unidade

modular Divisor de Corrente Isotermico (DIV).

c 1 wWQ
Q y0
e | DIV Frr——
1 3

4 1 20

Figura 3.39 - Representacso Esquemdtica da Unidade DIV.

No exemplo acima, existem trés correntes de saida e uma de

entrada. Para efetivar a execu¢cio do mddule DIV, o sistema 18 nos
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arquivos GTPNCOMP aALE, NOMECOMP ALE e FRaMOL ALE, todas as infor-
macbes 1nerentes a corrente de entrada. Para calcular os valores
das correntes de salda, ele necessita tonhecer quais os wvalores
dos parametros %, 4, 2. Na telz do monitor de video aparece a se-
quinte mensagem:
GuAL E O FATOR DE NIVISAD DA CORRENTE NS

0 operador deve informar o fator de divisio do fluxo para
cada corrente de saida i medida em que esta i1nformacao for soli-
citada.

4 Figura 3.31 mostra a representacdo psquematica da unidade

madular de separagaoc SEP.

= Gp=Gppt+Qpp+arp

2 Qap=y9p*A
Qpp=yp*B
G1=0p1*0p1*0Cy Gca=yr*C
Qp1 =0 . 1%A
Q=0 .5%B __ | SEP
Qr1=0. 4%C ¢

G3=Qp3+QR3+0GCc3
| . GaRTHp%A
3 Gga=np*h
Qra=np*C

Figura 3.3%f - Representacio Esquematita da Unidade SEP.

A figura acima representa uma coluna de destilagio, onde uma
amostra ligquida de tree componentes vai ser separada.

Neste exemplo, 0 sistema solicitara como paridmetvros os valao-
res de 4p.49B.Y9C. XA XB-Xe . AS constantes 4 e xp representam qual
e o percentual da massa do componente A nas correntes 2 e 3, res-—
pectivamente A soma deé 4a P xp € Obrigatoriamente igual a unida-
de . Para os demals componentes, segulr réciacinin analogo.

A Figura 3.32 mostra aspecto da tela do monitor de wvideo,

quando 0s dadas do modulo SEP estao sendo introduzidos.



&4

xu%% CALCULANDD MDDULD SEFP #xx#
ITERACAD No 1 =xxx MODULO No 2

GUAL FATOR DE SEPARACAO NA CDRRENTE . . 3
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ESTas5 INFDRMACOES ESTAD CORRETAS.. {(S/N)

Figura 3.32 ~ Aspectop da tela do monitor de video du-
rante a introdugdac daos parametros refe-
rente a2 unidade modular SEP.

Na introducho dos parémetros relacionados com valores sper-

centuais, independente da unidade mpdular, o valor do paramentro
deve estar opbrigatoriamente compreendido entre "0 e B Por
exemplo: sSe n parametvyo tem valor de B0OY¥, o niumero digitado deve
ser @.8.

3.13 TESTE DE CONVERGENCIA D0OS RESULTAD(S

&4 grande matoria das processos quimicos envolve reciclo de
massa em suas plantas, isto dificulta considevravelmente D calculo
do balanco de massa glebal das unidades do processo itndustrial.

Conforme andlise feita na secdA0 3.19 , uma maneira de calcu-
lar as unidades pertecentes aos reciclos € através da abertura
dos proprics reciclose, determinando uma corrente de corte para
cada recicla, atribuindo valores iniclais para estas correntes e
realizando um calculo iterative.

8 teste de convergéncia é feito ao teérmino da sequéncia de
cglculo. A andlise & realizada através dos calculos dos desvios
relativos dase wvariaveis- vazio, temperatura, press8c e fragao
massica de cada componente, em cada corrente de corte.

A equacdao a sequiry ilustra como o desvio relativeo € calcula-

do.
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gli=1) _ y(id

Dry = . * 100
U(l”i)

onde: Dr, desvio relativo; V, valer da variavel; i, nB da itera-
CAao.

Se o0 desvio vrelativo entre a ikeragao "i™ e "i-i" for menor
que oD ctritério de tolerancia admitido, o sistema convergiu e @&
feita a impressin de relatdrio final. Caso contraria, o sistema
computacional vealiza uma nova iteragao.

A& roftina de calculo geralmente € demorada e envalve um gran-
de numero de iteragoes, torna~-se sensato procurar meios que pos-—
sam minimizar o tempo de execucfo da simulacio.

A maioria dos metodos apresentados na literatura como wum
meio de acelerar a convergéncia, foram desenvolvidos a partir dos
valores das funghes e de suas derivadas, consequentemente, o usoc
dectes métodos sio impraticavels quando se trabhalha com wvalbres
algébricos, como & 0 caso deste estudo.

0 metodo de Weastein foi desenvolvido objetivando a acelera-
¢3o da convergéncia alaébrica, e foi o dnico encontrade na lite-
ratura por nos consultada para este fim. A Figurza 3.33 mostra o
fluxograma deste metodo, onde: x(®), yalor arbitrado inicialmen-
te; x¢1), valor obtido apde a primeira iteracfo; =8, vailor ob-
tido apns a segunda iteracao.

Faoram feitos diversos testes no intuita de verificar a efi-
criénrcia de wmétodo de Wegstein. Em alguns casos observou-se uma
redugio de até 40% do nuimero de iteracﬁes, quando comparada com o
método da substituicd3eo sucessiva. Porem, em outvos exemplos, ab-
servou-se quie o metodo auxiliava a convergéncia de algumas varid-
vels, entretanto, aumentava © desvio para as demals wvaridvels,

varias iterac8es foram ewxecutadas e a convergéncia nao foi atin-—
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gida. Nestes tasos, mesmo que demoradamente, a substituicio su-
cessiva convergiu.

Em artigo publicado em 19286, Milani e Findely apresentam uma
ripida discursi3o a respeito da aplicagcdn do métoda da substitui-
¢do sucessiva e do metodo de Wegstein. Eles analisaram a relacio
existente entre a taxa de reciclo e a alimenta¢8o do mddulo, e
dependendo do valor obtido nesta relagio, pode-se prever qual dos
metodos convergird mais rapidamente. No entanto, esta andlise &
dificil. de fazer na pratica, e por isto, deixamos a rritério da
sensibilidade do operador, quanto ao uso do método de Wegstein ou

da substituicdo sucessiva.

3.14 IMPRESSAD DO RESULTADOS

A impress3o dos resultados € efetuado de duas formas dife-
rentes. Primeiroc ao término de cada itevrac¢8o € expedido um rela-
torio para cada corrente de corte existente, no qual s3o apresen-
tados obps valores das variaveis na iteragao vigente e na iteragfo
anterior, alem de imprimir o desvio relativo para cada varidvel.
Apds atingir a convergéncia, € emitido um relatdrio final, con-
tendo todas as correntes do processo, seus respectivos valores de

vazdo, temperatura, pressac e compesigdo.
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4.1 INTRODUCAO

A wversatilidade e a importincia de um programa executivo de
estrutura modular, estada diretamente condicionado & sua biblioteca
de moédulos, quanto maior for o numero de equipamentos industriais
representados atraves das unidades modulares, também maior sera o
nhumero de processos quimicos que poder3oc ser simulados.

A denomina¢do "black—-box”, consiste em um mecanismo capaz de
simplificar a modelagem matematica da cada equipamento. De tal
forma gue sabendo-se os dados das correntes de entrada e os pars-
metros basicos do equiramento, pode-se calcular os valores das
correntes de saida.

Neste capitulo é descrito o conjunto de unidades modulares
simplificadas por nos elaboradas e vrepresentativas de equipamen-
tos mais freguentes na indudstria quimica. Para cada unidade foi
feito uma representacio esquematica, mostrando as equagdes utili-
2zadas & quais pos parametros que o operador precisa fornecer.

As unidades modulares desenvolvidas referem—~se aos seguintes

equipamentos: misturador adiabatico, divisor de corrente, termos-

tato, reator, bomba, compressor, flash, absorvedor isotermico e
separador.
4.2 MISTURADOR ADIABATICO

£ frequente o uso pela indistria da operacio de mistura de
correntes de fluidos, com o objetivo de se obter uma corrente
produto hompogénea, com vazio equivalente a soma das vazdes das
correntes de entrada. Além do conhecimento da vazdo, € também de
grande interesse nos processos estacionarios o cidlculo da tempe-

ratura e composigac da corrente resultante.
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A unidade modular Misturador Adiahidtico (MIT) foi desenvil-
vida <¢com o intultp de modelar um misturador de corrente de flui-
gdos. No desenvolvimento desta unidade modular as sequintes sim-
plificagbes faoram adotadas: processo de mictura adiabatica, tem-
peratura da corrente de saida (s) igual & media ponderada das
temperaturas das correntes de entrada e(i={,n).

0 nidmero de correntes de entrada da unidade MIT & varjiavel,
sendo as correntes especificadas atraves da Matriz do Processo,
dispensandpo deste mpodo o uso de pavametros.

A representacao esquematica da unidade modular MIT & apre-

sentade pela Figurs 4.1.

Gets Tet: Pet Gs* Tg: Pg
> MIT -
FRMDOL g ¢ L ) FRMOL ¢ 3
Gep, Tep, Fep
FRMOL op
Figura 4.1 - Misturador adabiatico

Na elabora¢cdao do modelo, as seguintes equa¢bes de balango

foram ttilirzadas:

"
Gg = f Gpj

sl
n
2 Gei * Tej
TS — iz =
Z GEl
i p
% Gej * FRMOLgj, j
FRMOL ¢ 5 “—
Z Gei
oo

onde Gj € vazdo massica da corrente i, T, a temperatura da cor-

rente 1 e FRMOL; ; 2 fraclo mascica do componente 3 na corrente
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i. Gg,Tg, e FRMOLg 5 sap respectivamente, a vazip, temperatura e

frac3o missica do componente j na corrente de saida, &' e s

identificam as correntes de entrada e saida, respectivamente.

4.3 DIVISOR DE CORRENTES -~ DIV

A divis3o da vazio massica de uma corrente de fluido em uma
série de correntes de mesma temperatura e composigio, constitui-
se da operag¢ao realizada pelo divisor de correntes.

A wunidade modular DIV contém as equacHes da modelagem do di-
visor de correntes, admitindo um numero variavel de correntes de
saida, as quais si3o especificadas atraves da Matriz de Processo.
Os fatores de divisao das correntes resultantes dever8o ser for-
necidos como parametros da unidade DIV, sendo obrigatoriamente a
soma destes parametros igual 2 unidade.

A vrepresentagdo esquematica da unidade modular DIV & apre-

sentada pela Figura 4.2.

Ge: Ta, Pe > Gga,Tgp:Pgp,.FRMOLgp 5
- DIV =~ Gg3,Tg3.Pg3,FRMOLG3 5
Figura 4.2 - Representacaoc Esquematica da Unidade Modular DIV

onde Gj;, Ti. Pj, FRMOL;  correspondem a vazioc miassica, tempera-
tura, pressio e fraclo massica do componente j na corrente saida

i, respectivamente (i=1,n}.

Na modelagem, as seguintes equa¢bes de balanco foram utili-

zadas:
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Te = Tg1 = Tgg = ... Tgp
Pe = Pgy = Pgp = Psn
FRMOLe,j = FRMULSj_’_j = FRHULSE'J = ... FRHDLsn“j
Gg; = alfa; * Gy
onde alfaj corresponde ao fator de divisiec da corrente i, "s" e

“e" identificam as correntes de salida e entrada, respectivamente.

4.4 SEPARADOR ~ SEP

E comum nos Processps quimicos a existéncia de mistura con-
tende diversos componentes, principalmente quando ha transforma-
¢80 quimica npo decorrer do processo. Geralmente as reagles origi-
nam componentes que contaminam o produto principal, ternando-se
necessario realizar etapas de purificacio com ocbjetivo de se ob-
ter um produto final isento de impureza.

A separacap de uma soluglo ou de uma mistura fisicamente ho-
mogénea, exige que haja uma transferéncia preferencial de um
constituinte para a segunda fase que passa a ser fisicamente se-
parada da mistura residual.

0 processp de separacao mals amplamente usado na inddstria
quimica € a2 destilac3o. A separacio dos constituintes estid basea-
da nas diferengas de volatilidade. Na destilag3o, uma fase vapor
entra em contato com uma fase liquida, e ha transferéncia de mas-
sa do liquido para o vapor e este para aquele.

4 modelagem de unidade modular SEP foi desenvolvida simpli-
ficademante, considerou-se apenas o fator de separagdoc de cada
componente da mistura em relac8o a cada uma das corvrentes de sai-
da.

A unidade modular SEP admite um numerc variavel de correntes

de entrada £ de saida, as quais sio especificadas atraves da Ma-
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triz de Processo 0Os fatores de separacao deverao ser fornecidos
pelo operador como parametros da unidade SEP. Para cada componen-
te a8 soma dos fatores de separaclc € obrigatoriamente 1gual a
unidade.

A representacao esquematica da unidade modular SFP e apre-

sentada na Figura 4.3

Gs3, Tga, Pg3
FRMOLg3, 4

Gep: Tea, Per
>

FRHDLEE,j

Be1+ Tet: Pei
—a  SEP

FRMOLG¢ | 5
Gga: Tgp. Pgp

¥

FRHOLSE'j

Gg1, Tei. Pgoy
FRHULEi’j

Figura 4.3 - Representac3o Esquemdtica da Unidade Modular SEP

As seguintes equagOes de balango foram utilizadas para a mo-

delage de unidade SEP:

I
™.
“ M
G}
H
[}

Gre

TRe =

?  Gej * FRMOLgj,
FRMOLRe,j = MZ'L

Geij

Gg)y Fgi,j * FRMOLRe,; * CRre

LY i
[y

Fgi,j » FRMOLgy 5 * Ggj

FRMOLgj,5 =
651
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onde:

Gpre -—- Vaz3p missica resultante das correntes de entrada

-- Vazio mdssica da corrente de entrada de numero i

-- Vazfo massica da corrente de saida de numero i

Tri —- Temperatura resultante das correntes de entrada

Tej -~ Temperatura da corrente de entada de numero i

FRMOLRe,j; —— Frac3o midssica resultante do componente j das cor-
rentes de entrada

FRMOLgj,j —— Fracdo mdssica do componente j na corrente de entra-
da de numero i

FRMOL 4,5 —- Fragdo massica do componente j na corrente de saida

‘de numero i

Fsi,j -—- Fator de separagio do componente j na corrente de saida
de numereoc 1
4.9 FLASH - FLASH

& wvaporizagdo por flash ou destila¢3o em equilibrio como ¢
por alguns chamada, € uma Ooperagab em simples estdagio onde uma
mistura 1igquida & wvaporizada parcialmente, o vapor estabelece o
equilibrio com o ligquido residual, resultando na separacaoc da fa-
se liquida da fase vapor. D0 equipamento utilizada para estesc fins
€ denominada de tanque flash, podendo ser continuo ou de batela-—

da.

No tanque flash a transferéncia de massa ocorre quando uma
mistura liquida a umz determinada temperatura e pressao, entra em
contato com um ambiente a uma press30 inferior, esta diferenga de
pressao proporciona a evaporagio espontinea dos componentes da

mistura liquida que possuem a pressic de vapor superior a pressio

do ambiente



Para efeito de modelagem, ni3oc levamos em consideracdo a ana-
lise do equilibrio liquido-vapor, enfocaremos simplificadamente
os pardmetros de separacic de cada componente.

Apds o operador definir qual € 2 corrente de vapor entre as
duas correntes de saida da unidade FLASH, deverd fornecer a tem-
peratura, a pressfio e os fatores de separagao de cada componente
em relac3o a corrente de vapor.

A representacio esquemdtica desta unidade pode ser vista na

Figura 4.4.

Gey, Tsi, Psi

FRHDLSi’j

" FLASH

Ben. Ts2, Psd

.

FRMOLgp 4

Figura 4.4 - Representa¢ido Esquemiatica da Unidade Modular FLASH

As seguintes equacBes de balange forma utilizadas para a mo-

delagem da unidade FLASH:

]
Ge = L Gai
Gei = T Fgi,j*FRMOLg %G,
i
Fgi, j*FRMOLg  i%Gg
FRHDL51,5= __________________

onde B6p corresponde 2 vazio midssica da corrente de entrada e B4y
corresponde a vazdo méssica da corrente de saida de ndmero i,
Fsi,j refere-se ao fator de separacdo do componente j na corrente

ie FRﬂULi'j & a fragao massica do componente j na corrente i.
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4.6 REATOR - REA

A maioria dos processos quimicos em operagao, tém em suas

plantas no minimo a presenca de um reator, isto ressalta a impor-

tincia da existéntcia de uma unidade que represente o reator

na
biblioteca de modulos de um programa executivo. Este modulo re-
precenta as alteractes quimicas sofridas no decorrer das varias

etapas do processon.

A unidade modular REA fol desenvolvida com o intuito de mo-

delar um reator. Algumas restrincdes foram feitas e sio tidas co-

mo torretas, popis a nossa intenc&o € de apenas quantificar as al-

teragbes ocorridas nas concentragdes dos componentes, na entrada

e saida do reator.

s simplificacdes adotadas na unidade modular REA foram as

seguintes:
- Reag20 1scotérmica

- Reator adiabatico

0 reator pode ser, tanto hompgéneo como heterogéneo

g indiferente quanto a sua classificac3o, reator desconti-
nuo(batch reactor}), reator tubular{plug flow reactoar) ou reator

de mistura(mixed flow reactor)

- NHp ha necessidade de se conhecer a equa¢do da taxa e a

conctante de velocidade da reaczo

Para a execur3oc do médulo e necessario que s& fornega as ce-

guintes informacdes:

Numero de reagentes

Nome dos reagentes
- Pespo molecular dos reagentes
Coeficiente estequiométrico dos reagentes

- Taxa de conversio do reagente limitante
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- Ndmero de produtos

~ Nome dos produtos

- Peso molecular dos produtos

- Coeficiente estequiométrico dos produtos
obsl: reagente limitante € aquele que se encontra em menor pro-
por¢gioc estequiometrica.
obPs: em funcio da estrutura computacional, o nome do reagente
limitante da reacdo deve ser fornecido antes dos demais reagen-
tes.

0D modulo é compativel para o0s quatro tippos de reagbDes des-

critas abaixo.

aff ————» c(
afpf ———» ¢cC + dD
afdh + bB -—— cC

aéd + b ———— = cC + dD

& representacio esquematica da unidade modular REA € apre-

sentada pela Figura 4.3.

Ge 1 Te L Pe GS L Ts ¥ PS
REA -
FRMOLg | FRMOL g,

Figura 4.% - Representagio Esquematica da Unidade Modular REA

onde G, T, P, FRMOL; ; correspondem a vazdp massica, temperatura,

press8p e fragBoc midssica de componente i, respectivamente, 'e" e
“5'" representam a entrada e saida.

As equagoes usadas na modelagem s2o as seguintes:

Ge = Gg
Te Tg
PE P':'l

Li}
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Para os reagentes:
FRMOLg,; = (FRMOLg,3/Mj - (v /vi) * X % (FRMOLg j/M;))%M;
Para os produtos:

FRMOLg 5 = (FRMOLg,j/Mj + (vj/vi) % X % (FRMOLg ;/Mj)) %M

- Mj -—-— Peso molecular do componente J

- vj ——— Coeficiente estequiométrico do componente j

- vj ——-— Coeficiente estequiometrico do componente i

- X =--- Taxa de conversao em relac3o ao reagente limitante
4.7 ABSORVEDOR ISDTERMICO - ABSI

Existem processos industriais que possuem matéria prima,
sub-produto ou produto final sob a forma de mistura de gases. As
vezes por obrigatoriedade processual ou ate mesmo operacional,
torna-se necessario fazer a separagio desses gases, O equipamento
destinado a esta finalidade denomina-se absorvedor. Com objetive
de reprensentar um absorvedor foi desenvolvida a unidade modular
ABSI.

Absorcao de um gdas € uma Operacap em que uma mistura de ga-
ses ¢ contactada com um liquido, com a inten¢8oc de dissolver um
ou mais componentes da mistura gaspsa na fase l1iquida. Esta ope-
ragao requer uma transferéncia de massa da corrente gasosa para a
fase liquida.

Na modeiagem do absorvedor algumas consideragioes foram ne-
cessdrias, por exemplo, a2 tawa de abgsorcio nio @ calculada atra-
vés dos dados referente ao equilibrio do sistema gas-liquido,
curva de solubilidade do ass no liquido, temperatura ocu pressio.

A taxa de absorg¢ao 2 introduzida via parametro, cu seja, o
operador fornece o percentual em massa que cada compornente trans—

fere da fase gasosa para a fase liquida.
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A representacao esquematica da unidade modular ABSI & apre-

sentada na Figura 4.6.

‘595- Tgs* Pgs Gie,» T1e: Pie
FRHDLQSJJ FRHDLIElJ
1
ABSI
]
Gge' Tge* Pge Gisg: T1g. PlsL
FRHDLQEJJ FRMOLlE'j

Figura 4.6 - Representagio Esquematica da Unidade Modular ABST

As equa¢des que estabelecem o balanco de massa no modulo AB-

SI, sao as seguintes:

Mie,j = FRMOLjg, j%*G1e

Mis,j = Mge,i¥Xj*Mie,;

WoeRE

Glg = Gie + Z! Mge, j*X;j
J-
yoiad

Ggg = B1g - T Mge, j%%;

35t

FRMOLgg,; = Mge, j/Cgs

onde os indices "e” e “s" indicam as correntes de entrada e saida
da wunidade modular, 1" e "g" indicam fase liquida e fase gasosa
e o indide "J" especifica o camponente. M,G,T,P e FRMDL represen-
tam a massa, vazao massica, temperatura, pressip e fracHo massica

respectivamente.
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4.8 TERMOSTATO - TER

Um termostato € utilizado quando se pretende manter constan-
te a temperatura de uma corrente, Por exemplo, quando a tempera-
tura de entrada de um reator deve ser mantida num wvalor constan-—-
te.

Na modelagem da unidade TER, a temperatura da corrente de
saida foi considarada como uma constante, sendo esta, atribuida
pelo operador, como um parametro da unidade TER.

A representagac esquematica da unidade TER & apresentada na

Figura 4.7.

GE' TE’ PE GS’ TE’ PS
TER -
FRMOL g j FRMOL ¢, ;

Figura 4.7 - Representacio Esquematica da Unidade termostato TER

onde 05 indeces "e'" e "s" indicam as correntes de entrada e saida

da unidade TER.

Acs seguintes equagdes de balango foram usadas na modelagem

da unidade TER:

[rp]
m
i}
]
h
m
m
1]

Ps ; FRMOLg, j = FRMDLg  j

onde G, P, T e FRMOL; ; representam a vazao massica, pressio,
temperatura e fragdo massica do componente j na corrente i, res-

pectivamente.
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4.9 BOMBA - BOMBA £ COMPRESSOR - COMP

0s fluidos que participam de processos quimicos podem ser,
gases, liquidos ou combinagio de ambos, ha necessidade frequente
de deslocar fluides de um ponto a um outro dentro dentro da fa-
brica, para esta finalidade usa-se equipamento que eleva a pres-—-
sap. E convencional falar em bombeamento quando estSoc envolvidos
liquidos, e b equipamento é usualmente denominade de uma bomba.
Os gases tém densidade e viscosidade mais baixas, além de maior
compressibilidade de modo que usam dispositivos diferentes para
movimenta-los. Dependendo do aumento de pressao que se deseja
efetivar usam-se ventiladores, sopradores e compressores.

{ ogo, para transporte de fluidos na fase liquida ou no esta-
do de uma suspensao, usaremos a unidade modular BOMBA, ja para os
fluideos na fase gasosa, utilizaremos a2 unidade modular COMP,

Na modelagem das unidades BOMBA e COMP, a pressao na corren-
te de saida foi considerada como uma constante, sendo esta, atri-
buida pelo operador como um parametro.

A representacdo esquemsatica das unidades BOMBA E COMP esta

apresentada na Figura 4.8.

Ge. Te: Pe BOMBA ou | Gy, Tg. Pg
- COMP ~
FRMOLe, J FRMOL g

Figura 4.8 - Representacan Eesquemitica da Unidade BOMBA ou COMP

e 1} e "

onde os indices "e" e "s"” indicam as correntes de entrada e sajda
da unidade modular.
As cequintes equagdes de balanco foram usadas na madelagem

das unhidades:
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Bg = 6Gg i Te = Tg  FRMOLg, j = FRMOLg j

onde G, T, P e FRMOL; ; representam a vazdo mdssica, temperatura,

press3o e fracio massica do componente j, respectivamente.

4.1 VALVULA - VALV

Os processos quimicashenvolvem, frequentemente, o estado
fluida. O fluido e, em geral, transferido de uma parte do pProces-
g0 para outra através de canos. Para atender determinadas carac-
teristicas do processa, tporna—-se necessario realizar um controle
sobre o escoamento do fluido, para este fim, usa—-se um tipo de
acessorio denominado de valvula.

s valvulas s3aoc usadas ou para controlar a vazio0 ou para in-
terromper o escoamento do fluido, por consequencia causa perda de
carga, resultande numa diferenca de pressiao entre a entrada € a
saida da valvula.

Na modelagem da unidade VALY, a press8a na corrente de saida
foi considerada como uma constante, sendo esta, atribuida pelo
operador comp parametro.

A4 vrepresentacio esauemiktica da unidade modular VALY estsd

apresentada na Figura 4.9.

GE’ TE’ PE VALY GS' TS‘ PE
FRMOL | FRMOL | j

Figura 4.9 - Representagfo Esquemdatica da Unidade VALV

As seguintes equacdes de balanco foram usadas na modelagem

das unidades:
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Ge = Bg i Te = Tg ; FRMOLg,; = FRMOLg, j
onde oe indices "e” e g indicam as correntes de entrada e saida
da unidade modular, 6, T, P e FRMDL) representam a vazao massica,
temperatura, pressio e frag2oc massica do componente Jj, respecti-

vamente.
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3.

PROCESS0OS SIMULADOS USANDD

8 PRDBRAMA PROPOSTO

s



S.1 INTRODUCAD

Mos capitules anteriores mostrou—-se, o desenvolvimento das
diversas unidades modulares que compldem O programa, a modelagem
matematica de cada unidade, a forma estrutural e a sequéncia ope-
racional do sistema computacional, & como deve ser a interaglo do
operador com o programa durante as etapac de entrada dos dados e
parametres.

Neste capitulo, foi testado a eficiéncia e s flexibilidade
do programa proposto. Para isto, foram realizados diversos testes
de simula¢cio envolvendo diferentes tipos de processos quimicos.

0s processos quimicos testados como exemplos foram escolhi-

dos mediante alguns criterios pré-estabelecidos;

a - Processos que spfrem alteracBes em todas as suas wvaria-
vels

b - Processos com reciclos de massa

¢ - Processos com transformacoes fisicas e reagfies quimicas

d - Processos em gque uma mesma oOpera¢io unitdria pode ocor-

rer mais de uma vez
Estas condigBes nos asseguram n3o 50 a eficiéncia do pPrograma,
como também, 3 sua generalidade.

Durante a execu¢®o de cada exemplio simuladso, & feita a im-
pressio dos dados e parametros introduzidos, e das variaveis cal-
culadas durante a execu¢ao da simulag¢ido. Por fim, € feita a im-
press3o do relatorio final com as seguintes informacBes: numero
de iteraclies em que o sistema convergiu, valeres da vaz3oc, tempe-
ratura, pressiao e composi¢io para cada corrente do processo, e
uma conclusdo relantando se foi usado o método de Wegstein para
acelerar a convergéncia ou simplesmente o método da substituig3o

sucesgiva.

G



5.2 PROCESSO I - MISTURADOR -~ DIVISOR - TERMOSTATO - SEPA-

RADOR

0 Processo [ é camposto por quatro unidades modulares (MIT,
DIV, TER, e S5EP), onde sho analisadas as variagdes da vaziaa, tem-
peraturaz e composigao das correntes do processo.

& Figura 5.1 apresenta o fluxograma do Processo 1, sende os

resultudos da simulagB8o deste processo mostrado no Quadro 5.1

v

——1—h Hl'l' —2—-" D;U 7 ? !ER —40| SE? 3

Figura 5.4 - Disgrams modulsr referents 2c Frooesso |

D processo 1 opera com uma alimentacso de 160 Kg/s, onde 7@%
e do componente & e 3@ do componente B. U divisor de fluxo 111V
() recicla para a unidade de mistura MIT (1) 20% da vazao massi-
ca. A-unidade de aquecimento TER (3) manteém a temperatura do flu-
xo de saida em 400 K. A fracdo destilada (corrente 5) da unidade

de separacap SEP (4} contem 78¥% do componente A e 30% do compo-

nente B.
Quadro 5.t - Relatdrios da simulaciho do Processo 1
nxad MATRIZ TI0 PROCESS0 *x%x
UNIDADE MOBUL oD CORRENTES ASSOLCADAS
________________ |-----———————----————— | —— i ——— i —— = = ———— —

i | MIT H i & 7 -

2 [ NIV [ ¢ =3 -7

3 | TER | 3 -4

4 i SEP I 4 -3 -4




LE &3]

MATRIZ INCIDENTE #*#%x

UNIDADE CORRENTE
I 1 =4 3 4
_________ [ e m e
! i ] -1 %] @
2 I e i -1 0
3 I Q 2 1 -4
4 | 7] 1] % 1

0 & 7
@ 1 1
1] @ -1
@ % °
~1 -1 %]

#xxx MATRIZ CONEXAD DAS COUORRENTES »#x*x
CORRENTE Da UNIDADE PAR& UNIDADRE
_______________ |..__.___———————-—|-»_________..~_._.-_
i { @ I i
2 { i i A
3 I & | 3
4 ! 3 [ 4
S | 4 i 2
& t 4 | 1
7 { c ! i
sawx MATRIZ ADJACENCIA #%xx
A PARA
UNIDADE UNIDADE
] 1 z2 3 4
1 | @ 1 @ Q
F=4 | 1 @ i @
3 } Q @ @ 1
4 H i @ @ [




##% CDORRENTES DE ENTRANA %%
CORRENTE NUMERO . ... ... . ... .
Vazao Massica (kgrs) ... ...
Tempevratura (K> .. . ... . .
Pressao (Kgf/ma) .. . . ... ..
Numero de Componentes .. ..
Nome do Componente

&
B

100

300

= 1

= g

Fracao Massica

7
.3

MATRIZ CIRCUITO (NDS)

¥
* 2

MATRIZ CIRCUITO (CORRENTE)

* 3 x 4 = 5 *
»* 7 o=

CORRENTES IIE CORTE

* 2 =
CORRENTE NUMERD .. . = 2
Vazao Massica (kg/s) ... . = 1990
Temperatura (K2 ... .. .. . - 300
Pressac (Kgf/mg) .- .......... =1
Numero de Componentes . . .. = g2

Nome do Componente

a
B

Fracac Massica

.B
.2

639



®uxs SEQUENCIA DE CALCULD *ax»
Ordem Unidade Unidade
de Calculo Numevro Modular
i 2 nIv
e 3 TER
3 4 SEP
4 1 MIT

Introducdo dos parametros

#x¥¥ CALCULANDD MODULO DIV #*#*#
ITERACAD No 4 ®kuxx MODNDULD No 2

QUAL O FATOR DE DIVISAD DA CORRENTE -3
alLFa (-3 = 0.8
¥#%% CALCULANDO HMODULO DIV »*xns
ITERACAOD No 1 »*xx» MONULDO No P

Gual O FATOR DE DIVISAO DA CORRENTE -7
ALFA (-7) = @ .72

#x#x CALCULANDD MODULO TER #®%»
ITERACAD No {1 +x%xx MODULD No 23

QUAL A TEMPERATURA NA CURRENTE ... -4
TEMPERATURA= 4029

wxr#nx CALCULANDD MODULO SEP #w*xx
ITERACAD No 1 #»%x MODULDO No 4

QUAL FATOR DE SEPARACAD NA CORRENTE.. 5
A 0.6
B 2.7

%% %% CALCUELANDDO MDAOUILO SEP ##%%%
ITERACAD No 1 *#xx MODULO No 4

QUAL FATOR NE SFPARACAD NA CORRENTF.. &
A @.4
B 0.3

#uxd CALCULANDO MODULO MIT xxxx*
ITERACAD No 1 *x*xx% MODULLO No 1

NAD NECESSITA DE PARAMETROS

g%



FOLERAGNCIA (X))

UAZAD 3
TEMPERATURA . .. .. . 1
PRESSA0 .. ... ... ... . 1
comMPSICAD ... ... . ... %

Na COVFERGENCIA

20

ITERACAD Nu &

CORRENTE DE CORTE 2

SENDO ANALISADA

VA vC ((VA-VC)/VaAr=x1i0e@
VAZal 15¢ . 4¢ 1753.10 “—-16.426
TEMPERATURA 328 .2 329 .82 -2 .862
PRESSAD 1.06 1. 20 Q_¢oe
9. 742 @.731 i.441%
@ . 258 @.246%9 -4 204
sn¥x RELATORIO FINAI %x%»x
wx#% PROCESSQO I #xnw
wa¥dx ITERACAD No 3 =xuax
Corrente Vazag Temperaturs Pressao Composicao (%)
n (Ku/s) (K) (Kgf/m2) A B
i 1@ .00 302 .0 1.0 B.700 2. 302
e 199 .99 337 .1 i. .00 Q.730 ©.270
3 159 .08 336 .3 1.0 e.72% . 271
4 159 .08 4900 .9 1.90 @ 729 ¢. P71
) 99 . 77 49¢ . 1.00 G 497 8.3e3
& 539 .3°2 409 . @ 1.00 ®.782 @.718
7 39 .77 336 .3 i 00 ¢.72%9 ©.271

Conclusio:
cla de erro de 1% e foi

a convergéncia.

0 processo counvergiu em @3 1teracles com uma tolevan-

uesado o meétodo de Wegstein para acelerar
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5.3 PRDCESSO II - MISTURADOR - REATOR - TERMOSTATO - SEPA-
RADOR - FLASH - BOMBA - DIVISOR DE FLUXD

ABSORVEDOR ISOTERMICO

0 Processo II & composto por oito unidades modulares dife-
rentes ( MIT, REA, TER, SEP, FLASH, BOMBA, DIV, e ABSI Y. Este
exemplo foi criado nd3o st para analisar as variagbes da wvazio,
temperatura, pressio, e composi¢can das correntes do pProcesso, co-
mo também, para testar a operacionalidade da maioria das unidades
modulares desenveolvidas.

A& Figura 5.2 apresenta o fluxograma do Proacesso II, sendo os

resultados da simulag3o deste processo mostrado no Quadro 5.2,

12 l T13
ARSI
8
i
i l 14
&
e » REA ¥ 1ER SEP
;| “l‘ 3 E 4 § 5 5
y ta
M  FLASH
I B
DY 4+ BONBA
2} 7 | 1o S 9
l i
" Figura 5.2 - Representacao modular de Processo [
A alimentacdo do Processo II & feita pela corrente (1), a

vazZao massica € de 10¢ Kg/s, com composigao de 68% do componente
A e 40% do componente [, temperatura de 300 K 2 pressiao de 2 atm.
A corrente (12) também € de alimenta¢ioc e tem uma vazl3oc missica

de 200 Ko/s do componente E, a uma temperatura de 400 K o uma
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pressao de 2 atm. Na unidade REA (2) ocorre a2 reagBo A —— B + [
fom conversao de A de 80%. A unidade de aquecimento TER (3) man-
tém o fluxo da corrente de salda a uma temperatura de 400 K. Na
unidade de separagcap SEP (4) a fracao destilada (corrente &) con-
tém B80X% da massa do componente B e 100% da massa do componente C
em velagao a corrente de entrada (3), o restante sai na corrente
de fundo. No tanque FLASH (3) a temperatura ¢ reduzida a 360 K e
‘a pressfio a 1 atm, 19% da massa do componete A e 100X da massa do
componete B saem na corrente de vapor (8). No médulo BOMBA (&) a
pressao € elevada para 2 atm. No divisor de fluxo DIV (7)) 3@¥% da
massa & reciclada para 2 unidade de mistura MIT (1). Na unidade
de absorcan ABSI (B) 100% da massa da componete B e 10% da massa

do camponete C s3o0 absorvidos.

Guadro 3.2 - Relatdrio da simulagao do Proeesso II

x¥#u MATRIZ DO PROCESS) *xxx

UNIDADE MODULO CORRENTES ASSOCADAS

________________ | m e e | e —————

1 | MIT 1 1 2 -3

(= | REA | 3 -4

3 ] TER | 4 -3

4 I SEP I S -& -7

S ! FLASH i 7 -8 -9

& 1 BOMBA i ? -19

7 i DIV { e -o -1t

8 I ABSI j 6 12 -13 -14




UNIDADE

1 2
1 1 -1
% 2 i
o Q %
@ @ @
o © @
% @ @
¢ -1 %
@ L @

4 3
@ ]
-1 %
1 -1

@ %
2 %
4 %
2 @

wik¥n MATRIZ INCIDENTE #x#%x%

CORRENTE

*x%%x MATRIZ CONEXAD NAS CORRENTES %%xx

CORRENTE

D& UNIDADE PARA UNIDADE

DS NN DLW ~N®

SOWVEOSNESNOhAWLE




DA
UNIDADE

wix%x MATRIZ ADJACENCIA *%*%#%

PaRA

UNIDADE
[ i I 3 4
{ ] 1 % @
[ 0 e i L
i 2 0 @ 1
| e © @ %
[ % e 2 e
f 9 0 @ o
| | @ ° e
| 2 @ ¢ °

NMome do Componente

mommD>

%%x% CORRENTES DE ENTRADA %%

CORRENTE NUMEROD ............ =1
Yazao Massica (kg/s) .. ... .= 190
Temperatura (K} ... ....... = 3900
IPrescao (Kgf/m2) ... .. ... . = 2
Numero de Componentes ... . . =3




##x% CODRAENTES DE ENTRADA **%

CORRENTE NUMERO .. ... .. . ..o =12
Jazao Massica (kg/s) ... .. = 100
Temperatura (K)» .. ... .. .... = 300
Pressao (Kgf/m2} ... . ... .... = 2
Numerc de Componentes ...... = 5

Nome do Componente Fracao Massica

m3oCm D
S5 ®

MATRIZ CIRCUITO (NDS)

#* 1 x P2 x 3w 4 % 5 x 4
MATRIZ CIRCUITO {CORRENTE)
* 3 % 4 x 5 % 7 ®» 9 % 19 =

CORRENTES DE CORTE

¥ 3
CORRENTE NUMEROD .. .. ... .. ... =3
Vazao Massica (kg/s) = 1080
Temperatura (K> .. ... ... = 300
Pressao (Kgf/mé)‘.__ ........ = 2
Numero de Componentes ... ... = 3

Nome do Componente

MmO m D>
L)

oy e
\“, 0



Introducio dos Parimtros

axdk CALCULANDO MODULG REA #%¥w
ITERACAD No 1 =%%x MODULO WNo 2

B. C D
Quat E O NUMERD DE REAGENTES 1
QUAL COMPONENTE VAT REAGIR A
PESO MOLECULAR BO REAGENTE 49
COEFICIENTE ESTEQUIOMFTRICO i

QUAL E A TAXA DE CONVERSAD 2.8

®¥x¥% CALCULANDO MODULD REA #xxx%
ITERACAOD No 1 *%»»% MODULD No 2

B £ D E
GUAL E 0 NUMERO DE PRODUTQS 2
NOME DO COMPONENTE PRODUZINOD B
PESO MOLECULAR DO PRODUTO 13

COEFICIENTE ESTEGUIOMETRICO 2

wxx¥ CALCULANDO MODULD REA #%x*x
ITERACAD No 4 **xx MODULD Nbp R

B C D E
QUAL E O NUMERO DE PROBUTODS r
NOME DO COMPONENTE PRODUZIDO C
PESD MOLECULAR DO PRODUTO 10
COEFICIENTE ESTEGUIOMETRICO 1

s CALCHE ANDD MODULO TER *x¥x
ITERACAD No 1 %#»% MODULDO No 3

QUAL A TEMPERATURA NA CORRENTE ... . -8
TEMPERATURA= 400

*%¥% CALCULANDO MODULO QEP »#®xx
ITERACAD No & =xxx MDDULO No 4
QuUaL FATDR DE SEPARACAO NA CORRENTE . &

Mmoo m>
SO - O D
eSS0 0S

wxxx CALCULANDD MODULO SEP %xx#%
ITERACAD No ¢ ®x%% MODULD No 4
QUAL FATOR DE SEPARACAO NA CORRENTE, . 7

mooOmoD
L= T R
e 00he




¥axx CAalL CULANDD MGDULD FLASH »%xx
ITERACAD No 1 *xx» MODULQO NOo S

GUAL E A CORRENTE DE VAPDR a8
QGUAL E A TEMPERATURA N{ FLASH 3e9
QUAL E A PRESS5A0 NO FLf3H i

QUAL E A FRACAQ VAPORIZADA DO CDOMPONENTE

moomD
SO o
SO DO~

wxxx CALCULANDO MDDULDO ABSI %¥x#
ITERACAD Ho 1 »x%x MDDULO No 8

QUAlL £ & CORRENTE DE ENTRADA DO GAS
QUAL E A CORRENTE DE S5aIDa DO GAS
A B C n

QUANTOS COMP . VAG SER ABSDRVIDOS
NOHME DO COMPDNENTE ABSORVIDO
GLAL £ A TAXA DE ABSORCAD

NOME DO COMPONENTE ABSORVIDO
GUAL E A TAXA DE ABSORCAD

= )& o

ey
MW o

®xxu CALCULANDC MODULO BOMBA #¥xx
ITERACAQ No 1 #¥x% MODULO NoO &

QUaL & PRESSADC NA CORRENTE ... -10
PRESSAD= 2

w¥xu CALCULANDO MODULDG DIV #%#x
ITERALCAD No 1t wxxx% MODULDO No 7

Qual O FATOR DE DIVISAQ DA CORRENTE -2
ALFA (-2 = 0.3

¥xxx CALCULANDD MODULO NIV x%x%x
ITERACAD No 1 *xxx MODULD No 7

QUAL O FATBR BE DIVUISAD Na CORRENTE -11i
ALFA (-11) = @ 7

*xwxx CALCULANDO MODULO MIT sxxx
ITERACAD No 1 =»wx% MODULO No 1

NAO NECESSITA NE PARAMETROS




wxxs CGEQUFNCIA D
Ordem Un
de calculo N
i
2
3
4
3
&
7
8

E CALCLH.D #xxx

idade Unidade
merao Mcdular

RE#
TER
SEP
FLASH
ABSI
BOMBA
DIV
MIT

Laaie VI 2 S v s IV IS O PU R S )

TOLERANLCIA ()

VaZat .. ...
TEMPERATURA . .

PRESSA0 .. ... .. .
COMPOSICADT . .. ..

MA COVERGFENCIA

e

ITERACAQ No

CORRENTE DE CORTE 3

Ua
VaZAD 115.24
TEMPERATURA 398 .9
PRESSAD 2.09

. 349
. @00
. 008
. 451
220

momP
©Hee ®

2

SENDC ANALISADA

UC
119 @1
3¢e .9

2.00

.333
000
.00
L4867
.800

SO oS

({UA-UC)Y/VAI %106
-3 .B76
2.000
0. 000

.724
-1y
.oe0
.332
.00

S LSS
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#uu RELATORID FINAL %x%x%

nusx PROCESSD IT *#nn

*x%% ITERACAD No 3 wxxx

Corrente  Vazao Temperatura Pressao Composican (X}
n {Kg/s) (KY {kgf/m2y A B € D E
1 18060 308.0 2.68 0. 400 ¢ o0 0 e2p 0400 0.000
2 29.53 300.¢ 200 8 164 9. 000 9.000 $.834 0.000
3 128 53 300.0 c.oe &.924 2. 000 B.oa¢e 0. 474 ¢. 000
4 100 24 300.¢ 200 &.183 8. 245 8.105 §.474 %.000
3 198 B8 400.9 2.00 ¢.105 ¢ 315 $.185 6 474 0. 900
é 42 98 400 . 2.00 2.000 ¢.7906 8. 294 9. 600 8. 0de
7 77 .87 400 .8 2. 09 e 164 8 298 8. 0600 ¢.738 T
B B 85 30090 1.60 0.143 ¢ 857 ¢.000 @ 000 0 900
¢ b8 4P 300.0 1. 09 8. 166 0. 009 ¢.e00 ¢.B834 & 000
10 48 42 300.8 c.ee 2 166 ¢ ao0p 6800 ¢.834 0.000
i1 47 .90 309 .0 2.00 ¢ 164 0. Bod 0. 800 9 834 0. 680
12 100 40 3008 c.ee & 006 o 8pd 0. 000 8.908 1. 000
i3 11 .38 404 ¢ g & 0009 ¢ oop i 000 0. 000 0.000
14 13t .41 300. ¢ 2.90 & 006 8.231 0.019 @ 008 8.740
Conclus3o: 0O processo convergiu em @3 iteracbes com uma toler3n-

cia de erro de 1% e foi usado o metodo de Weqstein para acelerar

a converaéncia.
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5.4 PROCESSO III - PLANTA PARA A DESTILACXO DE ALCOOL

Uma planta para produzir alcool comercial por um processo de
destilacao € mostrada na Figura 5. 3.a (15) 0 processzo contem
duas colunas de destilacdo, ambas com taxa de refluxo de 3 para
1. A alimentagdo e de 10 000 Kg/h, com composigio de 80Y% de Agua,
1@% de alcool, e 0% de material orgdnico. A frac3o destilada da
primeira coluna contém 484 de dlcool, na sequnada coluna a fragdo
destilada contém 93% de dlcool. Na corrente de fundo da primeira
coluna sai BO% do material orgdnico que entra na corrente de ali-
mentagdo, o restante do material orgdnico & retirado na corrente
de fundo da segunda coluna. As correntes de saida de fundo das

colunas nio contém alcool.

t1te " HIZ*FY
F0.000N Ihibr @ Vapnr @ Yapar

AT W
HF: A | e ] e il -1 T T = —‘I
W R ! 1 | ; '
Ditain mash ]-—-——-- ondensee 1 —-—-‘l ] Cvomlenser 2=,
biro : ll .
! — — !
i — I, l_._’.._,.___
11765 [RETTH S|
180 °Ft ) Togirad Linun
Li'_’:"d 136" @ hi} *Fy @
o W Liquid Ligaied

[[LEN SO

t0% R SHIA T StiM 2
® © ® O
@ I F) ] (174 °F) \15'51 160 °F)
Liquid Sleam Liquig  |Vapor Steam Liguid

- 6% A - f‘Ec“’A
- Leuid
(210°F)
Liquid @ Ne A ©
No A @
——— r————y—————= e -
:- | @ {176 °F k I i !
| Heat | {Sat. steam Neac { 1| LB0°E) b buear | |
| Ex. 1 | Hirz of Feed ] Fx. 1 Lacgurd | 1 Fx 2
| i f 'r
- b - SR T
!l LK (AR
tw
To . A
vainlhn o B 9577 A
jant W = waker Pronduct
r A = alcohal
"o ~|--.,‘..|. :u.-Irc_‘.:I a e —a _ e .
Figura 5. 3.a - Planta para a produgio de alcool (15)
Para efeito do cdlculo do balanco de massa aglobal., podemos

adptar o diagrama de fluxo mostrado na Figura 5.3.a em um diagra-

ma de estrutura modular. A Figura 5.3.b mostra o diagrama modular
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referente a Planta mostrada na Figura 5.3.a, onde ps equipamentos
do processo sdo representados por unidades modulares compativeis

caom as uhidades modulares emxistentes no programa.

b

———pt SEP Pt D;U 35? — DLU S—

; T

figura 5.%3.b ~ Representacao modular da planta de destilacso de alooo)

Quadrao 5.3 - Relatdrie da simulagldo do Processo III

*xxsu MATRIZ N0 PROCESS0O *xx#%

UNIDADE MODULG CORRENTES ASSOCADAS
________________ J e e | ———
i ¢ SEP I 1 e -3 -1
2 I DIV [ 4 -2 -5
3 ! SEFP l 2 & -7 -8B
4 [ niv [ B8 -& -9
~ xxx®n MATRIZ INCIDENTE %%
UNIDADE CORRENTE
I 1 2 3 4 S & 7 8 ?
————————— | e e —
1 [ 1 1 -1 -1 \” ® e ® o
2 ; % -1 ® 1 -1 @ e @ %
3 I ? 4 2 ? 1 i -1 -1 @
4 ! @ Q ® 0 Y -1 7 1 -1




$4P

xxx¥ MATRIZ CONEXAD DAS CORRENTES xxxx
CDRRENTE DA UNIDADE PARA UNIDADE
_______________ | m e e e e e
i I @ f 1
2 i e ! 1
3 I 1 | @
4 | i I a4
3 | =4 | 3
& 1 4 I 3
7 | 3 i ®
8 1 3 i 3
Q t 4 ! %

xxxx MATRIZ ADJACENCIA sxxx
DA PARA
UNIDADE UNIDALE
[ 1 2 3 4
L e 1 e e
2 I i 1% b ]
3 i @ & @ 1
4 i % o | @

*%% CORRENTES DE ENTRADR #%*
CORRENTE NUMERDS .. ... . . ..... =1
Vazao Massieca (kag/s) ... ... = 10
Temperatura (K> . ... ... .. = 300
Pressaa (Kgf/m2) . ......... =1
Numerg de Componentes .... . = 3
MNome do Componente fracap Massica
AGLA .B
ALCOOL .1
ORGANICO |




MaTRIZ CIRCUITO (NBS)
* 1 = P

* 3 ¥ 4 %

MATRIZ CIRCUITO (CORRENTE)

* 4 % P »
» B = &

CORRENTES NE CORTE

# 4 % B »

CORRENTE NUMERO ... . ... . = 4
Vazao Massica (kgr/s) ... ... =35
Temperatura (K} ... . . . = 3ee
Pressao (Kef/m2?)> ... ... . . = 1
Numero de Componentes . . .. = 3

Nome do Componente

Fracao Massica

AGUA ot

ALCOOL 7

ORGANICO =
CORRENTE NUMERGC = B
Yazao Massica {(kg/s5)Yy ... ... =58
Temperatura (KDY ... = 3090
Pressac {(Kgf/ma)» ... . ... .. = 1
NMumero de Componentes . . .. = 3

Nome do Componente

AGUA
ALCOOL
ORGANICO

Fracao Massica

193



#xx SEQUENCIA DE CALCLH.O s

Ordem Unidade tbhidade
de calculo Numero Modutar
1 e oIy
2 4 niv
3 i SEP
4 3 SEP

TOLERANCIA (X)) NA COVERGFNCIA

VaZAD
TEMPERATURA
PRESSAD
COMPOSICAD

CORRENTE DE CORTE 4

ITERACAD No 2

SENDO ANALISADA

VA VC
VAZAD 6.17 6. 49
TEMPERATURA 30¢ .0 300 ¢
PRESSAD i 00 i oo
AGUA . 271 0 .289
ALCDOL @ .587 6. 581
ORGANICO @. 142 @. 129

((Va-UC)H)/VAIX100
-3.413
¢.000
Q. 200

—-&6.648
0.99¢
8. 458

CORRENTE OE CORTE 8

ITERACAD No 2

SENDO ANARLISADA

VA VC
VAZAD 4 .17 4.03
TEMPERATURA 300.0 300.9
PRESSAD 1.9 1.00
AGUA @ 0871 ?.054
ALCOOL 0.92%9 .944
ORGANICO 0. 000 2.000

({VA-VC)Y /VAY®1020
3.398
Q. 000
0. 000

24.043
-1.847
- @.000

124



ITERACAO No

3

CORRENTE DE CORTE 4 SENDO ANALISADA
VA Ve ((VA-UCHI/VAY%100
VaZAD & 40 6.48 ~1.237
TEMPERATURA 300 0 3ee0 .0 ©.000
PRESSAD 1. 00 i.00 0. 000
AGLA @. 289 Q. .P90 -2.188
AL COOL ©.981 ©.385 ~@.645
ORGANICD ¢.12%9 ©.1293 3.319
ITERACAD No 3
CORRENTE NDE CDRTE 8 SENDC ANALISADA
VA VL ((VA-UCY/UA)Yx100
VAZAO 4.03 1.00 @ 711
TEMPERATURA 300 . & 3e90 .6 -@. 009
PRESSAQ 1.00 1. .00 @.0002
AGUA ¢ .9234 @.®53 1.498
ALCOOL ?.944 9.947 -9 897
ORGANIEO . .200 2. 000 0.000
ITERACAO Np 4
CORRENTE DBE CORTE 4 OSENDO ANALISADA
Ua vCc ((VA-UC)/VA)»100
VAZAO 6. 48 &.53 -&.774
TEMPERATURA 300 .0 300.0 Q. 080
PRESSAQD 1. 00 1.06 Q.000
AGUA @.299 ®.288 @.558
ALCBOL ¢ 385 @ . 589 -9.613
ORGANICO @.185 9.123 1 .373




¥xx% RELATORID FINAL s#sxx
waxx PLANTA PARA A DESTILACAO DE ALCODL *xxx

xuxx ITERACAD No 3 w¥xx

Corrente  Vazao Temperatura Pressad Composicae (X)
n (Ko/s) (K) {Kgf/a2) aGlA ALCOOL ORGANICD
1 18 .80 3609 .60 ¢ Bod o.168 ¢.166
l 4.99 306.0 .00 9.288 ¢.58% 8 {23
3 B.33 300 .9 1. @0 ¢.504 0.0600 ¢.696
4 6.97 384 ¢ 1.00 9.287 8.991 e.q22
3 .43 300.0 i.09 0 .2E8 #.38¢ 6.123
é 3 08 306 .9 t o0 é.853 0.947 9.000
7 0.42 Jee. e 1.86 ¢ 674 ¢ 000 8.324
8 407 300.9 1.00 ¢ 633 ¢.947 ¢ 009
9 1.60 300.0 1.9¢ ¢.833 0.47 0. poe
Conclus8o: D sistema convergiu em €3 iteracdes com criterios de

tolerancia para o errpo de 1%. Neste exemplo foi usado o método da
substituicio suceseiva, pois o metodo de Wegstein acelerava a
convergéncia de algumas variaveis, e a0 mesmo tempo contribuia de
forma favoravel para o aumento da divergéncia das demais varia-

veis. Neste caso 0 meéfodo de Wegstein nap se mostrou conveniente,
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5.4 PROCESSO IV - PLANTA PARA A PRDDUCAD DE ACIDD NITRICO

A Figura 5. 49.a mostra o diagrama de fluxo para umaz pianta de
acido nitrico conforme Reklaites(i). Primeiro ocorre a produgio
de amdnia:

Ng + 3Hp ===== £NHj (i
onde a conversio da reacdo € de 235% em relag3o ao componente Hp.
s duas reacles seguintes ocorrem no queimador, onde o NH3 sera
totalmente consumido:
NH3 + 20p ===== HNOj + HpD (2)
RNH3 + 2.950p ===== @ND + 3HpO (3)
A conversado de cada reac3o no queimador € a seguinte: a reac3o
(2) converte 87% do NHg, na reacao (3) o restante do NH3 é consu-
mido. Cinco por cento da corrente gasosa € purgada no divisor de

fluxo e 93% do nitrogénio é removido no separador .

Weter
Sofitter 5% Purge 10
N, Alr
H, ] 0;
5 - — 13| N
: i :f] NO
] LI )
V »
Hy 1 ‘\\_,’_T\ “ . 8 9 ¥ 1 g
e \"‘\_]/ Nl-l, Eurn!-r" - i - g
Aesclor "-'::'_ IR
L - ." \‘ Absorber
2]. It § 2
Ny [
N,
H,0
#no, |
Figura 5.4 . a — Diagrama de fluxo para a planta de &dcido nitrico
(16) .

Para que &e passa executar a simula¢i3oc da planta de acido
nitrico, algumas adaptagbes serio necessariac Primeiro deve se

fazer a transforma¢io do diagrama de fluxo em um diagrama de es-—
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trutura modular, depois adaptar os modulos do diagrama de forma
gue eles fiquem compativelis com as unidades modulares desenvolwi-
das no programa.

0 reator mostrado na Figura 5.4 a, apresenta 3 correntes de
entrada. A unidade modular REA fol desenvolwvida apenas com uma
entrada e uma salda. Neste caso, o reator para ser representado
no diagrama de modulos, necessita de duas unidades modulares;
primeiro a unidade modular MIT onde se procecsa a mistura das
trés correntes, e depois a unidade modular REA onde se processa a
reacdo.

No queimador ocorre a mistura com O ar e duas reagpes simul-
tianeas. Para representaro queimador s3ao necessarias treés unida-
des: a unidade modular MIT onde sera feita a mistura, e duas uni-
dades modulares REA, sendo cada uma delas responsavel por uma das
reacdes.

A Figura 5.4.b mostra a representag8o modular do diagrama de

fiuxo mostrado na Figura 5.4.a.

— HII — RER — SEP — HAT —H HEE — REH —H MBSl —M SEP

Figura 5.4.} - Representacac modular da planta de acida nitrice.

A entrada do Hp no processo e feito pela corrente (1) 2 uma
vazdo de ©.44 Kgs/s, temperatura de 399 K e presczo de 1 atm. Na
unidade modular REA (2) ocorre a reagio (1) e 29% do Hp € consu-
nido. Na unidade modular SEP (3), o NH3 oriundo da unidade REA
(2) e sgeparado dos componentes gasosos No e Hp. Na unidade de
mistura MIT (4) ocorre a mistura do NHy com o ar que entra pela

corrente (8)Y, 2 uma wvazac de 49 .03 kg/s. Na unidade modular REA



(S5 ocorre

(3).
abscrvido
de 1.98 Kg/s,
gas0sa
de
No cam

13) .

te gasosa.

pela corrente de agua

sal na corrente (143 .

(12,

os demals componetes saem na corrente de topo

a corrente

Na unidade de separagao SEP

a reacac (2) e na unidade modular REA (&) =

Na unidade ABSI (7) o HpSD4 produzido na unidade REA (&)

(12) tem

temperatura de 30@ K e pressio de § atm, a

Np € reciclado para unidade de mistura MIT (1), o restante do

No divisor de fluxo DIV (?) & feita a purga de 5% da corren-

Quadro 3.4 - Relatorio da simulagio do Processo IV
*¥uu MATRIZ DO PROCESSD #%x#=
UNIDADE MODULO CORRENTES ASS0OCADAS
________________ 2 - e A . A e = — |. o .  m T —— o — o ——— — —~ ——
1 | MIT | i 2 3 —1
2 ; REA [ 4 =5
3 | SEP [ 5 -6 ~7
4 [ MIT { 7 B -
3 I REA | 9 -1
& t REA t ie —11
7 | ABSI | 11 t2 13 -14
g8 i SEP I 14 -2 -15
4 | oIv | ra] -3 —-1é

*#xx CORRENTES DE ENTRADA #xx

CORRENTE NUMERD

Yazao Massica (kg/5) . ... ..
Temperatursa (K ...
Pressao (Kgf/m2)

Mumero de Componentes

Nome do Componente

N2
H2
NH3
g2
HNO3
H2D
NO

= 44
= 3e¢
= 1
= 7

Fracao Massica

OSSO

(B3

(corrente




CORRENTE NUMERD

Prescao (Kgf/mz2)

VUazao Massica (kg/s)

Numero de Componentes

Nome do Componente

x*% CORRENTES DE ENTRADA #%*x

Temperatura (K» . ..

Fracao Massica

Nome do Lcmponente

N2
He
NH3
02
HNB3
H20
NO

NZ 77
HZ 9
NH3 o
og .23
HNO3 @
HZ2O @
ND @
*x% CORRENTES DE ENTRADA xxx
CORRENTE NUMEROD . . . .. . ... .. = 412
Vazao Massica (kg/s) ... ... = 1.9B
Temperatura (K ... = 30
Pressao (Kgf/me)» .......... . = 1
Numero de Componentes =7

Fracaop HMassica

S HETHSE S

MATRIZ CIRCUITO

(NOS)

119



MaATRIZ CIRCUITO (CORRENTE)
# 4 % 5 % 7T ox @ x 10 x 11 x 14 % 2 #
¥ 4 % [ % 4 ¥ 3 #

) 4 =

CORRENTES DE CORTE

CORRENTE NUMERO ... .. .

Vazao Massica (kg/s)
Temperatura (K} ... ..
Precsao (Kgf/m2) ... .
Numerpo de Componentes
Nome do Componente

Ne
HZ
NH3
02
HNG3
H20
NO

...... = 1&

il

3@

______ = 1

= 7

Fracao Massica

.9
1

P EI .

#xu% SEQUENCIA DE

Ordem Unidade Unidade

de calculo Numero Modular
1 2 REA
2 3 SEP
3 4 MIT
4 9 DIV
5 S REA
& & REA
7 7 ABSI
8 3] SEP
9 1 MIT

CALCULD %% %

)



,,.
e

forvente Vazao

waexx RELATORIOD FINAL x%xx

®xxxd PLANTA DE ACIDO NITRICO *#¥x

wix [TERACAC No 9

Temsevatura  Fressac

Composican (X)

LEE X 1

n {€g/c) e (Ked/gtl W2 He HH3 o2 HNG3 HED HQ)

i 0 44 08 @ i @ ¢_aged . nag & Jap @ pagp 9 506 & 360 @ %84
il C.h4 28g.4 i.48 1 6p9¢ # fgte L ¢ oede ¢ ¢ne & 8060 2. 6edd
3 £4 34 300 ¢ t.o¢ e.9237 & 2763 BT ¢ 0308 & ¢ndo 0. edag ¢ 0000
4 §7.4¢ 3000 i 08 6 .0i{7d & 2000 R 4 bepe £.0o¢¢ ¢. 6080 ¢ dopg
3 i7.27 0o 0 i.68 @ Qa7é ¢ 4557 § 1240 G G40 6. 0866 §.¢p0d @ Gapo
b £5.0% 304 8 .66 8987 & 8742 LR ¢ 0808 0._6aag & H0ed 8 6006
7 .17 J6¢ ¢ {00 @ ¢ade ¢ pogd i 9pee & Qpag & Qoae @ d0a% % paad
g 49 @3 368 8 {.60 & 7708 8 4eo0 @ paga 6 308 6 dook ¢ gedd 8 feee
¢ of 2 302 ¢ 1.6 &.7373 9 @pas ¢ 8425 @.00¢2 ENCT ¢ apge {204
% 5.0 309 @ i 82 #.7373 & gaet 8 o@ss & apit 8 {349 ¢.83% & dade
i1 H .2 3608 € {08 87373 ¢_ga0d 0 0008 ¢ 0481 ¢ 1369 & 947% @ faet
it 1.98 360 8 162 é_Bohe & fgee ¢ _pooe 8 6ego 4 fpon {9660 & 4209
i3 i1 44 3600 .2 {.08 o _0heE & Ggod g aagd @ angp @ 4187 ¢.3873 ¢ fand
i4 4 74 KU i8¢ 8. 2845 & fose 9 _£300 88836 ¢ gape ¢ 8o @ aice
13 KPRt e .6 i e §.0oBk & Agee ¢ opde é &R92 o 4p%a o aaed g.¢i2R
té .fa 300 .8 { B ¢ 9237 B @743 ¢ ghee 6 _Beue ¢.6¢ea & geed ¢ dpdg

D sistema converglu em 09 itevacles com critérios de

Conclusao:

toleriancia para o erro de 1%.

substituigio

convergéncia de algumas variaveis,

forma

vels .

SUCEesS1ivVa,

Neste exemplo fol usado o metodo da

pois o metedo de Wegstein

favoravel para o aumento da divergéncia das demais

acelerava

[

2 ao mesmo tempo contribuia de

varia-

Neste caso o meétodo de Wegstein nBo s2 mostrou conveniente.
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3.6 PROCESSO V - PLANTA DE ACIDO SULFURICO

A Figura 5.9 a mostra o diagrama de fluxo de tr&8s secoes da

planta de acido sulfurico (1),

' 1
1 1
[ ! Olzum produet
N 1
. ,' . Frowuet cooler
| 50, w ks :
' '
'
v n
: Aar ‘ '
H Stergr
S1cam o pamt H
'
5 Denvsier
; > = Vem g
'
'
i
1
= : — A cul product
'
A Evonumizer
o L
! al wrher
'
'

Lnlntion 1ank)

iy

1
1
Freed Freparagun | Reaclor Secton H Al rier Secnon
1
1

Becinm Weatet ' Waler
Figura 5.5.a - Diagrama de fluwxo para a planta de scido sulfirico

(1.

A sec30 de preparacao inclui a secagem 40 ar e a etapa onde

ocorre a quelma do enxofre para a producdo de S0p:.
% + 0p —= S0 (1)
A convers3c ¢ de 108% em relac3o ao camponente S.
Na segqunda se¢3o ocorre a reacdo para a formacdo do S05.
S0p + 1/R0p —— 504 (2>
Por dltimo na secdo de absoredo, ha a formac8o do HpSO4q
S8z + Hp0 —— Ho504 (33
Nas reagoes (2) ¢ (3) se considera tambeém convers3o de 100%
A transformac8o do diagrama de fluxo para o diagrama de es-
trutura modular, & feita da sequinte forma:. Na secagem do ar tomo
n3o existe reacdo, foi usado a unidade modular ABSI ( ahsorvedor

isotérmico ) onde a umidade do ar € absorvida pela corrente de

acido sulfdrico Na etapa da queima do enxofre adotou-se os mes-—
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mos criterios usades no exemple anterior ( Processpo IV ). Por uil-
timo na secido de absor¢adao, como ocorre absorg3o e reac3o quimica
simultaneamente, para representar a copluna de absorcdc foram nen-
cessdarias frés unidades modulares: uma unidade de mistura (MIT),
onde ocorre a mistura dos componentes S50p, Np e S0 (corrente 97
com a corrente (1@) contendo HpO e HpS04; a unidade modular REA,
onde ocorre a reacio (3’ para a formac3o do HoSO04, e por ultimo a
unidade modular SEP para realizar a separacdo do Hs504 e do Ho O

dos componetes gaSOS0QS .

1 3 4 b
s LU o I I e L U e
2 3 HIT jq REA !
30 L » M B
1] 1 1 T 13
}
P i 12
’ 1 Bp M st
) a "
1 | 19
17 18

w»
-

H;T ?é“

DT

Figurz 5.5.b - Representacee medular da planta de acide sulfurico,

Na Figura 5. 5.b o ar entra no processo atraves da corrente
(2@ a uma vazao de 48.10@ Kg/s, temperatura de 230 K, pressio de
1 atm e uma umidade de 1%; & seco no absorvedor isotérmico ABSI
(11) sezindo pela corrente (21). No divisor de fluxp DIV (12) 81X
do ar wvai para a unidade de mistura MIT ({4} e 19¥% parz unidade
BIV (13>, A unidade DIV (13) divide o fluxo de ar 42% para a uni-
dade MIT (3} é 3B% para a unidade MIT (4).  Na unidade MIT (1)
ocorre 2 mistura do enxofre gque entra na corrente (1), a uma va-
z30 de 4.45 Kg/s, temperatura de 250 K e pressdo de { atm, com a
torrente de ar (2). No unidade REA (2) ocorre a reacdo (1), na
unidade REA (5) a reacdo (2) e na unidade REA (7) a reag3o (3).

Na unidade de separacao (B8) os componentes gasosos O- e Np s3o



separados dos componetes liguidos HpO e HpS04. 0 misturador HMIT
() faz a diluicdo do HpS04 oriundo da unidade de separagao SEFP
{8) e da unidade de absorcao ABSI (11);, a vaz3o de dgua da cor-
rente (15) ¢é de 1.9@ Kg/s, temperatura de 235¢ K e pressioc de !
atm, No diviscor de fluwxo DIV (10) 704 da massa recicla para uni-—
dade MIT (4}, 28B% para a unidade de secagem do ar ABSI (11) e 2%

€ retirado na corrente (i8) como produto final.

Quadroc 5.5 - Relatdrio da simulacBpo do Pracesso V

»xxx MATRIZ DU PROCESSO %=%x

UNIDaADE MODULOD CORRENTES ASS0OCADAS
o [mm e | mm e e e —
1 | MIT ! 1 2 -3
e I REA i 3 -4
3 } MIT . 4 S -6
4 i MIT ! & 7 =B
S } REA ! 8 -9
& [ MIT ! 2 19 ~11%
7 | REA& i 11 -1z
g8 f SEP | 12 -13 -14
& | MIY I 14 13 14 -17
1@ i DIy ! 17 -1 -18 -1%9
11 i 4BS1 i 12 20 ~21 —-14
12 I DIV 1 24 -2 -22
13 [ BIV } e -5 -7
%% CORRENTES DE ENTRADA #x%
CORRENTE NUMERG . . . ... . .. ..o = 1
Uazao Massica {ka/s) = 4 43
Temperatura Ky o = 258
Precsao (Kgf/m2) .. ... ..o =1
Numero de Eomponentes ... .. . = 7
Nome do Componente Fracago Massica
5 i
oz @
N2 @
HZ0 L}
s02 0]
S03 @
H2804 %




x%#% CORRENTES DE ENTRADA *3%%
CORRENTE NUMERO

Vazao Massica (kg /s) ......
Temperatura (KY . ... ... . ...
Pressao (Kgfsm2y ......... ..
Numero de Componentes .. ..

Nome do Componente

£}
[
~0

1]
o
L
L~

Fracap Masessica

5 1]
De @
N2 o
He o $
sS0g 7]
503 )]
H2504 &
wxx CORRENTES DE ENTRADA #%x%
CORRENTE NUMERD ... .... . . ... = 20
Vazan Massica (kag/sY .. .. = 4B 1
Temperatura (K .. = 250
Pressao (Kgf/m3}y . .. ... ... . = 1
Numevro de Componentes . .. . = 7

Nome do Componente

]

02

N2
H20
sae
503
H2804

Fracap Massica

@

.B3
76
e
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CORRENTES DE CORTE

*

CORRENTE NUMERDO . ... .. . .

Yazao Massica (kg/s)

Temperatura <{(K) . .....

Pressao (Kgogf/me2) .. ... ... ..

Numero de Componentes
Nome do Componente

S

ge

NE
H20
502
503
H2504

17

619

L}

250

=1

= 7

Fracao Massica
@

&

2

9D

@

1]
.95

Ordem
de calculo

[
0NN WA

- e
LM e

xxxx SEQUENCIA DE CALCULD xx#x

Unidade Unidade
Numerao Modular
19 nIv
11 ABSI
12 DIV
1 MIT
13 DIV
2 REA
3 MIT
4 MIT
3 REA
6 MIT
7 REA
B SEP
4 MIT




TOLERANCIA (XY NA COVERGENCIA

VAZAD
TEMPERATURA . . ... . ...
PRESSAOD .. .. .. .. ...,
COMPOSICAQC

nny
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wrn¥ RELATORIO FINAL sxxx

sk PLANTA DE ACIDD SULFURICD »a¥x

vels .

forma

tolterancia para o erro de 2%.

substituicdo

sucessiva,

convergeéncia de algumas wvariavels,

pois o metodo de Wegstein

favpravel para o aumento da divergéncia das demais

acelerava

¥x¥x [TERACAD NOo 11  sxxx
Yzzas  Temperatura Fressae Composican (5}
] {Ka/s) g} {Kgi/ec) § 42 ke H2h 5oz 503 HES04
! 4 45 238 & f pb i enph ¢ 8908 & Gade & QBoe @ b0k ¢ 0006 o eang
g 3857 250 8 t.0¢ 8 3o 92323 8 7577 0. 6008 0 deap ¢ oeod 4 Bope
3 43 42 R i .68 @ i6aL ¢ 283 ?_ 4882 @ 660 ¢ ade0 @ Ghee o Qpdp
4 43 42 2oe. @ LR # fgae g 1¢49 % £8B2 B 8000 & 2069 ¢ fgae @ padp
= 358 o8 ¢ i gd & epde ¢ 303 Q.7677 § ohod ¢ apck ¢_eove 0 dpdk
] 44 8¢ oh @ 168 4 ool # figg g 46947 ¢ ¢ead & 1084 2 4a0¢ ¢ po0d
7 5.25 236 4 toBp LT 6.2323 & 7677 o Qoo 0 psh @ Hong § 080
5 3287 2oe @ 1,96 8 goad ¢ 1278 @ 78 ¢ 6éeR g.{7e9 L) 8 paoe
g 32,67 2ae 4 i e ¢ opdp #9843 @ 763 ¢ gode & oo @213 ¢ dede
i 477 3¢ 250 .8 i.0¢ 4 0006 8 4004 ©.8500 § 8342 ¢_Boee 4 0090 & 948
ti A79 @7 o6 @ 1.0 §.8pag ¢ 0892 & 6753 & 8382 ¢ Quae ¢ 823 ¢ B&le
it 47% 87 258 1 49 ¢ ool § 4a%2 & 8743 ¢.8251 ¢ f0ee ¢ pepd ¢ DBYZ
i2 44,94 6.8 i.86 & 0ped €. 1877 € .892¢ & 606 ¢ apod @ 6o0e & o0
t4 438 3 ead. b i.88 §.0068 9 f@ao CR T 8.8274 4 0080 ¢ egoe §.972¢
{5 i.98 £34 .6 i 0@ ¢ 6aoe ¢ peap @ _Bage i ooed ¢ poop ¢_0d04 & edoe
ia i71.c8 coB. b .09 9 p9ee ¢ 8009 6 2ee LY ¢ pdge € _0one §.9633
i7 A3 cut . ¢ i.64 @200 ¢ Gene @ 0043 ¢ ¢33 ¢ 000k ¢ pee ¢ 7670
ig i2.29 256 ¢ 1.4 ¢ Bode ¢ 0068 8. 040 4. 9340 8 2age 4 0apd 8 9450
it 170 08 RN i o @ 8hde @, eans @ 0008 ¢ f24p & Gong & @000 0. 9bs0
28 48 1§ 254 .9 i.0¢ 6 fead ¢ _£308 B 7508 é.0i00 8 f90¢ # ooee #0988
gi 47 .62 e . e {.¢¢ ¢ fead ¢.2303 8. 7677 % 48460 ¢ opae ¢ Qepd ¢ eone
e ?.80 2508 i.68 5 Dagd #.2323 & 7477 ¢ d0o8 & 8000 4 pdes ¢.gooe
Conclusio: 0 sistema convergiu em 11 1teracdes com triterieos de

Neste exemplo foli usado o metodeo da
a

e ao mesmo tempo contribuia de

varia-

Negte caso o método de Wegstein nac se mostrou conveniente.




5.7 Conclusao

Nos diversos testes realizados neste capitulo, mos:rou-se de

forma bem clara 2 eficiencia, a flexibilidade e a gener=zlidade do

programa proposto. Em cada exemplo simulado foram ap-zsentados
varios detalhes e caratteristicas intrisicas do progra=ma, como
tambem, a atuagio do operador em cada uma das etapas ¢- sistema

computacional.

A fase uvue exige maiores culdados € a etapa de ad-ataclo do
diagrama de fluwxo para o diagrama de estrutura modular Para gque
O programa possa desempenhar suas funcoes de forma sat:sfatoria,

juste en-

i

g prudente que o operador conhega todo g processo. 0

1}

tre o diagrama de fluxo e 0 diagrama modular, tem Que z2r compa-
tivel com as unidades modulares existentes na bibliotecz de modu-
los do programa.

Virios relatorices foram impressos, mostrando etapz por eta-
Fa, com a finalidade de elucidar aqualquer especie de cd.vida que
possa persistir,

A estratégia adotada pelo sistems computacional ns execugido
do programa, pode ser analisada atraveés dos relatorios cue forne-
cem: a sequéncia de calculo. correntes de corte e vals-es: ini-
ciais estimados para cada corrente de corte. No relatorzo final e
mostrado o numero de 1teracODes necessarias a convergenc:.a de cada
processc, os valeres da variaveis para cada corrente do srocesso,
e ailnda informa se o sistema computacional utilizou o n2todo de
Wegstein ou da substituilcdo sucessiva.

Os resultados firnais obtidos saoc idénticos aos valcres ewxis-

tentes nas publicactes.
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é.1 CONCLUSBES

0 objetivo deste trabalho foi o desenvolvimento de um pro-
grama executivo de simulaclo, capaz de calcular o balanco de mas-
sa global de processos quimicos complexos com recicles.

D sistema computacicnal do programa fol desenvolvido em mi-—
crocomputador compativel com o IBM-PC, de facil aquisigl3o e de
grande disponibilidade no mercado nacional. & linguagem utilizada
foi o BASIC.

A estrutura do programa € do tipo modular. Pois este tipo de
estrutura permite uma ampla fiewxibilidade no uso do programa, po-
dendo simular diferentes processos quimicaos, como também, facili-
ta a criaclo e incorpoaracio de novos modulos ao programa caso se-
ja necessario.

0 modelo "caixa-preta” permite a simpiificaglo dos modelos
matemdaticos sem comprometer a precisB8o dos resultados.

Na fase de entrada de dados, foram eriados aspectos na tela
do monitor de video, mostrando ac operador através de mensagens
os nomes dos dados a serem fornecidos e os locailis onde devem ser
digitados, Também foram desenvolvidos mecanismos que wverificam
cada dado introduzido, caso haja erro de digitacdo ou inconsis-—
tércia do dado, o sistema computacional emite um diagnostico
alertando ao aperador spbre o erro cometida, e mostra qual a for-
ma de proceder para corrigir.

] topulngia do processo & fornecida ap programa executivo
através de uma forma matricilal, Matriz do Processa, a partir des-
ta novas matrizes s8oc formadas, Matriz de Incidéncia, Matriz de
Adjacéncias e Matriz Eonex3o das Correntes, permitindoa, juntamen-
te com os algoritimos desenvolvidos, a determinacl3o das correntes

de entradas, identificag8o0 dos reciclops, abertura dos recicleos
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para a determinacao das correntes de corte e a sequéncia O6Ftima de
calculo das unhldades.

0 programa propostio fornece ap operador a sedquéhcia sutoma-
tica de calculo das unidades, esta € uma caracteristica muitoc im-
portante na analise e acombanhamento da simulacao. Os programas
executivos existentes npo mercado ndo fornecem a ordem na Qual as
unidades estdo sendo calculadas.

Ao termino de cada etapa de cadlculo, 0 sistema computacional
emite uma mensagem perguntado s o operador deseja a impressao da
ultima etapa realizada, isto permite ao operador ocbter ralatodrias
das etapas que ele julgar ilmportante para uma futura analise do
proOLeEsso. Os relatorios intermedidarios emitidos durante = execu-
2o dos modulos, também € outra forma de acompanhamento da simu-
lagao.

Ydrios testes foram realizados e propos:tadamente foram es-
colthidos exemplos bem wvariados e de caracteristicas diférencia-
das, priorizando os exemplos existentes na literatura £ ja simu-
lados poer outros programas. Em todos os testes o programa  apre-
sentou resultados idénticos aos existentes na literatura, logo
pode-se afirmar que o programa atende aos objetivos para o qual

ele foi1 proposto.

6.2 SUGESTGES

Hsando o -programa proposto neste trabaltho, desenvpolver um
novo programa baseado na malha térmica do processo, de tal forma
que permita a integracz2a energetica de processbs, o calculo do
balanco de massa global & 0 balango energético glabal .

& construcao de banco de dados de propriedade fisicas & qui-

micas, bem como o desenvolvimento de sub-rotinas de predicio das
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Relacdo entre codigo,

nome ,

APENDILCE 4

conteudo e tipo dos arquivos

CoDIGO NOME DO ARGUIVE CONTFGDO { TIPO
1 MODULO . SEQ Mome das Unidadc Modu- Cequencial
lares Exastentes
II MATPROCS .SEQ Matriz do Processo Sequencial
111 MATPROCS . ALE Matriz de Processo dleatorio
IV MATINCID.SEQ Matriz de Incidéncia Sequentizal
Y MATCONX . 5EG Matriz Connxao das Cor- Sequencial
rentes
VI MATADJ . SEQ Matriz de Adjacéncias Sequencial
VII QTFNCOMP ALE Vazdo, Temperatura, #lealorio
Press3ao, nP Componentes
VITI NOMECOMFP _ALE Nome dos Componentes Aleatorio
IX _FRAMOL . ALE Fracao Massica adleatorio
X CORCORTE .SEQG Correntes de Corte Sequencial
X1 VICGTPNC . ALE Valor Inicial da corren-
te de corte: Vazia, Tem-| Aleatorio
peratura, Pressioc e Nu-
mera de componentes
XII VICCOMP . ALE Nome dos componentes Aleatdrio
XIII VICFRAM. ALE Fracdao Massica Alealorio
XIV SEQCAL . SEQ Sequencia de Calculo Segquencial

xv

TPC-COR.SEQ

Sequenctial




Relacao dos arquivos criados para avmazenar 0SS parametros

das unidades modulares

~

PeN B

NOME BO ARQUIVO

UNIDADBE MODULAR

TIRG

SEPARA . ALE SEP Aleatorio
ABSORI1 ALE ABSI Aleatorio
ABSOORE . ALE ABSI Aleatorio
REATOR®1 .ALE REA Aleatorio
REATOROZ . ALE REA Aleatorio
REATORe3  ALE REA Aleatorio
FLASHARG ALE FLASH Aleatorio
COMP . ALE COMP Aleatorio

M
Lo
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ERRATA

Onde se 18 Kgf/m®, deve ser lido kgf/cmC.
Os autores citados no texto cuio nome ni3c foi creditado
nas referéncias biblipgraficas, seus respectivos traba-

l1hos foram mencionados nas referéncias (3) e (4).






