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RESUHO 

Neste trabalho foi desenvolvido um progrdma e~Qcutivo para a 

simula~ão de processos químicos complexos, no estado estacioná-

rio, tipo ''black-box'', tendo como objetivo a determina~~o do ba-

lan,o de massa global para todas as unidades do processo_ 

O programa foi desenvolvido seguindo uma concepç~o estrutu-

ral, que permite uma ampla flexibilidade, podendo ser útil aos 

mais variados processos existentes na indÚ~tri~ e especialmente 

para processos em que se verifica a presen'a de reciclos de pro­

dutos. 

O sistema computacional determina uma sequência hásica de 

operacionalidade, iniciando com a entrada de dados referente a 

topologia do processo, isto é, os equipamentos e as liga~Ões en­

tre eles, e a partir destes dados, identifica a presen'a dos re-

ciclos existentes, determina a sequênc1a ótima de cálculo das 

unidades do processo, acessa os parâmetros das unidades modulares 

e qerencia a execu,ão dos cálculos, automati7.ando as iteratões 

até que a tolerância admitida como critério de convergência seja 

atingida. 

A forma de serenciamento permite apagar da memôria central 

de processamento <CPU>, as etapas do programa executivo que já 

foram anteriormente utili2adas e que não mais interP.ssam para a 

executão das etapas posteriores, cria vários arquivos e coordena 

o fluxo de irrforma,Bes entre os arquivos e ~s unidades modulares, 

o uso destes artifícios de programa~ão, é de grande valia para a 

otim12a~ão da CPU e viahili?.a o uso do programa em computadores 

de pequeno porte. 

As unidades modulares desenvolvidadas, representam pratica­

mente todos os equipamentos mais comumente presentes em processos 

quÍmlCOS. Na biblioteca de módulos estão arquivados as sequintes 



un1dades. REA (Reator), HIT <Histurador), DIV <Divisor de fluxo), 

TER <Termostato), SEP (Separador), FLASH <Flash>, ABSI <Absorve­

dor Isotérmico), BOHRA <Bomha), COHP <Compressor) e VALV <Válvu­

la> e sendo necessár1o, ê possível criar novas unidades modulares 

e anewá-las as demais. 

O pragrama foi desenvolvido para microcomputadores compatí­

veis com o IBM-PC. A escolha deste tipo de computador é devido ao 

fato da existência de uma grande quantidade de unidades deste mo­

delo em uso no país, das facilidades da sua aquisição e manuseio, 

o que torna o programa acessível a um grande número de usuários, 

e também, uma maior vida Util. 



l. 

1. INTRODUCÃO 

.. 
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INTRODUC~O 

APós a revolu~ão industrial no século passado na Inglaterra, 

alteram-se fundamentalmente as relações até então existentes en-

tre, a for~a de trabalho, os meios de producão e o capital. A 

produ~ão artesanal que era responsável pela manufatura dos bens 

de consumo, cede espace para uma nova forma de producão, onde es­

tes mesmos bens são produzidos em maiores quantidades e de melhor 

qualidade, dá-se então, o advento da fábrica. A industrialização 

passa a ser a forma e meia para atender as necessidades cada vez 

mais crescentes das populacões. 

Com o surgimento da indústria e a sua potencialidade de pro­

duzir mais e criar novos produtos, ergue-se concomitantemente uma 

nova ciência, denominada de Tecnologia. O avan~o tecnolÓgico foi 

a alavanca que propulsou as grandes riquezas gerada neste século 

e isto se evidencia nos dias de hoje. Os paÍses possuidores de 

tecnologia proporcionam o bem estar de sua popula,ão, enquanto 

que, os paíse~ não detentores de tecnologia, suas populações pa-

dgcem de diversos males. 

Um dos maiores feitos do avanço tecnológico nas três últimas 

décadas, foi sem dúvida nenhuma, a criação e popularização dos 

computadores. Através destas máquinas explêndidas foi Possível 

gerar e acumular conhecimento em um espaço de tempo sensivelmente 

curto. 

Particularizando esta análise para a área de nosso interes-

se, ou seja, a indústria de processos químicos, verifica-se uma 

notável contribuição que a tecnologia tem prestado a nossa causa, 

o uso de computadores torna-se cada vez mais frequente e os re­

sultados obtidos a partir deste casamento tem sido notório. 
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A simula~ão de processos quÍmicos é uma das áreas da Enge­

nharia Química onde a utilizatão do computador tornou-se essen-

cial, constituindo-se um meio imprescindível para a análise e 

otimiza~ão de novos processos ou de processos já e~istentes. 

Os programas executivos para a simulcão de processos, têm 

despertado bastante interesse nos últimos anos por parte de pes­

quisadores e engenheiros em todo a mundo, isto pode ser constata­

da pelo grande número de trabalhos publicados nas revistas espe-

cializadas, 

portante é 

oriundos dos mais diferentes países. Um detalhe im­

que, a maioria destes programas foram desenvolvidos 

por profissionais contratados pelas empresas, cujo objetivo é de 

criar e aperfei~oar programas executivos. 

Os programas executivos existente no mercado, são em sua 

grande maioria desenvolvidos para serem usados em grandes compu­

tadores, isto restringe o uso destes programas a um número muito 

pequeno de usários, geralmente as grandes empresas. A partir do 

anos 80, com a·propaga~ão dos microcomputadores, observa-se se­

gunda a literatura mais recente, uma preocupa~ão de desenvolver 

programas executivos, com a finalidade de atingir usuário de mi­

crocomputador e por conseguinte as pequenas empresas. 

No Brasil, a dependencia tecnológica neste setor é total, 

não existe programas nacionais disponíveis no mercado, há pacotes 

desenvolvidos por empresas estrangeiras, e que nem sempre atende 

as necessidades e especificidades das indústrias brasileiras. 

Nos capítulos seguintes, apresentaremos as diversas fases do 

programa executivo por nos desenvolvido. No capítulo 2 trataremos 

da revisão bibliográfica, onde são analisados os programas execu­

tivos descritos na literatura. No capítulo 3 descreveremos os 

fluxogr~mas e as técnicas computacionais usadas para transcrever 

todas as informa~Ões em linguagem de programa~ão. No capítulo 4 
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teremos a biblioteca de módulos, neste capítulo é feito a modela­

gem matemática de cada equipamento e a denomina~ão do módulo cor-

respondente. No capítulo 5 realizaremos uma série de testes, si-

mulando diversos processos químicos que se encontram em opera,ão, 

e a partir dos resultados obtidos é feita uma análise da preci­

são, eficiência e flexibilidade do programa que estamos propondo. 

Por último no capítulo 6 são feitas as conclusões e as sugestões 

para futuros trabalhos. 



2. ANIILISE DA 

LITERATURA 

5 
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2.1 INTRODUCaO 

Nas últimas três dêcadas, tem tido um enorme crescimento o 

desenvolvimento e sofisticação dos computadores e seus aplicati-

vos. Isto por sua vez, tem dado novas dimensões na síntese, no 

projeto e na análise de sistemas. Qualquer sistema físico seme­

lhante a uma planta industrial, um avião, um veículo, ou uma aná­

lise econômica pode ser adequadamente e realisticamente represen­

tado por seus modelos matemáticos para um estudo detalhado, em 

tempo relativamente curto, através do uso de computadores. 

atividade é denominada de simula~ão. 

Esta 

Na área da Engenharia Química, a simula,ão de processos qui-

micos no estado estacionário, tem tido uma intensa at1vidade nos 

últimos anos, haja visto o grande número de artigos publicados 

nas revistas especializadas, os livros editados e a quantidade de 

programas de simula~ão existente no mercado. 

A revisão da literatura mostrando a evolu~ão da simula~ão de 

processos quÍmicos, foi feita por Hotard at al. (1975) e por 

Evans at ai. (!976) Na década de 80 as principais revisões da 

literatura foram feitas por Rosen (1980) e Husain (1986). 

e.e PRINCIPAIS PROGRAMAS EXECUTIVOS DE SIMU~AC~O 

Muitos artigos foram escritos e publicados no últimos anos a 

respeito de virias tópicos da simula,ão de processos químicos no 

estado estacionário, alguns destes artigos fazem rápidas ou até 

mesmo detalhadas descri,ães sobre determinados programas de simu­

la,ão. 

O conhecimento das características dos programas e dos méto­

dos utilizados no desenvolvimento destes, tem contribuído subs-



7 

tancialmente no desenvolvimento de programas similares em todo a 

mundo. 

Os programas executivos geralmente sao desenvolv1dos em em-

presas privadas (indústrias e firmas de consultória> e em insti-.. 
tuiçÕes acadêmicas. 

A seguir mostraremos uma rela~ão dos principais programas 

executivos para a simulação de processos químicos no estado esta-

cionário. 

Nome do Programa 

Indústria 

CHEOPS 

CHEVRON 

NETWORK 67 

SCOPE ( 66) 

FLOWTRAN 

GMB 

Firmas de Consultoria 

FLEXIBLE FLOWSHEET 

PACER-245 

Institui~Ões Acadêmicas 

CHESS 

GEMICS 

PACER 

SPEED-UP 

SIMUL 

ASPEN 
PROCESS 

Organização onde foi Desenvolvido 

Shell Development Co. U.S.A. 

Chevran Research Co., U.S A. 

Imperial Chemical Industr1es, U.K. 

Diamond Shamrock Co. U.S.A 

Monsanto Compan~. U.S.A. 

Badger Compan~. U.S.A. 

M.W. Kellog Co., U.S.A. 

Digital S~stems Corpn., U.S.A. 

U of Houston, U.S.A. 

McHaster Universit~. Canada 

Dartsmouth College, London 

Imperial College, London 

Eotvos Loránd Universit~. Budapest 

HIT, Cambridge, HA, U.S.A. 

Figura 2.1 Mais conhecidos Programas Executivos. 
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2.3 REPRESENTAÇÃO MODULAR DO PROCESSO 

Os programas executivos foram desenvolvidos usando modelos 

matemáticos que representam os equipamentos existente na ma1or1a 

dos processos químicos. Para executar a simula~ão, é necessário 

compatibilizar a planta ~ue se deseja simular, com a estrutura na 

qual foi desenvolvido o programa, de tal forma, que o sistema 

computacional 

do processo. 

possa identificar cada equipamento ou cada conexão 

Vejamos como exemplo a planta mostrada na Figura 2.2. Da 

forma em que o processo está sendo mostrado, e impossível para 

qualquer programa executivo realizar qualquer espécie de cálculo. 

A Figura 2.3 mostra o diagrama de fluxo do processo mostrado 

na Figura 2.2. Porém, as informações básicas contidas no fluxo­

grama do processo quÍmico mostrado na Figura 2.3, ainda não se 

encontra numa forma apropriada para serem usadas pelo programa de 

simulação. Para tanto, este fluxograma é tradu2ido para um fluxo­

grama de informa,ões, ver figura 2.4. 

No fluxograma de informa~Ões, são utili2ados os nomes da 

unidade modulare$, ao invés dos nomes dos equipamentos do proces­

so. As conexões entre as unidades representam o fluxo máss~co e 

energético da planta do Processo quÍmico. 
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Figura 2.2 - Planta para ser simulada 

2 

1 l 
5 

' ../ 4 T /.. ~ 6 

' V' 

3 

Corrente nQ 1 2 3 4 5 6 

Vazão Mássica 145 240 159 
Temperatura 52 130 87 
Pressão 2 21 24 

Figura 2.3- Diagrama de fluxo do processo. 

a 5 

* 
I 

I UNIDADE MODULAR 4 UNIDADE MODULAR 6 
MJSIURADOR-REA!OR TROCA IERMICA 

3 f 

Corrente nQ 1 2 3 4 5 6 

Vazão Mássica 145 240 159 
Temperatura 52 130 87 
Pressão 2 21 24 

entrada saída 
Figura 2.4 - Representa,ão modular do processo. 
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2.4 INTERAC~O OPERADOR-PROGRAMA EXECUTIVO 

O operador do computador e portanto usuar1o do programa exe-

cutivo, é de fundamental importância o seu conhecimento sobre o 

programa para o exito da simulação. A sintonia que deve existir 

entre operador-programa é mostrado na Figura 2.5. 

o que o operador o que o programa 

precisa oferecer executivo oferece 

condic:Ões de entrada lê os dados de entrada e 

guarda·· em memória 

sequência de cálculos determina a sequência de 

(se deseja da) e informac;:ão cálculos, se esta na o for 

das correntes e equipamentos fornecida 

modelos matématicos desempenho da unidade 

(unidade modular) de computacional na prÓpria 

todos os equipamentos ordem 

informação para instrui r escreve e armazena os 

o programa executivo a resultados dos cálculos 

imprimir ou tomar 

outras decisões 

interpretação dos resultados resposta 

Figura 2.5 - Interação entre o operador e o programa executivo 
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2.5 UNIDADE COMPUTACIONAL OU UNIDADE MODULAR 

O modelo matemático que prediz o que ocorre internamente a 

um equipamento industrial é chamado de Unidade Computacional. Ge-

ralmente a correlação entre a Unidade Computacional e os equipa-

mentes onde se realizam as operaçÕes unitárias é feito na propor-

ção de um-para-um, ou seja, cada Operação Unitária só pode ser 

representada por uma Única Unidade Computacional correspondente, 

por exemplo, a Unidade Computacional de troca térmica representa 

apenas um trocador de calor, e somente um 

A Figura 2.6 mostra uma Unidade Computacional e a sua inte-

ração com as demais fases de um programa executivo. 

Propriedades 
Físicas 

Correntes Unidade Correntes 
entrada Modular Saída 

Parâmetros 
EquiPamento 

Figura 2.6 - Modelo de Unidade Modular. 

A Unidade Computacional também é conhecidd como Unidade Mo-

dular ou como bloco. Neste trabalho será utilizada a denominação 

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

O processo de criação de um programa executivo é uma tarefa 

complicada e que envolve uma rotina de métodos, planejamento e 

harmonia. São varias as particularidades a serem analisadas, o 

que contribui de forma favorável no aumento da complexibilidade 

do sistema computacional. O manuseio dos detalhes requer uma mi-

nuciosa planifica~ão e alocação de tempo e de pessoal. 

A Figura 2.7 apresenta a estratêgia sugerida para o equacio-

namento do problema. 

Definiç:ão do Problema 

Planificação t organização 

Desenvolv>mento~ ~Coleta de 
do sistema 

~ / 
dados 

Desenvolvimento de 
Unidades Computacionais 

Analise de/ ~Analise de 
sub-E!la.ntas sub-E!lantas 

~.Simulação da / 
planta come:leta 

Uso ! do s1mulador 
. 

de/ I ~Anállse Análise 
engenharia Econômica 

Melnoramento 
de elantas 

Figura 2.7 - Sugestão de estratégia global 
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Fazendo uma análise mais detalhada da Figura 2.7 temos: A 

pr1meira fa~e é a defini~ão do problema, as questões para serem 

respondidas são determinadas, e a decisão de se adotar uma slmu­

la~ão é feita baseada em uma análise econômica e na quantidade de 

informações disponíveis. A planificação inclui os estágios de or­

ganização de pessoal; treinamento no uso de computadores e na es­

colha do sistema mais apropriado; convenção na linha de comunica­

ção, definição da nomenclatura; construção de sub-rotinas; deter­

minação de um banco de dados contendo as propriedades físicas dos 

componentes, parâmentros usado na construção dos equipamentos e 

dados obtidos junto a Planta industrial; e por fim, a construção 

e análise dos modelos. 

2.7 CLASSIFICAÇ~O DOS PROGRAMAS DE SIMULAÇ~D 

Kehat e Shacham (1973) classificam os programas executivos 

de acordo com suas estruturas e possibilidades de uso. Segundo 

esta classifica~ão, um programa de simula~ão pode ser dividido em 

duas categorias: os específicos para a simula,ão de um processo 

particular e os de estrutura modular de múltiplo uso. 

Os programas de simulação específicos foram desenvolvidos 

para simulação de um processo particular, sua utilização é res­

trita Para o processo para o qual ele foi desenvolvido. Geralmen­

te estes programas são desenvolvido por empresas de consultoria 

com a finalidade de atender as indústrias onde os processos já se 

encontram instalados, ou então, nos novos processos, o Programa 

de simulacão é desenvolvido na mesma empresa responsável 

criação do processo químico. 

pela 

Na estrutura modular, cada etapa do processo é descrita por 

um modelo matemático, denominado de unidade modular. As unidades 
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modulares são conectadas através do conjunto de informações re­

presentativas das correntes materiais e do fluxo energético do 

processo, cabendo ao programa executivo, supervisionar o fluxo de 

informação entre os módulos. Esta estrutura é a mais difundida 

entre os programas de simulação já desenvolvidos. 

2.8 PRINCIPAIS FASES DE UH PROGRAMA EXECUTIVO 

2.8.1 FASE DA ENTRADA DE DADOS 

A entrada de dados é uma fase comum a qualquer programa exe­

cutivo de simulação, a diferença entre eles reside na forma de 

introduzir os dados e na quantidade de informações a serem forne­

cidas. 

Entre os dados de entrada comumente requeridos por todos os 

programas, estão aqueles que fornecem informações acerca da topo­

logia do processo, correntes de alimentação, dados de proprieda-

des físicas, parâmetros de projetos das unidades, critérios de 

convergência e sequência de cálculo, quando esta não é determina­

da pelo programa, assim como em certos casos quando cálculos de 

otimização de custos estão envolvidos, são necessários também pa­

râmentros de custos e critérios de otimiza,ão. 

Alguns programas prevendo futuros erros durante a etapa de 

digita,ão de ~ados, são dotados de subrotinas que verificam a 

consistência dos dados introduzidos. Quando um dado é inconsis­

tente ou então foi introduzido de forma errada, a subrotina aler­

ta ao operador e imediatamente emite um diagnóstico do erro come-

tido, e em muitos casos. orienta como o operador deve proceder 

para realizar a correção. 



15 

2.8.2 FASE DO PROCESSAMENTO 

Os processos químicos em geral são analisados sob o aspecto 

da simulação, se existe ou não a presença de reciclo de produtos. 

Os processos onde não existe a presença de reciclos, o balanço de 

massa ou o balanço térmico, é feito de forma sequenc1ada, unidade 

após unidade, evidentemente as primeiras unidades a serem calcu­

ladas serão aquelas onde os valores das correntes de entrada são 

conhecidos. Para os processos com reciclos de material ou ener-

gia, a forma de cálculo do balanço de massa ou balanço térmico, 

não pode ser realizado de forma tão simples, como no caso ante­

rlor. 

Há dois caminhos básicos e diferentes para resolver os pro­

cessos com reciclos. Uma alternativa é o cálculo sequencial, onde 

são atribuídos valores iniciais às correntes dos reciclos, execu­

tado um cálculo iterativo, e analisada a variação dos valores das 

correntes arbitradas, até que o critério adotado como tolerância 

seja atingido. Uma outra alternativa ~ a c~lcula simult~nea, isto 

é, todas as unidades serão calculadas de uma única vez por algum 

método numérica. 

- Cálculo Sequencial 

O cálculo sequencial consiste no cálculo das unidades, uma 

apos outra, porem esta sequência não obedece necessariamente a 

percurso realizado pelo fluxo mássico. A sequência ótima de cál­

culo e determinda a partir da identificação dos reciclos e das 

correntes denominadas como de corte. Conhecida as correntes de 

corte, a elas são atribuidos valores iniciais para a execução da 

primeira itera,ão, nas demais ~terações os valores das correntes 

de corte são comparados, até que a variação entre os valores da 
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itera,ão vigente e da itera,ão anterior, seja menor que o crité­

rio adotado como tolerância do erro. 

A sequência ótima de cálculo é aquela que contém o menor nú­

mero de correntes de corte, e que minimiza o tempo computacional 

para um dado processo. 

Na literatura encontram-se diversos trabalhos realizados com 

a finalidade de se determinar a sequênc1a ótima de cálculo. Rubin 

(1962), Sargent e Westerberg (1964), Lee e Rudd (1966), Shannon 

et al. (1966), Tiernan (1970) e Montagna e lribarren (1980) são 

alguns dos autores que publicaram artigos sobre a sequência de 

cálculo. Neste trabalho foi usado o método de Tiernan, e uma dis­

cursão mais aprofundada sobre este método é feita na seção 3.11. 

- Cálculo Simultâneo 

A solu~ão dos processos com reciclos através do cálculo si-

multâneo de todas as unidades, foi estudado por Nagiev (1957), 

Rosen 

Nishio 

(1979). 

(1962), 

(1972), 

Naphtali (1964), Ravicz e Norman <1964), Umeda e 

Weisenfelder e Olson (1979> e Mahelec et al 

Quando as equações envolvidas são lineares ou lineari2adas, 

o cálculo do processo requer apenas a solu~ão direta através do 

uso de métodos matriciais para se obter a resposta. O sistema de 

equa~Ões é construido fazendo o balanço global para cada compo­

nente ou para o fluxo total da massa em cada unidade. 

A constru~ão do sistema de equa~ões quando o processo envol­

ve vários componentes e vár~as unidades e extremamente complexo, 

principalmente quando o sistema envolve equações não lineares, 

por esta razão o cálculo simultâneo é pouco difundido entre os 

programas executivos. 
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2.9.3 FASE 9AtDA DE DADOS 

A saída de dados na maioria dos programas executivos de si-

mulação é feita da seguinte forma: Primeiro são impressos os va-

lares intermediários, e por fim é feita a impressão do relatório 

final. 

Os dados referentes a topologia do processo, correntes de 

alimentação, identificação dos reciclos, correntes de corte, se-

quência ótima de cálculo, parâmetros de projeto, valores iniciais 

atribuídos às correntes de corte e os critérios de tolerância ad-

mitidos para a covergência do resultado são impressos à medida 

que vão sendo introduzidos ou gerados pelo sistema computacio-

nal. Ao término de cada iteração, é emitido um relatório lnterme-

diârio para cada corrente de corte, contendo os valores da itera-

,ão anterior, da itera,ão vigente, como também, o erro percentual 

de cada variãvel do sistema_ 

O relatório final da maioria dos programas executivos apre-

senta as mesmas variáveis, e diferem apenas no la~-out. Geralmen-

te são impressos para cada corrente do processo, os valores da 

vazao máss1ca, temperatura, pressão, composição, entalpia, sendo 

que, em algus casos, também se imprime a densidade e outras pro-
•· 

priedades físicas dos componentes. 

2.9.4 BAN~O DE DADOS 

O banco de dados é uma outra estrutura comum aos programas 

executivos de simula,ão. Nos bancos de dados são armazenadas in-

forma,ões referentes aos componentes e suas propriedades físicas, 

como por exemplo, peso molecular, densidade, parâmetros para es-

timar a pressão de vapor, etc. 
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2.9 Concludo 

Neste capitulo foi feito uma análise sobre os principais 

programas executivos existentes. Discutiu-se: a estratêgia e os 

critérios usados na construção dos programas, o tipo de estrutu­

ra, as principais fases, como adaptar a planta do processo para 

uma estrutura compatível com o programa, e a forma de como o ope­

rador deve interagir no programa. 

A Figura 2.1 mostra os pr1nc1pals Programas executivos, to­

dos eles foram desenvolvidos em indústrias, firmas de consultoria 

e institui,ões acadêmicas, todas estrangeiras e na sua grande 

maioria situadas nos Estados Unidos. Um outro detalhe importante 

e que estes programas foram desenvolvidos para uso em computado­

res de grande porte e conseguentemente o uso do programa é limi­

tado apenas as empresas com condl,Ões de adquirir este tipo de 

computador. 

O programa executivo que apresentamos neste trabalho, e se­

melhante aos demais existentes no mercado para efeito do cálculo 

do balan,o de massa global. Foi desenvolvido com as mesmas carac-

teristicas guanto a estrutura modular e forma de cálculo sequen-

ciada, porém difere substancialmente na modelagem matemática usa­

da nas unidades modulares e no tipo de computador utilizado 

O programa também fornece a sequência ótima de cálculo das 

unidades e segundo a literatura poucos programas de simula,ão ~n­

dicam a ordem na qual as unidades vão ser calculadas. 

A estrutura da unidade modular é do tipo "black-box", por-

tanto só interessa os dados de entrada e de saída do módulo e sa­

bendo-se os parâmetros básicos do equipamento e valor das variá­

veis das correntes de entrada, a estrutura ''black-box'' permite 
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calcular os valores das correntes de saída. 

O computador utilizado foi um micro compatível com IBM-PC, 

de grande disponibilidade no mercado e com o pre~o bastante ra­

zoável. 

Pelas razões que acabamos de expor, se justifica o desenvol­

vimento de um programa nacional, para ser usado em microcomputa­

dores e que atenda as necessidades de um grande número de empre­

sas que até então se encontram desassistidas. 
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3. DESENVOLVIMENTO DE UM 

PROGRAMA EXECUTIVO 

20 
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3.1 INTRODU~~O 

Nas últimas dêcadas, foi intenso o esforco de pesquisadores 

e profissionais da Engenharia Química em desenvolver programas 

executivas para a simulação de processos químicos no estado esta-

cionário. 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

mento e uma grande capacidade de armazenar infarmacões. Isto de­

corre basicamente devido ao fato de os programas de simulacão ma­

nlpularem um grande número de variáveis, ocasionando uma demanda 

de grande capacidade de memória e a utilização frequente, por es­

tes programas, de métodos iterativos de cálculos que requerem um 

grande tempo de processamento 

Em muitos casos, os sistemas foram construidos tão complexos 

e sofisticados quanto eram as possibilidades, isto não só abriga­

va o uso dos grandes computadores, como também, da disponibilida-

de de tempo para a execucão. Em decorrência desses fatores, o 

sistema torna-se excessivamente caro quando se quer simul~r pro­

cessos menores, principalmente aqueles que estão localizados em 

lugares com limitadas possibilidades de se instalar uma rede de 

terminais. Com a 1ntensão de contornar estas dificuldades, o sis­

tema coffiputacional que aPresentamos neste trabalho. foi desenvol­

vido no propÓ-sito de atender as seguintes comodidades: 

- Facil manipulacão 

- Linguagem de programação de facil entendimento <BASIC) 

- Redução do tempo de execucãa 

-Possibilidade de utilizacão do sistema independente dare-

de de terminais 

- Utilização de microcomputador 
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INFORMAC3ES BÁSICAS A RESPEITO DO COMPUTADOR E LINGUA­

GEM DE PROGRAHAC~O 

O programa aqui descrito foi escrito em linguagem de progra­

mação BASIC para microcomputador compatível com o IBM-PC. As pro­

priedades de ambos, computador e linguagem influenciam a estrutu­

ra e algumas características específicas do programa. 

A escolha deste tipo de computador origina-se no pressuposto 

de qual será o objetivo deste programa. Anteriormente já mencio­

namos os principais problemas enfrentados pelas empresas de menor 

porte em simular seus processos, em virtude de não dispor de 

me1os para aquisição de grandes computadores e da dificuldade de 

se instalar uma rede de terminais. A justificativa da nossa pre-

ferência pelo uso de microcomputadores, esta em decorrência dos 

micros terem um pre~o relativamente baixo, que os torna acessível 

para a maioria das empresas. 

O computador utilizado foi o mi~ro da linha PC-XT, com capa­

cidade de memória de 640 Kb~tes, acoplado a um disco rígido de E0 

Mb~tes e duas unidades de disco flexível de 5 1/4 polegadas, face 

dupla, com capacidade de arma~enamento de 350 Kb~tes por unidade, 

terminal de vídeo e impressora. 

Embora a maioria dos programas executivos já desenvolvidos 

utilizem a linguagem FORTRAN, optamos por construir o programa em 

linguagem BÃSIC. Esta escolha se justifica pelas seguintes ra­

zões: 

Existência de comandos específicos que possibilitam o uso 

de forma racional da tela do monitor de vídeo 

- Possibilidade de definir funtões de multi-instrutões, que 

pode ser usada ao invés de sub-rotinas 

Uso de variáveis em cadeias 



- Facil manipula,ão de dados e de programas armazenados na 

memória 
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Transferência eficiente de informa,ões entre os módulos do 

programa 

É evidente que este tipo de computador e de linguagem têm 

suas restrin,ões. A principal desvantagem é que o BASIC utiliza 

apenas 64 Kb~tes de memória, isto limita bastante o tamanho do 

programa, principalmente quando é necessário dimensionar vetores 

e matrizes, como é o caso dos programas de simula,ão. 

Para suprir esta deficiência, sem sacrificar a generalidade 

do sistema, é necessário o uso de técnicas computacionais para 

otimizar a capacidade de memória disponível pelo computador. O 

artifício mais frequente é a divisão do programa em etapas deno­

minadas de sub-programas, onde os dados de saída de um sub-pro­

grama são admitidos como dados de entrada do sub-se~uente. Deste 

modo somente a fração do programa efetivamente envolvido com uma 

dada etapa do processamento permanece residente na memória de 

CPU. 

3.3 ESTRUTURA DO PROGRAHA 

A op,ão de contruir o programa com estrutura modular, está 

vinculado diretamente a disponibilidade de memória, cada mOdulo 

funciona como um sub-programa. Após o sistema estabelecer qual 

será a sequência ótima de cálculo, ou seja, a ordem na qual as 

unidades vão ser e~ecutadas, inicia-se o gerenciamento das unida­

des modulares, cada sub-programa (unidade modular) será transfe­

rido da biblioteca de módulos localizadas no disco rígido ou em 

discos flexiveis para a unidade central de processamento. Execu­

tado este módulo. ele será automaticamente apagado da CPU e um 



24 

novo módulo será requisitado, obedecendo estritamente a sequência 

que foi anteriormente determinada. Terminada a execu,ão da última 

unidade modular, será feito um teste de convergência, se a tole­

rância admitida como critério não foi atingida, novamente o sis­

tema retornará ao início da sequência de cálculo, re-iniciando a 

execução de todas as unidades modulares. 

A transferência de informa,ões entre sub-programas encadea­

dos é realizada fazendo-se uso ostensivo da intera,ão entre a CPU 

e as unidades de memória auxiliares, através de criação e leitura 

de arquivos específicos. Com esta mesma finalidade também são 

usadas áreas reservadas de memória RAH em comum aos programas. 

A estrutura de um programa executivo é composto de diversas 

fases, obedecendo semPre uma hierarquia de processamento. A se-

gu1r apresentaremos as etapas do programa por n6s desenvolvido: 

a - Entrada de dados 

b - Cálculo da Hatriz de Processo, Matriz de Incidência, Ma 

triz Conexão das Correntes e Matriz de Adjacências 

c - Determina~ão das correntes de entrada 

d Determinacão da sequência de cálculos 

e IdentiTicacão dos reciclos 

f Determinacão das correntes de corte 

g Acesso dos parâmetros das unidades 

h - ~xecução da sequência de cilculo 

1 Teste de convergência 

j Apresentacão dos relatórios 

O fluxograma referente a esta estrutura é apresentado na Fi­

gura 3.1, na qual os arquivos consultados e gerados são represen­

tados por algarismos romanos, sendo especificado no apêndice A. 



IP•IIC:IO 

l 1 TITULO DO PROCESSO o No PIE:~ 1 
UN~pAOE8 0 No DE CORRENTE., 2! .. ,. MA><• DE COAR. A880C:IAPA8 

J .. UMERO PII COrtPONEI'iTI;:: J -NOME 008 COMPONENTII8 ' -r 
" 

CALCULO DA "" 
UERIFIC:ACAO DE IIR .. OSI. I 

I~ TRI~ DE PROCE880 c;ONOISTENC:IA DOS PAPOS 

'" 
CALCULO DA MATRI% I 

DE I .. CIDENCIA 

u CALCULO DA MAT>OIZ I I 
CONE><AO DAQ CORRENTES 

"' 
CALCU~O DA MATRIZ I 

DE APJAC:ENCIAS 

IIPII:NTJPIC:AC:AO PABl 
C:ORR. DII IINTRADA 

...._ (V I I ENTRADA DE PAPOS DA~ I 
"" CORRENTES DE ENTRADA 

" 
~ 

'" DA 
N 

C:ORRENTE8 DE 
NTRAD 

J:• 
RES!i>NC:A D N 

)O:EC:IC:LOS 

1 • 
I <:ALC:U~O DA MATRI:ZI 

CIRCUITO DOS NOS 

lcA~CuLO DA MATRI~ I 
CIRCUITO CORRENTE 

" 
DI;;TERMINACAO DAE I CORRENTES DE CORTE 

-(><I I 
_( .. 

ENTRADA DOS VA~ORES II'II<:IAIS I 
"" 

DAS CORRENTES DE CORTE 

"'" 
DETERMINA<:AO DA ) I 

SEQUENCIA DE CALCULO 

I ACESSO DE PARAHETROB I 
DA UNIDADE MODULAR 

~ 

'" DA 
UN IPADES no- N 

ULARII • 

• 
I E><I!:CU<:AO DA •• I QUENC:IA DE C:AL<:ULO 

l 
I TEIJTE DE 

CONUI>RGENC:IA I 

~- N E:RRO<TOL. 

l • 

l 
INPRIMIR 

I RE~ATCIR I 0 
FINAL 



26 

3.4 ENTRADA DE DADOS 

A entrada de dados é uma fase que exige cuidados especiais 

por parte do operador. Pois, e a etapa onde há a interação opera-

dor-computador e nesta fase, um erro comprometer~ de forma irre-

mediável os resultados. Os dados serão fornecidos em fases dife-

rentes do sistema, quando necessário, mensaqens são enviadas por 

intermédio do monitor de vídeo, solicitando do operador determi-

nadas informações. Ao término de cada sequência de dados introdu-

zidos via teclado, o sistema emite uma mensagem que permite ao 

operador executar correcões, caso algum dado tenha sido digitado 

erroneamente 

Uma etapa que precede a entrada de dados, é a etapa de iden-

tificacão das unidades e correntes. Cada equipamento deve ter um 

numero e a unidade computacional que o represento, j~ os corren-

tes, são indicadas pela sua numeracão. Esta providencia ~ impre~-

cendível não só para a execução do sistema, como também, servir~ 

de guia para o acompanhamento da simulação e posterior análise 

dos resultados. 

Para um melhor entendimento, procuramos estaPelecer uma har-

monia entre este texto e o programa, de tal forma, que o leitor 

possa ter uma melhor visualização entre o que esta aqui escrito e 

as mensagens que aparecem no monitor de vídeo durante a eKecucão 

do sistema c6mputaciona1 O diagrama de fluHo mostrado na Fiqura 

3.2, servirá como Ilustração para as diversas fases do programa 

? 

t 8 I 5 

1 2 3 4 L.., 5 
niS!URADOR • ·DES!IL r-1 REATOR DES!IL DIVISOR 

1 z 4 

I 3 i 9 i 6 

Fiqura 3.2- DiaqraMa d~ fluxo de UM proc~sso quíMico ( Planta. A ) 
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Os primeiros dados a serem fornecidos são os seguintes. tí-

tulo do processo a ser simulado <TP$), número de un1dades do pro-

cesso <NU), número de correntes CNC> e número máximo de correntes 

d.ssociados a cada un1dade <NM>, ver Figura 3 3. 1.oqo em sequida, 

o sistema imprime uma mensagem no vídeo solicitando do operdor o 

número de componentes (NCOMP> existente no processo e seus res-

pectivos nomes <CP$) 

PROGRAMA EXECUTIVO PARA A SIMULAÇAO 

DE PROCESSOS POR MICROCOMPUTADOR 

TITULO DO PROCESSO =PLANTA A 

NUMERO DE UNIDADES DO PROCESSO =5 

NUMERO DE CORRENTES DO PROCESSO =9 

NUMERO MAXJMO DE CORRENTES ASSOCIADAS A CADA UNIDADE =3 

ESTAS INFORHACOES ESTAO CORRETAS? 15/NI 

Fiqura 3.3 - Aspecto da tela durante a introdu,ão dos dados 
iniciais. 

3. 4.1 MATRIZ DO PROCESSO 

A matriz do processo é formada quando a topoloqid do preces-

so é escrita segundo uma estrutura matricial. Cada unidade exis-

tente no diagrama de fluwo é representadd por uma linha na matr1z 

do processo. A·primeira coluna representa o número da unidade, a 

segunda coluna representa a unidade computac1onal correspondente, 

a partir da terceira coluna são representadas as correntes de en-

trada e saída. Por conven~ão, as correntes de entrada têm o sinal 

positivo e as de saída o sinal negativo. 
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Para introduç~o da matriz do Processo, alguns comandos devem 

ser esclarecidos. O número da unidade, o nome da unidade e as 

correntes associadas devem ser precedidos da tecla "enter··. Com a 

finalidade de facilitar, agilizar e diminuir a incidência de er-

ro, o sistema cria automaticamente três p~ginas idênticas a mos-

trada na Figura 3.4 Cada página tem a capacidade de até dez uni-

dades, e ao ser digitada a décima primeira unidade, automat1ca-

mente o s1stema retira da tela do vídeo a p~gina 1 colocando em 

seu lugar a página 2, o mesmo acontece na unidade 21, desta vez 

colocando a página 3 

FNTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCFSSO 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADA' 

M A T R I Z D O P R O C E S S O 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADA 
----------------------------------------------------------------

F6 AVANCA UMA PAGINA • F7 RECUA UMA PAGINA 
FS TERMINO DAS CORRENTES • F9 TERMINO DOS DADOS PAG " 1 

Flgura 3.4 -Página mostrada na tela do vídeo Para a introdução 
da matriz do processo. 

As mensagens escritas na parte inferior da tela do vídeo 

<ver Figura 3.4~ têm as seguintes finalidades: 

F6 - Avanca uma página, por exemplo: ao Pressionar a tecla 

F6, automaticamente o sistema chama a página sub-sequente, que 

substitui a Página que se encontra na tela do vídeo, independente 

desta estar completa ou não. 



29 

F7 - Mecanismo semelhante ao da tecla F6, porém no sentido 

inverso. 

FB - Terminada a digita~ão das correntes de uma unidade, o 

operador deve pressionar a tecla F8. Após esta opera~ão todos os 

dados reTente a esta unidade se desloca para uma posi~ão determi­

nada na parte inferior do vídeo. O cursor retorna a posi~ão ini­

cial e os dados de uma nova unidade podem ser digitados. 

F9 - Concluída a digita~ão dos dados de todas as unidades, o 

operador deve pressionar a tecla F9 informando ao sistema o tér­

mino dos dados. 

Os números das unidades <NU> e das correntes <NC> devem ser 

inteiros e não necessariamente consecutivos, porém devem obedecer 

as seguintes condi~Ões: 0 < NU < = 30 e 0 < NC < 100. O nome da 

unidade modular deve ter no máwimo 7 dígitos, podendo ser alfanu-

méricos, 

Valores 

sendo o primeiro dÍgito necessariamente não numérico. 

que ultrapassem os parâmetros acima descritos, não serão 

aceitos pelo programa. 

Após a digita~ão de cada dado, o sitema aciona uma sub-roti­

na específica para a verifica~ão da consistência daquele dado. 

Uma vez detectado erro, um sinal sonoro é executado reproduzindo 

o som de um BEEP, logo em seguida uma mensagem de advertência é 

mostrada no vídeo, indicando a espécie de erro cometido e como o 

operador deve proceder para a corre~ão de imediato. 

Para u~ melhor esclarecimento, a partir da planta A são 

apresentadas as Figuras 3.5 a 3.8, mostrando a introdu(ão da ma­

triz do processo e os Principais erros causados na etapa da digi­

ta~ão. 

As mensagens que aparecem compreendidas entre dois asteris­

cos nas Figuras 3.5 a 3.8, são os diagnósticos dos erros cometi­

dos durante a introdu~ão dos dados. 
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ENTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCESSO 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

**QUANTIDADE ILEGAL- EXECEDE UNIDADE MAXIMA ( 5 ).REENTRE** 

M A T R I Z D O P R O C E S S O 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

1 MIT 1 7 -2 
2 SEP 2 -3 -8 
3 REA 3 -4 
4 SEP 4 -5 -9 
5 DIV 5 -6 -7 

F6 AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA 
F8 TERMINO DAS CORRENTES * F9 TERMINO DOS DADOS PAG = 1 

Figura 3.5 -Diagnóstico do erro provocado quando o número da u-
nidade digitada é superior ao número de unidades 
anteriormente especificado (NU) 

ENTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCESSO 

' NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

5 ** QUANTIDADE ILEGAL * EXCEDE CAMPO (7) * REENTRE ** 

M A T R I Z D O P R O C E S S O 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

1 

2 
3 
4 

MIT 
SEP 
REA 
SEP 

F6 AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA 
F8 TERMINO DAS CORRENTES * F9 TERMINO DOS DADOS 

! 
2 
3 
4 

7 -2 
-3 -8 
-4 
-5 -9 

PAG = 1 

Figura 3.6 - Diagnóstico do erro provocado quando o nome da uni­
dade computacional diqitada excede o campo de 7 dí­
gitos 



ENTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCESSO 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

5 ** CARACTER NAO NUHERICO OU ZERO (8)REENTRE ** 

M A T R I Z D O P R O C E S S O 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

1 
2 
3 
4 

MIT 
SEP 
REA 
SEP 

F6 AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA 
FB TERMINO DAS CORRENTES • F9 TERMINO DOS DADOS 

1 
2 
3 
4 

7 -2 
-3 -8 
-4 
-5 -9 

PAG = 1 

Figura 3.7 - Diagnóstico do erro provocado quando o operador dl­
gita ~era ou um caracter não numérico no campo re­
servado as correntes associadas 

ENTRADA DE DADOS DA MATRIZ DO PROCESSO 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 

5 *** INCONSISTENCIA * REENTRE COM CORRENTES *** 
----------------------------------------------------------------

M A T R I Z D O P R O C E S S O 

NUMERO DA UNIDADE NOME DA UNIDADE CORRENTES ASSOCIADAS 
----------------------------------------------------------------

1 
2 
3 
4 

HIT 
SEP 
REA 
SEP 

F6 AVANCA UMA PAGINA * F7 RECUA UMA PAGINA 
FB TERMINO DAS CORRENTES * F9 TERMINO DOS DADOS 

1 
2 
3 
4 

7 -2 
-3 -8 
-4 
-5 -9 

PAG = 1 

Figura 3.8 - Mensagem de inconsistência em virtude de uma mesma 
corrente ser digitada mais de uma vez na mesma uni­
dade modular. 
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Concluída a introdu,ão dos dados referente ao diagrama de 

fluxo, alguns erros podem ser cometidos na diqitação sem ser per-

cebido pelas sub-rotinas de verificação. O sistema ainda permite 

realizar correções na matriz do processo A seguinte mensagem é 

apresentada na tela do vídeo "DESEJA FAZER ALGUM TIPO DE CORRECÃO 

NOS DADOS? (5/N)". Press1onando a tecla "S", o s1stema 

apresenta cinco tipos de correções, ver Figura 3 9. Digitando o 

número que se encontra à direita, o sistema realiza a operaçao 

correspondente. N~o sendo necessário realizar corre,ões, o opera-

dor deve pressionar a tecla "N" ou "enter" 

ESCOLHA QUAL TIPO DE CORREÇÃO A SER FEITA 

APAGAR TODAS AS PÁGINAS 1 

APAGAR APENAS UMA PÁGINA 2 

NúMERO DA UNIDADE 3 

NOME DA UNIDADE 4 

CORRENTES ASSOCIADAS 5 

AGUARDANDO O TIPO DE CORREÇÃO 

Figura 3 9 - Alternat1vas para corr1q1r matriz do processo, 
após a introdução de todos os dados 

Para encerrar a entrada de dados da matriz do processo, o 

sistema reali~a ma1s duas verificaç5es de erros. Primeiro verif1-

ca se as nomes das un1dades computaciona1s digitadas, são campa-

tíve1s com os nomes das unidades armazenadas na biblioteca de mo-

dulos. No arqu1vo MODULO.SEO estão arqu1vados todos os nomes da 

unidades computacionais, nomes ~ue representam os módulos ewis-

tente na bibliotP.ca do programa. O sistema abre o arquivo e ana-

lisa os nomes das unidades digitadas e os nomes das unidades 

ewistentes no arquivo, uma vez ex1stindo pelo menos um nome que 
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nio seja compatível, o sistema apresenta a mensagem ''NOME DO M6-

DULO INCOPATiVEL ** n~mero do módulo, ''**'', nome do módulo. 

Após informar a existência do erro, duas outras mensagens apare-

cem na tela da monitor de vídeo: ''GRAFIA INCORRETA 

CORREÇÃO !" o "CANCELAR A EXECUÇÃO DO PROGRAMA 

EXECUTAR 

2". Se 

por uma razão qualquer o nome do módulo apresenta um erro de or­

tografia, o operador deve pressionar a tecla 1 e o sistema reter 

nará automaticamente a página onde a unidade foi digitada e 

aguardará que seja processada a correcão; porém se o erro foi de-

tectado pela inexistência da unidade modular digitada, torna-se 

impossível a execu~ão do sistema, e o OPerador deve pressionar a 

tecla 2 cancelando a simula~ão_ 

Após ter verificado as unidades modulares, o sistema verifi­

ca se alguma corrente com o mesmo sinal foi digitada em mais de 

uma unidade. Caso seja encontrado, o sistema apresenta no vídeo 

as unidades que estão com a mesma corrente, e informa como o ope­

rador deve proceder para efetuar a corre~ão. 

Concluida a introdução da matriz do processo e a sua verifi-

car;ão, os dados são armazenadas em dois arquivos. Primeiro sob a 

forma sequencial HATPROCS.SEQ e depois por linhas HATPROCS.ALE. 

As informar;ões contidas na matriz do processo podem ser re­

escritas de modo a serem mais apropriadas ao uso em computadores. 

A partir da matriz do processo, três outras matrizes podem ser 

calculadas: ·a matriz de conexão das correntes, a matriz de inci­

dência e a matriz de adjacência. Estas matrizes constituem-se em 

importante ferramenta para as etapas de cálculos posteriores. 

Os programas de simulacão operam internamente fazendo uso de 

estruturas matriciais. Grandes espa~o na CPU são ocupados, limi­

tando consideravelmente o uso de microcomputadores para estes 

fins. Para obter o máximo de eficiência na utiliza~ão da CPU, as 
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matrizes foram dimensionadas a partir dos dados de entrada· NU, 

NC, NM E NCOHP 

Para os processos em que o número dos módulos e/ou das cor­

rentes não obedecem uma sequência numérica, o sistema realiza uma 

re-numera,ão dos módulos e/ou correntes, ordenando a partir da 

unidade. Quando esta operação é realizada, o operador é alertado 

através do sequ1nte comunicado. ''EH VIRTUnE DAS UNIDADES MODULA­

RES E/OU DAS CORRENTES ASSOCIADAS NÃO TEREM OBEDECIDO UMA SEQUÊN­

CIA NUMÉRICA, HOUVE UMA RE-ORDENACÃO NA NUMERAÇÃO DO MóDULOS E/OU 

DAS CORRENTES ASSOCIADAS''. Para evitar confusão na identificaçio 

dos módulos e/ou das correntes, é prov1denciado uma impressão no 

papel da equivalência entre a numeração anterior e a numeração 

re-ordenada 

Como fase final da entrada de dados referente ao d1agrama de 

fluxo, a matriz do processo é novamente apresentada na tela do 

monitor de vídeo, ver F1gura 3 10 O operador deve analisar minu-

ciosamente a correla~ão entre o diagrama de fluxo e a matriz do 

processo, consc1ente da equivalência dos dados, deve ent~o, 

continuidade as demais etapas 

1 

2 

3 

4 

5 

IHPRESSAO NO ViDEO DA MATRIZ DO PROCESSO 

HIT 

SEP 

REA 

SEP 

DIV 

DESEJA REVéR A MATRIZ DO PROCESSO 

1 

2 

3 

4 

5 

7 

-3 

-4 

-5 

-6 

(S/Nl 

Figura 3.10- Matriz do processo para a planta A. 

-2 

-8 

-9 

-7 

dar 



3.5 MATRIZ DE INCIDÊNCIA 

Uma outra forma de codif1car as informa~Ões do diaqrama de 

fluKO é através da matriz de incidência, mostrada na Figura 3 11 

para a planta A da Figura 3 2. A primeira coluna refere-se ao nú-

mero das unidades modulares, as demais colunas em sua Pr1meira 

linha correspondem a numera,ão das correntes. O símbolo ''+1'' in-

dica que a número da corrente associada existente naquela coluna, 

entra na unidade modular da linha correspondente. O símbolo ··-1·· 

indica que a corrente sai do equipamento O espa'o em branco ou 

zero indica que a corrente não está conectada a unidade 

A matriz de incidência também pode ser obtida a partir da 

matriz do processo, para isto, foi desenvolvido o fluKograma mos-

trado na Figura 3.12, onde MP<i,j), matriz do processo; MI(i,j), 

matriz de inc1dência; C, número de unidades modu1ares; NM, número 

máximo de correntes associadas por unidade O arquivo HATINCD.ALE 

foi criado para armazenar a matriz de incidência 

**** MATRIZ INCIDENTE **** 

UNIDADE CORRENTE 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 

---------1-----------------------------------------------------
1 I 1 -1 0 0 0 0 1 0 0 

2 0 1 -1 0 0 0 0 -1 0 

3 0 0 1 -1 0 0 0 0 0 

4 0 0 0 1 -1 0 0 0 -1 

5 0 0 0 0 1 -1 -1 0 0 

Figura 3 11 - Matriz de incidencia para a Planta A 
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r-.., 
JHICIO 

'r 
I ' 1 

MI<I,1l,MP((J-1),1) 
I : I + 1 

J ' 1 
s 

I < C + 1 

N 
J ' J • 1 

MATRIZ 

INCIDENTE - s - J >NM +! 

-0 N 

c REIORNA ) 
J1,<ABS<MP<I-1),Jll)+l 

MH1,J1I,JH 

H H 
MPCI-I,J) < 0 MP(I-I,J) ) 0 

s s 

MHI,J) = -1 MJ(I,J) = I 

Fiqura 3.12 - Fluxoqr&Ma para a calculo da Matriz dt incidencia 
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3.6 MATRIZ CONEXÃO DAS CORRENTES 

A matriz conexao das correntes possui três colunas. A pr1-

meira coluna é formada pelo número das carentes do processo, a 

segunda corrente é formada pelo número da unidade computacional 

de onde a corrente é orig1nária, a terceira e ultima coluna é 

formada pelo número da unidade computacional a qual a corrente s~ 

dest1na. 

O número zero é atribuído Para· a unidade de oriqem das cor-

rentes de alimentação e também para a unidade a que dest1na as 

correntes dos produtos finais. 

A Figura 3.13 mostra a matriz conexão das correntes para ·a 

plata A (ver Figura 3 2) 

A matriz conexão das correntes pode ser construída a part1r 

das informaçÕes do diagrama de fluxo <ver Figura 3.2), ou alnda, 

através da matriz do processo (ver Figura 3.10). Neste trabalho a 

matriz cone~ão das correntes foi construída a partir da matriz do 

processo, para isto foi usado o fluxo~r4ma apresentado na Figura 

3. i4. onde MP(i,j), matriz do Proce~so; MC(i,j), matriz conewão 

das correntes; C, número das unidades modulares, NH 1 número mâxi-

mo de correntes associadas por unidade. O arquivo HATCONX.SEQ foi 

criado para armazenar a matriz conexão das correntes 

**** MATRIZ CONEXAO DAS CORRENTES **** 

CORRENTE DA UNIDADE PARA UNIDADE 
---------------l---------------1---------------l 

1 0 I i 
2 i I 2 

3 2 I 3 

4 3 4 
5 4 5 
6 5 0 

7 5 i 

8 2 0 
9 4 0 

Figura 3 13 - Matriz conexão das correntes para a Planta A 
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mm ,,.... 
I=0 

I= I H 

s 
M 

DC J=! J:J+i J)MM+! 

s M 

'1!im:hs M M 
MP(J,J){0 MP<I.J>=0 

~ 

(REJ:;v 
s s 

H:ABS<MPO,J)) H:ABS<MPO,J)) 

MC <H,!) =ABS< MP{ I, J) > MÇ <H, I>=ABS< MP< I , J> > 

MC(H,l>:MP<I,!> nm. J>=MP< 1.1> 

~ 

Figura 3.14 - FluxograMa para o calculo da Matriz conexao das correntes. 



3.7 HATRIZ DE ADJACÊNCIAS 

A matriz de adjacências mostrada na fiqura 3 15, e uma ma-

triz quadrada na qual tanto a primeira linha como a primeira co-

luna contém os números das unidades modulares envovidas no pro-

cesso. A unidade ''1'' indica a liga~~o da unidade existente na li-

nha com a unidade representada pela coluna. O ~era ou espace em 

branco mostra que não há ligação naquela direção 

Como a matriz de incidência e conexão das correntes, a ma-

triz de adjacências também serâ construída a partir da matriz do 

processo. o fluxograma utilizado é apresentado na Figura 3 16, 

onde MP<i,j), matriz do processo; MA(i,j), matriz de adjacências; 

C, número de un~dades. O arqu1vo MATADJ.ALE foi criado para arma-

zenar a matr1z de adJacências 

**** MATRIZ ADJACENCIA **** 

DA PARA 
UNIDADE UNIDADE 

1 2 3 4 5 
------------------------------------

1 0 1 0 0 0 

2 0 0 1 0 0 

3 0 0 0 1 0 

4 0 0 0 0 1 

5 1 0 0 0 0 

Fiqura 3 15 - Matriz de adjacências para • Planta A. 

3.8 IDENTIFICAC~O DAS CORRENTES DE ENTRADA 

A partir da matriz de incidência é possível identificar to-

das as correntes de entrada ew1stente no diagrama de fluwo. Quan-

do somamos as coluna desta matriz (ver F1gura 3.11), três resu1-
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IHICIO 

" 
1=0 MA (I!, W=! 

', 
I=I+i 12=MC0,3l+! 

s 

H nw ( 2l=0 H 
DG 0 I !!=MC0,2l+! 

MC(J,3l=0 

s 

1=0 

,, 
I 

I=It1 MAO+!,!l=I 

I> 
N 

MAC!, Il=l 

s 

MIRI2 ~E 

INCI~EHCIAS -

fi~ura 3.16- FluxograMa para o calculo da Matriz d~ adJacencia~. 
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tados s~o possíveis de se obter: ''+1'', ''0'' e ''-!''. Se o resultado 

da soma de uma coluna for igual a ''+1'', a corrente~ tida como de 

entrada <alimentacio). Se a soma for ''-1'', a corrente~ produto. 

Se a soma for zero, a corrente é de conexão entre duas unidades. 

O fluxograma que identifica as correntes de entrada é mos-

trado na Figura 3.17, onde as variáveis têm os sequintes signifi-

cados: H(i,j), matriz de incidência; SM!(j), somatório da coluna; 

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

3.9 INFORMAÇÕES DAS CORRENTES DE ENTRADA 

Identificadas as correntes de entrada, o sistema necessita 

conhecer quais as características de cada corrente. Uma sub-roti-

na é acionada e o operador é informado via tela do monitor de ví-

deo, quais os dados que precisam serem fornecidos. 

A Figura 3.18 mostra a identifica~ão da corrente de entrada 

para a planta A <ver Figura 3.2), e os dados fornecidos pelo ope-

radar para a corrente. 

VALORES INICIAIS DAS CORRENTES DE ENTRADA 

CORRENTE NUMERO 

Vazão Mássica <kg/s) 

Temperatura (k) 

Pressão CKgf/m2> 

Número de Componentes 

Nome do componente 

A 
B 
c 

= 1 

= 100 

= 300 

= i 
= 3 

Fração Mássica 

0.1 
0.S 
0.4 

Estas informa~Ões estão corretas <SINl 

Figura 3.18- Dados fornecidos para a corrente de en­
trada para a Planta A. 
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J•0 

J•J+1 

1•0 
H 

J>G 

s 

I• 1+1 J•0 

s 
I> C J•J+1 

H 

S~l (J>•HO, J> +S!I (J) J>O 
H H 

'"!(J)•1 

I s 
RE!ORN! J 

ENIR!PA PE PAPOS 
E ARQUIVOS 

Fivura 3.1? - FluxoqraMa para a dtttrMi~aeao das oorrtntts dt entrada. 



43 

ApÓs a introdu~ão dos dados das correntes de entrada, estes 

são armazenados sob a forma matricial. No arquivo QTPNCOMP.ALE 

são arquivados a vazão, temperatura, pressão e número de campo-

nentes; no arquivo NOHECOMP.ALE o nome dos componentes; e na ar-

quivo FRAMOL.ALE a fra~ão mássica de cada componente. 

3' 10 DETERMINAC~O DA SEQUENCIA DE CALCULO 

O computador não pode ver as informa~ões apresentadas no 

diagrama de fluxo, como por exemplo, a planta A mostrada na Figu-

ra 3.2. Ele trabalha apenas fazendo uso de sua própria equivalên-

cia numérica. Nesta seção e na duas próximas, mostraremos os 

meios para encontrar uma sequência de cálculo do processa na for-

ma numérica, que sera obtida a partir das infarmacões contidas no 

diagrama de fluxo 

~ 2 ! 4 ~ ' ~ 9 ~11 

HISIURADOR HIS!URADOR H MISIURADOR 7' MISIU~ADOR 1-ít MISIURADOR f-
! ! 3 2 ; 4 ; 

+ 8 fl3 
!2 

I 19 t I !5 t 

HIS!URADOR ~ M!S!URADOR 'iT IIISil!RfiDOR ~ MISIURADOR ~ 
23 !! !0 9 e 

La L e i!7 L4 
Figvra 3.19 - DiagraMa de fluxo ( Plant~ B ) 

Na planta 8 da Figura 3.19, fica claro que a unidade 1 pode 

ser calculada diretamente, desde que se conheçam os valores das 

correntes de entrada; a unidade 2 também pode ser calculada. Como 

pode ser visto, as unidades 4 e 5 formam um reciclo em la'o e não 

podem ser calculadas diretamente como as anteriores. A unidade 6 

pode ser calculada se as unidades 4 e 5 forem anteriormente cal-
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culadas. As unidades 8, 9 e 10 também formam reciclos, podem ser 

calculadas conjutamente ou através da abertura do reciclo, desde 

que a unidede 6 tenha sido calculada. Por fim, calcula-se a uni-

da de 11 e a sequência de cálculo está concluída. Este exemplo 

mostra que nos processos quimicos, há unidades que podem ser cal­

culadas diretamente, e outras que obrigam o uso de técnicas espe­

ciais. 

Baseado neste 

duas etapas. 

procedimento, os cálculos são divididos em 

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

quelas que são (ou podem ser) diretamente calculadas. 

2 - Planificação do cálculo de cada um dos reciclos separa­

damente. 

Quando não existem reciclos nas informa~Ões do diagrama de 

fluxo, as unidades podem ser calculadas uma após a outra. ini­

ciando a partir das unidades nas quais só existem correntes de 

entrada. A sequência de cálculo coincide com o sentido do fluxo 

de massa, estes diagramas são denominados de processo em série. 

Um processo com reciclo é aquele no qual uma corrente de 

saída de uma unidade, afeta diretamente as correntes de entrada 

da própria unidade, isto implica que Pelo menos uma unidade não 

pode ser calculada diretamente. Nos processos onde ocorre a pre­

sen~a de reciclos, a sequência de cálculos não obedece necessa­

riamente o sentido do fluxo de massa. 

Há vários caminhos diferentes para se determinar a sequência 

de cálculo de processos com reciclo. Sagart e Westerberg (1964) 

obtiveram a sequência de cálculo a partir da matriz do processo. 

Uma outra forma de se obter a sequência de cálculo é a partir da 

matriz de adjacências; uma discursão mais aprofundada do uso da 

matriz de adjacência na obten~ão da sequência de cálculo é feita 
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nos livros de Himmelblau e BischofT (1968), Rudd e Watson (1968). 

Recentemente Montagna e Iribarren (1987) publicaram um artigo no 

qual a sequência de cálculo é determinada usando a técnica da in­

tegra~ão linear otimizada. 

Neste trabalho, a sequência ótima de cálculo das unidades do 

processo será determinada a partir da matriz de adjacências. 

A matriz de adjacências é um instrumento bastante eTicaz pa­

ra separar as unidades em série das unidades de reciclos. A téci­

nica utilizada e a da elimina~ão sucessiva das linhas correspon­

dentes ao número da coluna cujo somatório é nulo. Após somar se­

paradamente cada coluna existente na matriz de adjacências, a 

hierarquia do cálculo é determinada. A primeira unidade na se­

quência de cálculo, é aquela associada à primeira coluna cujo so­

matório e nulo, e assim sucessivamente. 

ApÓs a executão da soma da última coluna, a matriz de adja­

cências deve resultar em uma matriz nula, caso contrário está 

conT~mado a presença de reciclo. 

O fluxograma para a determinação da sequência de cálculo es­

tá apresentado na Figura 3.20, na qual são usadas as sequintes 

variáveis: ART(j), registra as colunas que apresentam o somatório 

nulo; HA(i,j}, matriz de adjacências e T, acumula o samatório da 

matriz de adjacências. A sequência de cálculo é armazenada no ar­

quivo SEQCAL.SEQ. 

3.11 IDENTIFICAC~O DOS RECICLOS 

O sistema através da matriz de adjacências pode detectar a 

existência de reciclos. porém não nos informa quais as unidades 

que fazem parte de cada reciclo 
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Segundo a l1teratura, dos vários algorítimos propostos para 

a identiflca,ão dos reciclos, o alqorít1mo desenvolvido por James 

C. Tiernan (1970) ~ o mais eficiente. e por esta raz~o vamos utl­

li:zá-lo 

Na intensão de melhor entedermos o alqoritimo proposto por 

Tiernan, alguns conceitos devem ser discutidos à priori. 

Um diaqrama e definido a partir de uma série de vértices, 

e um operador de arco I(.) que opera em todos 

os elementos indiv1dua1s de V, resultando um suhconjunto de V. Na 

forma ilustrada de um gráfico, cada vértice é representado por um 

arco oriq1nado no ponto vi at~ o ponto Vj NP.ste contexto vi é o 

vértice inicial do arco e Vj é o vért1ce terminal do arco. Por 

exemplo, considere a Figura 3. 21' onde 

v = Cv1,v2, ,vsJ 

(v 1 ) = C v2) 

(v2) = Cv2,v3.v4J 

(v5) ::{vi) 

Um percurso é uma sequência de arcos, onde o vértice termi-

nal de um arco é o mesmo vértice que inicia o prÓKimo arco Na 

Figura 3.21 -Forma ilustrada de um gráfico_ 

Um percurso Wlementar contém cada vértice uma ~n1ca ve2 
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Um circuito elementar é um percurso elementar com a diferen­

'a de que o primeiro e o último vértice são o mesmo ponto. 

O algoritimo é chamado de EC (elementar~ circuit) e utiliza 

três matrizes para descrever o diagrama. A primeira matriz deno­

minada de G, é obtida aplicando o operador f(.> sobre cada ele­

mento da matriz de adjacências. A segunda matriz, P, é unidimen-

sional • contém os vértices de um percurso elementar. A última 

matriz, H, tem duas dimensões e é inicialmente nula. 

O primeiro percurso é iniciado no vértice 1, sendo que em 

cada arco percorrido as sequintes condi,ões são verificadas: 

1 -O vértice pesquisado não pode estar em P 

2 O valor do vértice pesquisado precisa ser maior que a do pri­

meiro vértice em P 

3- O vértice pesqu1sado não pode ser fechado no último vértice 

de P 

A condicão 1 assegura que um percurso elementar está sendo 

formado. A condição 2 assegura que cada circuito será considerado 

somente uma vez e a condicão 3 assegura que o percurso elementar 

não é considerado mais de uma vez. 

A Figura 3.22 mostra o fluxograma de Tiernan. A Figura 3.23 

mostra o fluxograma para o cálculo da matriz G a partir da matriz 

de adjacências. 

Concluida a execução do algorítimo de Tiernan, o sistema te­

rá identificado todos os reciclos existentes e quais as unidades 

que fazem parte de cada reciclo. 

Após a determinacão das unidades que compÕem os reciclos, e 

possível 

reciclo. 

também, a determinação das correntes que fazem parte do 

O conhecimento das correntes de cada reciclo torna-se 

imprescindível para as demais etapas do programa. 
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1------1 GC I, Jl'J 

Fiqura 3.Z3 - Fluxoqr&Ma para o calculo da Matriz G 
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O fluxograma mostrado na figura 3.24, foi o mecanismo utili­

zado Para obtermos a representa~ãa dos reciclos através das cor-

rentes. As variáveis têm os seguintes significados: HA<I,J>, ma-

triz de adjac~nciasJ HC<i,j), matriz conex~o das correntes e G(i, 

j), matriz acumuladora. 

A partir do momento em que o sistema está analisando a se­

quência de cálculos e identificando os reciclos, uma mensagem é 

mostrada no monitor ''**** AGUARDE UM MOMENTO ****'', o operador 

deve aguarda a conclusão desta etapa do programa. Terminada a 

análise uma nova mensagem é emitida "DESEJA IMPRIMIR AS MATRIZES 

CIRCUITOS ... S/N''. 

As matrizes circuitos são formadas a partir da identificação 

dos reciclos. A primeira, denomina-se Matriz Circuito dos Nôs 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. A segunda matriz, denomina-se Hatriz Cir­

cuito das Correntes, registra os reciclos através das correntes 

do processo, cada linha da matriz corresponde a um reciclo e cada 

coluna a uma corrente pertencente ao reciclo. 

3.12 DETERHINAC~O DAS CORRENTES DE CORTE 

Na se~ao anterior foi feita uma discursão a respeito do pro­

cessos em série e dos Processos com reciclos, colocando de forma 

clara as dificuldades ewistentes quando se quer calcular as uni­

dades que fazem parte de um reciclo. 

A 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 

equa~ões, sendo que, para cada reciclo um sistema de equa,ões é 
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construido A segunda forma consiste no corte de um número minimo 

de correntes do processo, de modo a ahrtr todas as malhas dos re-

ciclos 

A nossa preferªncta recai na segunda op~io, devtdo a estru-

tura do sistema desenvolvido ser para a solução dos módulos indi-

vidualmente 

A Ftqura 3 25 mostra o fluxoqrama referente ~ determtnação-

das correntes de corte, no qual as seguintes variáveis são utili-

zadas NR, número de rectclos; G(ii,j), matrtz circuito corrente; 

HZ, numero de correntes do processo; MC(k,t), frequªncia da cor-

rente; FR, frequencta, A(i), matriz untdtmensional que acumula o 

numero das correntes de corte 

A cada corrente de corte determtnamada, e necessário atri-

buir valores intciais da vazão, temperatura, pressão e compost-

çao 

O ststema apresenta três formas diferentes para a tntrodu-

ção dos dados para as correntes de corte, ver Figura 3 26 A pri-

metra op~io ''ESTIMADA PELO COMPUTADOR"", o sistema Procura a cor-

rente de entrada mais próxima da corrente de corte e atribui os 

valores da corrente de entrada à corrente de corte. Se acontecer 

do sistema não ter correntes de entrada, uma sub-rotina é aciona-

da e o seguinte comuntcado é apresentado no vídeo· '"INFELIZMENTE 

NÃO VAI SER POSSÍVEL ESTIMAR PELO COMPUTADOR OS VALORES DAS COR-

RENTES DE CORTE, EH VIRTUDE DE N~D EXISTIREM CORRFNTES DE FNTRA-

DA", e novamente é mostrada a Figura 3.26 A segunda apeio ""FOR-

NECIDAS PELO OPERADOR"", todos os dados refer~nte ~s correntes de 

corte são fornecidos pelo operador, com a ortentacão da sub-roti-

na entrada de dados para as correntes de entrada. A terceira e 

Jltima opçio ''SISTEMA MISTo··, parte das correntes de corte será 

estimada via sistema (opção i}, e a outra parte pelo operador 



--.- !4 

I H< I , ~, ="' I 

l .. cci.J> .. ..,I 

I"··. _,_ .... ......... I 
I.._,. s. • '-. 

I FI'O""J. I 
,:;:.: 

I"''" ... l :1-a I i •S. • 
.J""ll. I 

O<l:L •• .T>•0 ... ts.•s. 

--*- _I:" <· .. ,,..,. " • I "r' • a< 1:1., .;n <>o< I, L> ................ 
I """ J •• 

I .. ,. ... .,.,. ...... I I H•H+:l. I • - N ., I, L> "'li!! 

~ I 
......... 

I -• L,. .. 

"'" 
.X" 

_:t_ 

< N 

' '"" • ..-a .. r~ccN. 2> • .,;;-- I M<:<H.s.>-O<IS.,.J> I 
MC(H,2>~FRI HaH+S. 

I '113-MC()C, 2> I 
I 

.............. 
I ·-•"-•S. • 

IA2<H>•MC(H,:I.) I _:t_ 

<lS. • .J> ... n~ • N 
O(IS.,.J>~"' ·-· - I T 

i I· 
" ~c ...... '"':::0-- • ........... 

~ 

l ·- ... I J.J•:L 

I 
.......... ,. • .,.., .... CII,.J.J>="' 

• ' 
~ 
I.(•N 

::r· 
"' ,J..r><><UICH> • .J.J•J.J..... I N 

I 
v :o. .. e 

I .......... ,.. :+"· 

I ·-· I I L= S. I 

I o .. o ..... I 
)•lO<II,L>- .. , 

,..i.. 

1 < .............. 
< U>NFI • 

I 
RIETORHA " 

..I." Cb I .... ,., ......... 
N 

~0,'-)<>G 



(opc~o 2). Quando a opc~o ''SISTEMA MISTO'' for pr~ferida, o siste-

ma solicita do operador quais as correntes de corte que vao ser 

fornec1das pelo operador. 

Os valores lniciais das correntes de corte, além de serem 

armazenadas nos arqu1vos OTPNCOMP ALE, NOMECOMP.ALE e FRAHOL ALE, 

são também armazenadas nos arquivos VICTPNC.ALE, VICCOHP.ALE e 

UICFRAM.ALE. 

ApÓs a determinação das correntes de corte, a matriz de ad-

jacências e mod1ficada no sentido de vir a representar o processo 

com a malha de rec1clos aberta. 

OS VALORES INICIAIS DAS CORRENTES 

DE CORTE DEVEM SER 

Fi ESTIMADAS PELO COMPUTADOR? 

F2 FORNECIDAS PELO OPERADRO? 

F3 SISTEMA MISTO? 

F1gura 3.26- Op~Ões para a 1ntrodução dos dados 
inic1ais das correntes de corte 

O fluxograma referente à adequa~ão da matriz de adjacência a 

abertura dos reciclos é mostrado pela Figura 3 27, na qual as se-

quintes var1áveis são u~tilizadas. HC(i,j), Matriz de Conexão das 

correntes; MA(l,j), Matriz de Adjacfincias e A2(i), vetor corrente 

de corte 

Uma vez adequada a matr1z de adajacfincias para representar o 

processo com a malha de rec1clos aberta, a sequêncla de cálculos 

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

na~io da sequ&ncia de cálculo é mostrado na Figura 3 20 



r 
IHICIO 

" --0 
!o0 

s 
"\. RE!ORHA ) A2(J)o0 

H 

BoA2(JI 

B!:MC(B,21 

B2:MC(B, 31 

MA<BI.B21:0 

J: I +1 

Fiqura 3.Z? - FluxograMa para a adpquacaQ da M~tfi' 
de adJacenctas a arbetura de rec1c os. 

56 



, ..•. 
,).' 

3.!3 GERENCIAMENTO DOS MóDULOS 

As diversas sec5es anteriores, tªm como objetivo final ~ de-

term1nação da sequência de cálculos ApÓs determinar e arqu1var a 

sequência de cálculo, o programa que reside a CPU não tem ma1s 

nenhuma utilidade, e o sistema automaticamente se encarrega de 

apagar todas as linhas do programa e um novo Programa que se en-

contra nos discos fleKÍveis ou no Winchester será transfP.rido pa-

ra a CPU 

A etapa em que se apaqa o proqrama que estâ na CPU e requ1-

sita um outro para substitui-lo, e uma fase que eKige cuidados 

especials e comandos muitos específicos. Dois comandos do BASIC 

foram utili2ados COMMOM que faz a transferência dos valores de 

NU, NC, NM, C e G para a nova fase do programa e o comando CHAIN 

que efetua exatamente a substituição do programa. 

A Fiqura 3.28 mostra o floxograma utili?.ado na etapa de ge-

renciamento Logo no iníc1o as informa,ões oriundas da fase ante-

r1or do proHrama, ou seja, número de unidades do processo, número 

de correntes do processo e número má~imo de correntes assoc1ada a 

cada unidade, são arquivados em uma area na memória RAM, em com-

mum com as unidades Apesar de reduzir a memória RAM, usando par-

te dela para arquivar dados, em contrapartida, o acesso a estes 

dados pelos subprogramas das unidades modulares é istantâneo Is-

to torna o ·sistema bem mais ~qil, po1s dispensa as consultas 

diSCOS fle~iveis ou winchester, que geralmente são ma1s demora-

das 

Os dados na memór1a RAM são ârquivados e resgatados através 

de dois comandos bâsicos· PEEK E POKE Para arquivar, arb1tra-se 

um endere~o e através do comando POKE o dado ê armazenado no en-

dereco especificado. Para resgatar, utiliza-se o comando PEEK 1n-
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formando a este o endere~o no qual o dado foi arquivado. 

Na etapa seguinte, o sistema lê os arquivos HATPROCS.ALE 

<Matriz do Processo) e SEQCAL.SEQ <Sequência de Cálculo) 

O gerenciamento propriamente dito, começa quando o sistema 

lê o número da primeira unidade registrada na sequência de cálcu­

lo. A partir deste número e utilizando-se da segunda coluna da 

matriz do processo, é identificado o nome da unidade modular ~ 

qual o seu subprograma correspondente. Na etapa seguinte, o sub-

programa que está arquivado na biblioteca de módulos é transferi­

do para o interior do programa gerenciador, sendo também feita a 

transferência dos valores das variáveis do programa gerenciador 

para o subprograma. 

As diversas fases de execu~ão dos subprogramas que represen­

tam as unidades modulares, são mostrados na Figura 3.29 

Terminada a execu~ão do subprograma (unidade modular), o 

sistema computacional retorna ao programa gerenciador e o proce­

dimento descrito anteriormente para a primeira unidade, será re­

petido para as demais unidades do processo. 

Após o têrmino do cálculo da última unidade registrada na 

sequência de cálculo, é feito um teste de convergência, se o cri­

tério adotado foi atingido, o sistema procederá a impressão dos 

resultados, caso contrário, retorna-se ao início da sequência de 

cálculo e uma nova iteração será executada. 

3.14 CÁLCULO DAS UNIDADES MODULARES 

A unidade modular, na realidade, é o modelo matemático que 

representa o equipamento existente no processo. escrito cada um 

deles através de um subprograma. Para cada equipamento existente 

nos processos q~Ím1cos, pode se ajustar uma equação matemática 
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para r~presenta-lo, e Quanto mais representativa for a equa,ão, 

mais será a apro~ima~ão dos resultados obtidos via programa s1mu­

lador e os dados e~perimentais colhidos Junto a Planta 

No capitulo 04 foram desenvolvidas várias unidades modula-

res, mostrando os modelos matemáticos e os parâmetros que repre-

sentam cada equipamento. 

O fluKograma das etapas de eKecução da unidades modulares é 

apresentado na Figura 3.29. Para um melhor entendimento, discuti­

remos a seguir algumas etapas do fluxograma. 

3.i4.i ÁREA EM COMUM 

Anteriormente já mencionamos qual o objetivo de se criar uma 

área em comum, tanto para o programa gerenciador, quanto para os 

subprogramas que representam as unidades modulares Na eKecu~ão 

do módulo, a ârea em comum é consultada atravês do comando PEEK, 

e os dados NU, NC, NM, C e G são inseridos no subPrograma. 

3.i4.2 ADMISS~O DOS PARAMENTROS 

A admissão dos parâmetros é uma das fases do programa, onde 

o operador precisa dedicar cuidados especiais. Na entrada de da­

dos da matriz do processo, sempre é possível se fazer uma corre-

~ão, Porém na introdução dos parâmetros nem sempre isto é poss1-

vel 

Os parâmetros intrínsecos a cada unidade modular são defini­

dos convenientemente na construção das mesmas, sendo inerente a 

modelagem matemâtica do equipamento, podendo no entanto, ser for­

necidos pelo operador, Por subrotinas de predicão de propriedades 

físicas ou banco de dados eKistentes no sistema. 
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Neste trabalho, o sistema computacional foi desenvolvido 

apenas para estabelecer o balanço de massa global das unidades 

Os parâmetros intrínsecos relacionam a transferência de massa en­

tre as correntes de saída, caracterizando qual percentual de mas­

sa da corrente ou o percentual da massa de cada componente em re­

la~ão a cada corrente. Os percentuais de saída são relacionados, 

evidentemente, com as correntes de entrada. 

No capítulo 04 são descritos os parâmetros que devem ser 

fornecidos para cada unidade modular. 

A introdu~ão dos parâmetros é feita durante a primeira ite-

rar;ão. A cada unidade modular que for sendo executada, o sistema 

solicita ao operador os parâmetros inerentes aquela unidade espe­

cíflca. Após a introdu~ão, os parâmetros são arquivados para pos­

terior uso nas iteratões subsequentes. No apêndice B, estão re­

gistrados os nomes e as funcões dos d1versos arquivos criados pa­

ra armazenar parâmetros. 

Para um melhor esclarecimento da definitão de parâmetros in­

trínsecos, a seguir mostraremos dois exemplos representando duas 

unidades modulares: DIV <Divisor de Corrente Isotérmico) e a SEP 

(Separador de Componentes). 

A Figura 3.30 mostra a representacão esquemâtica da unidade 

modular Divisor de Corrente Isotérmico CDIV). 

2 j xQ 

Q 

DIV 
1 3 

4 t zQ 

Figura 3.30 - Representação Esquemâtica da Unidade DIV. 

No exemplo acima, existem três correntes de saída e uma de 

entrada. Para efetivar a execu,ão do módulo DIV, o sistema lê nos 



arquivos QTPNCOMP ALE, NOHECOHP ALE e FRAMOL.ALE, todas as infor-

mat;:Ões 1nerentes à corrente de entrada Para calcular os valores 

das correntes de saída, ele necessita conhecer quais os valores 

dos parâmetros x, ~~ 2 Na tela do mon1tor de vídeo aparece a se-

guinte mensagem 

QUAL E O FATOR DE OIVISÃO DA CORRENTE NQ 

O operador deve informar o fator de divisão do fluKo para 

cada corrente de saída à medida em que esta 1nformacão for soli-

citada 

A Fiqura 3.31 mostra a representa,ão P.squemática da unidade 

modular de separação SEP 

o1=oA1+as1+0c1 
OA1=0 i*A 
QB1:=0.5*B 
Oc 1=0 4*C 1 

SEP 

2 
Q2::cQA2+0B2+0c2 
QA2=~A*A 

Os2=~s*B 

Oc2=~c*C 

03=aA3+0s3+0c3 
QA3=WA*A 

3 o83=xs*A 
oc3=xc*C 

Figura 3.31 - Representação EsquemátiCa da Un1dade SEP 

A figura acima representa uma coluna de destilação, onde uma 

amostra líquida de três componentes vai ser separada 

Neste exemplo, o sistema solicitará como parâmetros os valo-

e o percentual da massa do componente A nas correntes 2 e 3, res-

pectivamente A soma de ~A e KA é ohrigatoriamente igual a unida-

de Para os demais componentes, seguir raciocÍnio análogo. 

A Figura 3 32 mostra aspecto da tela do monitor de videu, 

quando os dados do módulo SEP estão sendo introduzidos. 



**** CALCULANDO MODULO SEP **** 

ITERACAO No 1 **** MOOULO No 2 

QUAL FATOR DE SEPARACAO NA CORRENTE 3 

A 
B 
c 

0 8 
0.7 
0 1 

ESTAS INFORMACOES ESTAO CORRETAS. IS/N) 

F1qura 3 32 - Aspecto da tela do monitor de video du­
rante a introdução dos parâmetros refe­
rente à unidade modular SEP 

ó4 

Na introdução dos parâmetros relacionados com valores per-

centua1s, independente da unidade modular, o valor do parâmentro 

deve estar obrigatoriamente compreendido entre ''0'' e "1 .. Por 

exemplo se o parâmetro tem valor de 80X, o n~mero dlqitado deve 

ser 0.8 

3.15 TESTE DE CONVERGÊNCIA DOS RESULTADOS 

A grande ma1oria dos processos químicos envolve rec1clo de 

massa em suas plantas, isto dificulta consideravelmente o cálculo 

do balanço de massa global das unidades do processo 1ndustr1al 

Conforme análise feita na seção 3.10 , uma maneira de calcu-

lar as unidades pertecentes aos rec1clos é através da abertura 

dos pr6pr1os reciclos, determinando uma corrente de corte para 

cada reciclo, atribuindo valores iniciais para estas correntes e 

realizando um cálculo iterativo. 

O teste de converqência é feito ao térm1no da sequência de 

cálculo A análise é reali2ada através dos cálculos dos desv1os 

relativos das variáveis· vazão, temperatura, pressão e fração 

mássica de cada componente, em cada corrente de corte 

A equação a sequir ilustra como o desvio relativo P. calcula-

do 



ond~. 

cão 

v<i-1> _ vci> 
~ • 100 

v<i-1) 

Dr, desvio relativo; V, valor da var1ável; i, nQ da 1tera-

Se o desvio relativo entr~ a iteração ''i'' e ''i-1'' for menor 

que o critério de tolerânc1a admitido, o sistema convergiu e é 

feita a impressão do relatcirio final Caso contrár1o, o sistema 

computacional realiza uma nova iteração 

A rot1na de cálculo qeralmente é demorada e envolve um gran­

de n~mero de itera~ões, torna-se sensato procurar me1os que pos­

sam m1nim1zar o tempo de e~ecucão da simulação 

A maioria dos métodos apresentados na literatura como um 

meio de acelerar a conver~ªncia, foram desenvolvidos a part1r dos 

valores 

destes 

das funções e de suas derivadas, consequentemente, o uso 

métodos sio impraticáve1s quando se trahalha com valores 

algébricos, como é o caso deste estudo. 

O método de Wegste1n foi desenvolvido objetivando a acelera­

ção da convergência algébrica, e foi o único encontrado na lite-

ratura por nôs consultada para este fim A Figura 3 33 mostra o 

deste método, onde: x(0), valor arbitrado inicialmen-

te; x<1); valor obt1do após a primeira lt~racão; x<2>, valor ob­

tido ap6s a segunda iteração 

Foram feitos diversos testes no intu1to de verificar a efi-

ciência de método de Wegstein Em alguns casos observou-se uma 

redução de até 40Y. do número de iterações, quando comparada com o 

mêtodo da substituição sucessiva Porém, em outros exemplos, ob-

servou-se que o método aux1l1ava a convergência de algumas var1á-

veis, entretanto, aumentava o desvio para as demais variáveis, 

várias iterações foram executadas e a convergênc~a não foi atin-
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gida. Nestes casos. mesmo que demoradamente, a substitui~ão su-

cessiva converg~u. 

Em artigo publicado em 1986, Milani e Findei~ apresentam uma 

rápida discursão a respeito da aplica~ão do métoda da substitui­

,ão sucessiva e do método de Wegstein. Eles analisaram a rela,ãa 

existente entre a taxa de reciclo e a alimentação do módulo, e 

dependendo do valor obtido nesta rela,ão, pode-se prever qual dos 

mêtodos convergirá mais rapidamente. No entanto, esta análise é 

difícil de fazer na prática, e por isto, deixamos a critério da 

sensibilidade do operador, quanto ao uso do método de Wegstein ou 

da substituitão sucessiva. 

3.16 IMPRESS~O DO RESULTADOS 

A impressão dos resultados é efetuado de duas formas dife-

rentes. Primeiro ao término de cada itera~ão é expedido um rela-

tório para cada corrente de corte existente, no qual são aPresen­

tados os valores das variáveis na itera,ão vigente e na itera~ão 

anterior, além de imprimir o desvio relativo para cada variável. 

Após atingir a convergência, é emitido um relatório final, con-

tendo todas as correntes do processo, seus respectivos valores de 

vazão, temperatura, pressão e composi~ão. 
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4.1 INTRODUC~O 

A versatilidade e a importância de um programa ewecutivo de 

~strutura modular, está diretamente condicionado à sua biblioteca 

de módulos, quanto maior for o número de equipamentos industriais 

r~presentados através das unidades modulares, também maior será o 

número de processos químicos que poderão ser simulados. 

A denomina,ão ''black-box'', consiste em um mecanismo capaz de 

simplificar a modelagem matemática da cada equipamento. De tal 

forma que sabendo-se os dados das correntes de entrada e os parâ­

metros básicos do equipamento, pode-se calcular os valores das 

correntes de saida. 

Neste capítulo é descrito o conjunto de unidades modulares 

simplificadas por nós elaboradas e representativas de equipamen­

tos mai~ frequentes na indústria química. Para cada unidade foi 

feito uma representa,ão esquemática, mostrando as equa,ões utili­

zadGs e quais os parâmetros que o operador precisa fornecer. 

As unidades modulares desenvolvidas referem-se aos seguintes 

equipamentos: misturador adiabático, divisor de corrente, termos-

tato, reator, bomba, compressor, flash, absorvedor isotérmico e 

separador. 

4.2 HISTURADOR ADIABÁTICO 

É frequente o uso pela indústria da opera,ão de mistura de 

correntes de fluidos, com o objetivo de se obter uma corrente 

produto homogênea, com vazão equivalente a soma das vazões das 

correntes de entrada. Além do conhecimento da vazão, é também de 

grande interesse nos processos estacionários o cálculo da tempe­

ratura e composi~ão da corrente resultante. 
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A unidade modular Histurador Adiabát1co {MlT) foi desenvil-

vida com o 1ntu1to de modelar um misturador de corrente de flui-

dos. No desenvolvimento desta unidade morlular as sequ1ntes 

plificações foram adotadas: processo de mistura adiabática, tem-

peratura da corrente de saída (s) igual à média ponderada das 

temperaturas das correntes de entrada e(i=i,n) 

O número de correntes de entrada da unidade HIT ê variável, 

sendo as correntes especif1cadas através da Hatr1z do Processo, 

dispensando deste modo o uso de parâmetros 

A representa,ão esquemática da unidade modular HIT é apre-

sentada pela Figura 4.1 

HIT 
FRMOLe 1, j FRMOLs,j 

Ge2' T e2, Pe2 
FRMOLee,J 

Figura 4.1- Histurador Adabático 

Na elaboração do modelo, as seguintes equaçÕes de balanço 

foram utilizadas: 

' r 
(>/ 

• 
~ Ge i .,. Te i 

Ts = 
" 

FRMOLs,j = 

Ge1 

" Í: Gei * FRHOLei,J. 
pj 

onde Gi e vazão mássica da corrente i, T1 a temperatura da cor-

rente 1 e FRHOl_ 1 ,j a fração mássica do componente J na corrente 
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1. G5 ,T5 , e FRMOL 5 ,j ~ão respectivamente, a vazão, temperatura e 

fração má.ssica do componente j na corrente de saída, "e" e "s" 

identificam as correntes de entrada e saída, respectivamente. 

4.3 DIVISOR DE CORRENTES - DIV 

A divisão da vazão mássica de uma corrente de fluido em uma 

série de correntes de mesma temperatura e composição, constitui-

se da operação realizada pelo divisor de correntes. 

A unidade modular DIV contém as equações da modelagem do di-

visar de correntes, admitindo um número variável de correntes de 

saída, as quais são especificadas através da Matriz de Processo. 

Os fatores de divisão das correntes resultantes deverão ser for-

necidos como parâmetros da unidade DIV, sendo obrigatoriamente a 

soma destes parâmetros igual à unidade. 

A representa,ão esquemática da unidade modular DIV e apre-

sentada pela Figura 4.2. 

Figura 4.2- Representa,ao Esquemática da Unidade Modular DIV 

onde Gi, Ti,· Pi, FRHOLi,j correspondem a vazio mássica, tempera-

tura, pressão e fracão mássica do componente j na corrente saída 

i, re~pectivamente (i=i,n). 

Na modelagem, as seguintes equatões de balance foram utili-

zadas: 



Te = Ts1 = Ts2 = Tsn 

Pe = Pst = Ps2 = Psn 

FRHOLe,j = FRHDLs1,j = FRHDLs2,j = 

G5 i = alfai * Ge 

72 

.. FRMDLsn,j 

onde alfai corresponde ao fator de divisão da corrente i, s e 

''e'' identificam as correntes de saída e entrada, respectivamente. 

4.4 SEPARADOR - SEP 

É comum nos processos qu~m1cos a ewistência de mistura con­

tendo diversos componentes, principalmente quando há transforma­

,ão química no decorrer do processo. Geralmente as rea,ões origi-

nam componentes que contaminam o Produto principal, tornando-se 

necessário realizar etapas de purifica,ão com objetivo de se ob­

ter um produto final isento de impureza. 

A separação de uma solução ou de uma mistura fisicamente ho-

mogênea, que haja uma transferência preferencial de um 

constituinte para a segunda fase que passa a ser fisicamente se­

parada da mistura residual. 

O processo de separação mais amplamente usado na indústria 

química é a destilação. A separa~ão dos constituintes está basea­

da nas diferen,as de volatilidade. Na destila~ão, uma fase vapor 

entra em contato com uma fase líquida, e há transferência de mas­

sa do líquidq para o vapor e este para aquele. 

A modelagem de unidade modular SEP foi desenvolvida simpli-

ficademante, considerou-se apenas o fator de separação de cada 

componente da mistura em relação a cada uma das correntes de saí-

da. 

A unidade modular SEP admite um número variável de correntes 

de entrada e de saída, as quais são especificadas através da Ha-
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tri2 de Processo Os fatores de separacão deverão ser fornecidos 

PP.lo operador como parâmetros da unidade SEP. Para cada componen-

te a soma dos fatores de separa~ão é obrigatoriamente igual a 

unidade. 

A representação esquemática da unidade modular SFP e apre-

sentada na F1gura 4.3 

Ge1• Te1• Pe1 

FRMOLei,j 
SEP 

Gs3• Ts3• Ps3 
FRMOL 5 3,j 

FRHOLP.2,j 

FRMOL52 ,j 

Figura 4.3- Representação Esquemãtica da Unidade Modular SEP 

As seguintes equa~ões de balanço foram utilizadas para a mo-

delage de un1dade SEP· 

• 
GRe = 2: 

f,. O{ 

TRe = 

FRMOLRe,j 

' 
Gs1 = 2 

l:J 

FRMOL 5 i, j 

• 
l 
(-., 

= 

= 

Ge1 "'" Te1 

• 
r. Gei * FRMOLe 1 ,j 

" 

F51 ,j * FRMOLRe,J * GRe 

F51 ,j * FRMDLei,j * Gei 



onde: 

GRe Vazão mássica resultante das correntes de entrada 

Gei Vazão mássica da corrente de entrada de número i 

Gsi Vazão mássica da corrente de saída de número i 

TRi Temperatura resultante das correntes de entrada 

Tei Temperatura da corrente de entada de número i 

FRMOLR · -- Fra<ão mássica resultante do componente j das cor­e, J 

rentes de entrada 
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FRMDL · · -- Fra~ão m~ssica do componente j na corrente de entra­el,J 

da de número i 

FRMDLsi,j -- Fração mássica do componente j na corrente de saída 

de número i 

F · · -- Fator de separação do componente j na corrente de saída Sl,J 

de número i 

FLASH - FLASH 

A vaporização por flash ou destilação em equilíbrio como é 

por alguns chamada, é uma operação em simples estágio onde uma 

mistura líquida é vaporizada parcialmente, o vapor estabelece o 

equilíbrio com o líquido residual, resultando na separa,ão da fa-

se líquida da fase vapor. O equipamento utilizada para estes fins 

é denominada de tanque flash, podendo ser contínuo ou de bateia-

da. 

No tanque flash a transferência de massa ocorre quando uma 

mistura liquida a uma determinada temperatura e pressão, entra em 

contato com um ambiente a uma pressão inferior, esta diferen'a de 

pressão proporciona a evaporação espontânea dos componentes da 

mistura líquida que possuem a pressão de vapor superior a pressão 

do ambiente 
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Para efeito de modelagem, não levamos em considera~ão a aná-

lise do equilíbrio líquido-vapor, enfocaremos simplificadamente 

os parâmetros de separa~ão de cada componente. 

Após o operador definir qual é a corrente de vapor entre as 

duas correntes de saida da unidade FLASH, deverá fornecer a tem-

peratura, a pressão e os fatores de separa~ão de cada componente 

em rela~ão a corrente de vapor. 

A representa,ão esquemática desta unidade pode ser vista na 

Figura 4.4. 

Gs1• Tsi, Psi 

FRHOLs!,j 

Ge, r., Pe 
FLASH 

FRHOLe,j 

Gsê• Tsê, Ps2 

FRHOL52 ,j 

Figura 4.4- Representação Esquemática da Unidade Modular FLASH 

As seguintes equaçÕes de balan~o forma utilizadas para a mo-

delagem da unidade FLASH: 

= 
• 

Gsi = L 
i=! 

FRMOL · ·= ------------------S11J 

onde Ge corres~onde • vazio mjssica da corrente de entrada e Gsi 

corresponde à vazão mássica da corrente de saida de número i, 

Fsi,j refere-se ao fator de separa~ão do componente j na corrente 

i e FRHOLi,j é a Tração mássica do componente j na corrente i. 
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~.6 REATOR - REA 

A maioria dos processos quÍmicos em opera,ão, têm em suas 

plantas no mínimo a presença de um reator, isto ressalta a impor­

tância da exi~tência de uma unidade que represente o reator na 

biblioteca de módulos de um programa executivo. Este módulo re­

presenta as alterações quÍmicas sofridas no decorrer das várias 

etapas do processo. 

A unidade modular REA foi desenvolvida com o intuito de mo­

delar um reator. Algumas restrinçÕes foram feitas e são tidas co­

mo corretas, pois a nossa intenção é de apenas quantificar as al­

teraçÕes ocorridas nas concentrações dos componentes, na entrada 

e saida do reator. 

As simplificações adotadas na unidade modular REA foram as 

seguintes: 

- Reação isotérmica 

- Reator adiabático 

- O reator pode ser, tanto homogêneo como heterogêneo 

- é indiferente quanto a sua classificacão, reator desconti-

nuo<batch reactor), reator tubular(plug flow reactor) ou reator 

de mistura(mixed flow reactor> 

Não há necessidade de se conhecer a equação da taxa e a 

constante de velocidade da reação 

Para a execu~ão do módulo e necessário que se forne~a as se-

guintes informaçÕes: 

Número de reagentes 

Nome dos reagentes 

Peso molecular dos reagentes 

Coeficiente estequiométrico dos reagentes 

- Taxa de conversão do reagente limitante 
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- Número de produtos 

- Nome dos produtos 

- Peso molecular dos produtos 

Coeficiente estequiométrico dos produtos 

obs1: reagente limitante é aquele que se encontra em menor pro-

porção estequiométrica. 

ob2s: em funcão da estrutura computacional, o nome do reagente 

limitante da reação deve ser fornecido antes dos demais reagen-

tes. 

O módulo é compatível para os quatro tipos de reações des-

critas abaixo. 

a A c C 

a A cC + dD 

aA + bB c C 

a.A + bB cC + dD 

A representação esquemâtica da unidade modular REA é apre-

sentada pela Figura 4.5. 

Ge• Te• Pe Gs, Ts, Ps 
REA 

FRMDLe, j F'RMOLs,j 

Figura 4.5 - Representação Esquemática da Unidade Modular REA 

onde G, T, P, F~MOLi,j correspondem a vazão mássica, temperatura, 

press~o e fração mâssica de componente j, respectivamente, ''e'' e 

''s'' representam a entrada e saída. 

As equa~Ões usadas na modelagem são as seguintes: 
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Para os reagentes: 

FRHOL 5 ,j = (fRHDLe,jiHj - <vj/Vi} * X * <FRHOLe,jiHj>>*Hj 

Para os produtos: 

- X 

FRHOL 5 ,j = <FRHOLe,jiHj + (vj/vi) * X * CFRMOLe,jiMj>>*Mj 

Peso molecular do componente j 

Coeficiente estequiométrico do componente j 

Coeficiente estequiométrico do componente i 

Taxa de conversão em relacão ao reagente limitante 

ABSORVEDOR ISOTéRMICO - ABSI 

Existem proce~sos industriais que possuem matéria prima, 

sub-produto ou produto final sob a forma de mistura de gases. Às 

vezes por obrigatoriedade processual ou até mesmo operacional, 

torna-se necessário fa2er a separacão desses gases, o equipamento 

destinado a esta finalidade denomina-se absorvedor. Com objetivo 

de reprensentar um absorvedor foi desenvolvida a unidade modular 

ABSI. 

Absorç~o de um gás é uma operação em que uma mistura de ga­

ses é contactada com um lÍquido, com a intenção de dissolver um 

ou mais componentes da mistura gasosa na fase líquida. Esta ope­

ração requer uma transferência de massa da corrente gasosa para a 

fase líquida. 

Na modela~em do absorvedor algumas consideraç5es foram ne-

cessárias, por exemplo, a taxa de absorcão não é calculada atra-

vés dos dados referente ao equilibrio do sistema gás-líquido, 

curva de solubilidade do gás no líquido, temperatura ou pressão. 

A taxa de absorção é introduzida via parâmetro, ou seja, o 

operador fornece o percentual em massa que cada componente trans­

fere da fase gasosa para a fase liquida. 
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A representa,ão esquemática da unidade modular ABSI é apre-

sentada na Figura 4.6. 

FRHDLgs,J FRHOLJe,j 

ABSI 

Gge• Tge • Pge Gls• Tls• P]s 

FRMDLge,j FRHOLJs,j 

Figura 4.6- Representa,ão Esquemática da Unidade Modular ABSI 

As equações que estabelecem o balan'o de massa no módulo AB-

SI, são as seguintes: 

Te = Ts Pe = Ps 

MJe,j = FRHDL1 e, j *Gl e 

Mge, j = FRHOLge, j *Gge 

HJ s' j = Mge,j*Xj+Hle,j 
lhlll/) 

Gts = Gle + k Mge,j*Xj 
Jd 

•"""' Ggs = Gle L_ Mge,j*Xj 
J""/ 

FRMOLJs,j = Mls,jiGJs 

FRHDLgs,j = Hge,j/G95 

onde os índices.''e'' e ''s'' indicam as correntes de entrada e saída 

da unidade modular, ''1'' e ''g'' indicam fase líquida e fase gasosa 

e o indide "j" especifica o componente. M,G,T,P e FRHOL represen-

tam à massa, vazão mássica, temperatura, pressão e fra,ão mássica 

respectivamente. 
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4.8 TERMOSTATO - TER 

Um termostato é utili~ado 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 valor constan-

te. 

Na modelagem da unidade TER, a temperatura da corrente de 

saída foi considarada como uma constante, sendo esta, atribuída 

pelo operador, como um Parâmetro da unidade TER. 

A repre~enta~ao esquemâtica da unidade TER é apresentada na 

Figura 4.7. 

FRHDLs,j 

Figura 4.7 - Representa~ão Esquemática da Unidade termostato TER 

onde os índeces ''e'' e ''s'' indicam as correntes de entrada e saída 

da unidade TER. 

As seguintes equa~Ões de balanço foram usadas na modelagem 

da unidade TER: 

FRMOLe,j = FRMDLs,j 

onde G, P, T e FRHDLt,j representam a vazão mássica, Pressão, 

temperatura e fra~~o mássica do componente j na corrente i, res-

pectiva.mente. 
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4.9 BOMBA - BOMBA E COMPRESSOR - COMP 

Os fluidos que participam de processos químicos podem ser, 

gases, líquidos ou combinação de ambos, há necessidade frequente 

de deslocar fluidos de um ponto a um outro dentro dentro da fá-

brica, para esta finalidade usa-se equipamento que eleva a pres-

são. ~ convencional falar em bombeamento quando estão envolvidos 

líquidos, e o equipamento é usualmente denominado de uma bomba. 

Os ga~es têm densidade e viscosidade mais baixas, além de maior 

compressibilidade de modo que usam dispositivos diferentes para 

movimentá-los Dependendo do aumento de pressão que se deseja 

efetivar usam-se ventiladores, sopradores e compressores. 

Logo, para transporte de fluidos na fase líquida ou no esta-

do de uma suspensão, usaremos a unidade módular BOMBA, já para os 

fluidos na fase gasosa, util1zaremos a unidade modular COHP. 

Na modelagem das unidades BOMBA e COHP, a pressão na corren-

te de saída foi considerada como uma constante, sendo esta, atri-

buída pelo operador como um parâmetro. 

A representação esquemática das unidades BOMBA E COMP esta 

apresentada na Figura 4.8. 

FRHDLe,j 

BOMBA ou 
COHP 

FRHDLs,j 

Figura 4.8 - ·Representaçao Esquemática da Unidade BOMBA ou COHP 

onde o~ índices ''e'' e ''s'' indicam as correntes de entrada e saída 

da unidade modular. 

As sequintes equaçÕes de balanço foram usadas na made}agem 

das unidades: 
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Te = T5 ; FRMOLe,j = FRMOLs,j 

onde G, T, P e FRMOLi,j representam a vazão mássica, temperatura, 

pre~são e fra~ão mássica do componente j, respectivamente. 

4.10 V~LVULA - VALV 

Os processos quÍmicos envolvem, frequentemente, o estado 

fluido. O fluido ê, em geral, transferido de uma parte do preces-

so para outra através de canos. Para atender determinadas carac-

terísticas do processo, torna-se necessário realizar um controle 

sobre o escoamento do fluido, para este fim, usa-se um tipo de 

acessório denominado de válvula. 

As válvulas são usadas ou para controlar a vazão ou para 1n-

terromper o escoamento do fluido, por consequencia causa perda de 

carga, resultando numa diferença de pressão entre a entrada e a 

saída da válvula. 

Na modelagem da unidade VALV, a pressão na corrente de saída 

foi considerada como uma constante, sendo esta, atribuída pelo 

operador como parâmetro. 

A representação esquemática da unidade modular VALV está 

apresentada na rigura 4.9. 

~. Pe I o •. r •. Ps 
•L ____ vA_L_v ____ _;-----------• 

FRHDLe,j _ FRMDLs,j 

Figura 4.9 - Representa~ão Esquemática da Unidade VALV 

As seguintes equa~ões de balan~o foram usadas na modelagem 

das unidades: 
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FRMDLe,J = FRMDLs,j 

onde os índices ''e'' e ''s'' indicam as correntes de entrada e saída 

da unidade modular, G, T, P e FRMOLj representam à vazão mássica, 

temperatura, 

vamente. 

pressão e fra,ão mássica do componente j, respecti-
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5. PROCESSOS SIHULADOS USANDO 

O PROGRAMA PROPOSTO 

G4 
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5.1 INTRODUÇÃO 

Nos capítulos anteriores mostrou-se, o desenvolvimento das 

diversas unidades modulares que compÕem o programa, a modelagem 

matemática de cada unidade, a forma estrutural e a sequência ope­

racional do sistema computacional, e como deve ser a intera~ão do 

operador com o programa durante as etapas de entrada dos dados e 

parâmetros. 

Neste capitulo, foi testado a eficiência e a flexibilidade 

do programa proposto. Para isto, foram realizados diversos testes 

de simula,ão envolvendo diferentes tipos de processos químicos. 

Os processos quÍmicos testados como exemPlos foram escolhi­

dos mediante alguns critérios pré-estabelecidos: 

a - Processos que sofrem alteracões em todas as suas varia-

veis 

b - Processos com reciclos de massa 

c - Processos com transformações físicas e reações químicas 

d - Processos em que uma mesma operação unitária pode ocor-

rer mais de uma vez 

Estas condições nos asseguram não só a eficiência do Programa, 

como também, a sua generalidade. 

Durante a execução de cada exemplo simulado, é feita a im­

pressão dos dados e parâmetros introduzidos, e das variáveis cal­

culàdas durante a execução da simulação. Por fim, é feita a 1m-

pressão do relatório final com as seguintes informações: número 

de iterações em que o sistema convergiu, valores da vazão, tempe-

ratura, pressão e composição para cada corrente do processo, e 

uma conclusão relantando se foi usado o método de Wegstein para 

acelerar a convergência ou simplesmente o método da substituição 

sucessiva. 

O< 
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5.2 PROCESSO I - MISTURADOR - DIVISOR - TERMOSTATO - SEPA-

RADDR 

O Proc~sso I é composto por quotro unidades modulares <MIT, 

DIV, TER, e SEP>, o"de s~o analisadas as varlaç5es da vazio, tem-

peratura e composição das correntes do processo. 

A Figura 5.1 apresenta o fluxograma do Processo l, sendo os 

resultados da simula,ão deste processo mostrado no Quadro 5 1 

6 

• 
? I 

I "!! I 
DjU 3 !!R 

~ 
SjP 

I 

Figura 5.1 - Diagr&Ml Modular rtftrtntt ao Proctsso I 

O processo I opera com uma al1mentação de 100 Kg/s, onde 70% 

e do componente A e 30X do componente H. O divisor de fluwo JliV 

(2) recicla para a unidade de mistura MIT (1) 20Y. da vazão máss1-

ca A·unidade de aquecimento TER (3) mantém a temperatura do flu-

xo de saida em 400 K A fra,~o destifada (corrente 5) da unidade 

de separa,ão SEP (4) contém 70X do componente A e 30~ do campo-

nente E. 

Ouddro 5 1 - Relatór1os da simulo,~o do Processo I 

**~* MATRIZ no PROCESSO **** 

UNIDADE MODULO CORRENTES ASSOCADAS 
----------------l----------------l-----------------------------

1 I HIT I 1 6 7 -2 

2 I DIV 2 -3 -7 
3 I TER 3 -4 
4 SEP 4 -5 -6 
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**** MATRIZ INCIDENTE **** 

UNIDADE CORRENTE 

1 2 3 4 6 7 

---------l-----------------------------------
1 I 1 -1 0 0 0 1 1 

2 0 1 -1 0 0 0 -1 

3 0 0 1 -1 0 0 0 

4 0 0 0 1 -1 -1 0 

**** MATRIZ CONEXAO DAS CORRENTES **** 

CORRENTE DA UNIDADE PARA UNIDADE 
--------------l---------------l---------------

1 I 0 I 1 

2 1 ? 

3 2 3 
4 3 4 
5 4 0 

6 4 1 
7 2 1 

**** MATRIZ ADJACENCIA **** 

DA PARA 
UNIDI<DE UNIDADE 

1 2 3 4 
-------------------------------

1 0 1 0 0 

2 1 0 1 0 

3 0 0 0 1 

4 1 0 0 0 



*** CORRENTES DE ENTRAOA *** 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Mass1ca Ckg/s) 

Tempera.tura (K) 

Presso.o (Kyf/m2) 

Numero de Componentes 

Nom~ do Componente 

A 
B 

= 1 

= 100 

= 300 

" 1 

= 2 

Fracao Mâss1ca 

.7 

3 

MATRIZ CIRCUITO CNOS) 

* 1 * 2 * 3 * 4 * 

* 1 * 2 * 

MATRIZ CIRCUITO (CORRENTE> 

* 2 * 3 * 4 * 6 * 
* 2 * 7 * 

CORReNTES DE CORTE 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Hassica (kg/s) 

Pressao <Kgf/m2) 

Num~ro de Componentes 

Nome do Componente 

A 
B 

• 2 • 

= 2 

= 100 

" 300 

= 1 

" 2 

Fracao Mass1ca. 

.8 

.2 

llEI 
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**** SEQUENCIA DE CALCULO *~** 

Ordem 
de Calculo 

1 
2 
3 
4 

Unidi:tde 

Numero 

2 
3 
4 
1 

Un1dade 

Modular 

DIV 
TER 
SEP 
MIT 

Introdução dos parâmetros 

**** CALCULANDO MODULO DIV **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 2 

QUAL O FATOR DE DIVISAO DA CORRENTE -3 
ALFA (-3> " 0 8 

**** CALCULANDO MODULO DIV **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No ? 

QUAL O FATOR DE DIVISAO DA CORRENTE -7 
ALFA (-7> = 0.2 

**** CALCULANDO MODULO TER **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 3 

QUAL A TEMPERATURA NA CORRENTE -4 
TEMPERATURA= 400 

**** CALCULANDO MODULO SEP **** JTERACAO Na 1 **** MODULO Na 4 

QUAL FATOR DE SEPARACAO NA CORRENTE. 
A 0. 6 
B 0 7 

"~~'*** CALCULANDO MODULO SEP **** ITERACAO No 1 **** MODULO Na 4 

QUAL FATOR DE SF:PARACAO NA CORRENTF 
A 0. 4 
B 0. 3 

**** CALCULANDO ·MODULO MIT *"*** ITERACAO No 1 **** MODULO Na 1 

NAO NECESSITA DE PARAMETROS 

5 

6 



90 
rOLERANCIA <Y.) NA COVFRGfNCIA 

VAZAO 1 
TEMPERATURA 1 
PRESSAO 1 
COMPOSICAO 1 

ITERACAO Nu 2 

CORRENTE DE CORTE 2 SENDO ANALISADA 

VA v c ((VA-VC)/VA)*100 
VAZAO 150 40 173. 10 %-16.426 
TEMPERATURA 320 .2 329. 2 -2.802 
PRESSAO 1 00 1 00 0.000 

A 0 742 0 .731 1 .461 
B 0 .2J8 0. 269 -4 204 

**** RELATOR lO FINAL ·IHHHI 

**** PROCESSO I **** 

-Wioi:*J! ITERACAO No 3 "~~*ill* 

Corrente Vazao Temperatura Pressao Composicao on 
n <Ky/s) ( K l <Kgf/m2) A B 

1 100 00 300 .0 1. 00 0 700 0.300 
2 199.09 337 1 1.00 0 .730 0.270 
3 159.08 336. 3 1 .00 0. 729 0.271 
4 1:::i9 .08 400. 0 1 .00 0 729 0.271 
5 99 . 77 400 0 1 .00 0 .697 0.303 
6 C]9 32 400 .0 1 .00 0. 782 0 .218 
7 39 .77 336 .3 1 00 0 .729 0 271 

Conclusão: O ~recesso cunver~iu ~m 03 1teraçWes com uma toler~n-

ClQ de erro de 1Y. e fo1 USddo o metodo de Wegstein para acelerar 

a convergência 
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PROCESSO II - HISTURADOR - REATOR - TERMOSTATO - SEPA-

RADOR - FLASH - BOMBA - DIVISOR DE FLUXO 

ABSORVEDOR ISOTERHICO 

O Processo II é composto por oito unidades modulares dlfe-

rentes HIT, REA, TER, SEP, FLASH, BOMBA, DIV, e ABSI ) . Este 

exemplo foi criado não só para analisar as varia,ões da vazão, 

temperatura, pressão, e composi~ão das correntes do processo, co-

mo tamb~m. para testar a operacionalidade da maioria das unidades 

modulares desenvolvidas. 

A Figura 5.2 apresenta o fluxograma do Processo II, sendo os 

resultados da simulação deste processo mostrado no Quadro 5.2 

12 ~ t !3 

ABSI 
8 

6 
t + 14 

1 
np J R! A 4 

ljR 5 S~P 

t 8 

7 
FL!SH 

DIV BOMBA I 
2 7 16 6 j 

+I! 

Figura 5.2- ~tpresentacao Modular do Processo 11 

A alimentacão do Processo II é feita pela corrente (1), a 

vazão mássica é de 100 Kg/s, com composi,ão de 60X do componente 

A e 40X do componente D. temperatura de 300 K e pressão de 2 atm. 

A corrente <12> também é de alimentação e tem uma vazão mássica 

de 200 Kg/s do componente E. a uma temperatura de 400 K e uma 
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pressão de 2 atm. Na unidade REA (2) ocorre a rea,ão A - B + C 

com conversão de A de 80Y.. A unidade de aquecimento TER (3) man-

tém o fluxo da corrente de saída a uma temperatura de 400 K Na 

unidade de separa~ão SEP (4) a fra,ão destilada (corrente 6) con-

térn 80Y. da massa do componente E e 1001. da massa do componente C 

em relação a corrente de entrada (5), o restante sai na corrente 

de fundo. No tanque FLASH (5) a temperatura é redu2ida a 300 K e 

a pressão a 1 atm, 10Y. da massa do componete A e 100Y. da massa do 

componete B saem na corrente de vapor (8). No módulo BOMBA (6) a 

pressão é elevada para 2 atm No divisor de fluxo DIV (7) 30Y. da 

massa é reciclada para a unidade de mistura HIT (1). Na unidade 

de absorção ABSI (8) 1001. da massa do companete B e 10Y. da massa 

do campanete C são absorvidas 

Quadra 5.2 - Relatório da simula~ãa do Processo II 

**** MATRIZ DO PROCESSO **** 

UNIDADE MODULO CORRENTES ASSOCADAS 
---------------l----------------l----------------------------

1 MIT I 1 2 -3 

2 REA I 3 -4 

3 TER 4 -5 
4 SEP 5 -6 -7 
5 FLASH 7 -8 -9 
6 
7 
8 

BOMBA 
DIV 
ABSI 

9 -10 
10 -2 -11 
6 12 -13 -14 
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**-!!;* MATRIZ INCIDENTE **** 

UNIDADE CORRENTE 

1 2 3 4 3 6 7 8 9 10 11 12 13 14 

---------1---------------------------------------------------------- --

1 1 1 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

2 0 0 1 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

3 0 0 0 1 -1 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

4 0 0 0 0 1 -1 -1 0 0 0 0 0 0 0 

5 0 0 0 0 0 0 1 -1 -1 0 0 0 0 0 

6 0 0 0 0 0 0 0 0 1 -1 0 0 0 0 

7 0 -1 0 0 0 0 0 0 0 1 -1 0 0 0 

8 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0 0 1 -1 -1 

**** MATRIZ CONEXAO DAS CORRENTES **** 

CORRENTE DA UNIDADE PARA UNIDADE 
------------1---------------l---------------l 

1 0 1 
2 7 1 
3 1 2 
4 2 3 
5 3 4 
6 4 8 
7 4 5 
8 5 0 
9 5 6 

10 6 7 
11 7 0 
12 0 8 
13 8 0 
14 8 0 
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**** MATRIZ ADJACENCIA **** 

DA PARA 
UNIDADE UNIDADE 

1 2 3 4 5 6 

---------------------------------------------------
1 0 1 0 

2 0 0 1 

3 0 0 0 

4 0 0 0 

5 0 0 0 

6 0 0 0 

7 1 0 0 

8 0 0 0 

*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO . . = 1 

Vazao Massica (kg/s) 

Temperatura (K) 

Pressao <Kgf/m2> 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

A 
B 
c 
D 

E 

= 100 

= 300 

= 2 

= 5 

Fracao Hass1ca 

.6 
0 
0 
.4 

0 

0 0 0 

0 0 0 

1 0 0 

0 1 0 

0 0 1 

0 0 0 

0 0 0 

0 0 0 

7 8 

0 0 

0 0 

0 0 

0 1 

0 0 

1 0 

0 0 

0 0 
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~~~ CORRENTES DE ENTRADA ~*~ 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Hassica (kg/s) 

TemPeratura <K> 

Pressao (Kgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

A 

B 

c 
o 
E 

= 12 

= 100 

= 300 

= 2 

= 5 

Fracao Mass1ca 

0 
0 
0 
0 
1 

MATRIZ CIRCUITO <NOS> 

* 1 * 2 * 3 * 4 * 5 * 6 * 7 * 

MATRIZ CIRCUITO <CORRENTE> 

* 3 * 4 * 5 * 7 * 9 * 10 * 2 * 

CORRENTES DE CORTE 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica Ckg/s) 

Temperatura <K} 

Pressao CKgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

A 
B 

c 
D 
E 

• 3 • 

= 3 

= 100 

= 300 

= 2 

= 5 

Fracao 

.6 

0 
0 

4 
0 

Massica 

?5 



A 

A 

A 

Introducão dos Parâmtros 

**** CALCULANDO MODULO REA **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 2 

B. C D 
QUAL E O NUMERO DE REAGENTES 1 
QUAL COMPONENTE VAI REAGIR A 
PESO MOLECULAR DO REAGENTE 40 
COEFICIENTE ESTEQUIOMFTRICO 1 
QUAL E A TAXA DE CONVERSAO 0 8 

**** CALCULANDO MODULO REA **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 2 

B C D 
QUAL E O NUMERO DE PRODUTOS 2 
NOME DO COMPONENTE PRODUZIDO B 
PESO MOLECULAR DO PRODUTO 15 
COEFICIENTE ESTEQUIOMETRICO 2 

***~ CALCULANDO MODULO REA **** 
ITERACAO No 1 **** MOnULO No 2 

B C D 
QUAL E O NUMERO DE PRODUTOS ? 
NOME DO COMPONENTE PRODUZIDO C 
PESO MOLECULAR DO PRODUTO 10 
COEFICIENTE tsTEQUIOMETRICO 1 

**** CALCULANDO MODULO TER **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 3 

QUAL A TEMPERATURA NA CORRENTE -5 
TEMPERATURA= 400 

**~~ CALCULANDO MODULO SEP **** 
ITERACAO No 1 **~* MODULO No 4 

E 

E 

QUAL FATOR DE SEPARACAO NA CORRENTE. 6 
A 0.0 
E 0.8 

c 1. o 
n 0 0 
E 0 0 

**** CALCULANDO MODULO SEP **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 4 

QUAL FATOR DE SEPARACAO NA CORRENTE. 7 
A 1.0 
E 0 2 
c 0 o 
D 1. 0 
E 0.0 

E 
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**** CALCULANDO MODULO FLASH **** 
ITERACAO No 1 *** * MODULO No 5 

QUAL E A CORRENTE DE VAPOR 8 
QUAL E A TEMPERATURA NO FLASH 300 
QUAL E A PRESSAO NO FLr-~H 1 
QUAL E A FRACAO VAPORIZADA DO COMPONENTE 

A 0. 1 
B 1.0 
c 0.0 

o 0.0 

E 0.0 . 

**** CALCULANDO MODULO ABSI **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 8 

QUAL E A CORRENTE DE ENTRADA no GAS 6 
QUAL E A CORRENTE DE SAlDA DO GAS 13 
A 8 c D E 

QUANTOS COMP VAO SER ABSORVIDOS 2 
NOME DO COMPONENTE ABSORVIDO 8 
QUAL E A TAXA DE ABSORÇÃO 1 0 
NOME DO COMPONENTE ABSORVIDO c 
QUAL E A TAXA DE ABSORCÃO 0. 1 

**** CALCULANDO MODULO BOMBA **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 6 

QUAL A PRESSAO NA CORRENTE -10 
PRESSAO= 2 

**** CALCULANDO MODULO DIV **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 7 

QUAL o FATOR DE DIVISAO DA CORRENTE -2 
ALFA (-2) = 0.3 

**** CALCULANDO MODULO DIV **** 
ITERACAO No 1 ***:I* MODULO No 7 

QUAL o FATOR DE DIVISAO DA CORRENTE -11 
ALFA (-1 j) = 0 7 

i't'lflo'it CALCULANDO MODULO MIT **** 
ITERACAO No 1 **** MODULO No 1 

NÃO NECESSITA DE PARÃHETROS 



tHHHt SEQUFNCJA DE CALCULO +H! li!:* 

Ordem Unidade Unidade 
de calculo Numero Modular 

1 2 REA 
2 3 TER 
3 4 SEP 
4 3 FLASH 
5 8 ABSJ 
6 6 BOMBA 
7 7 DIV 
8 1 HIT 

TOLERANCIA (Y,) NA COVFRGFNCJA 

VAZAO 
TEMPERATURA 
PRESSAO 
COMPOSJCAO 

I TER1~CAO No 2 

1 
1 
1 
1 

CORRENTE DE CORTE 3 SENDO ANALISADA 

VA v c 
VAZA O 115 .24 119 01 
TEMPERATURA 300 .0 300 0 
PRESSAO 2 .00 2.00 

A 0 .549 0 .533 
B 0 .000 0 000 
c 0 000 0 .000 
o 0 451 0. 467 
E 0 000 0 .000 

S'8 

((VA-VC)/VA)'II:100 
-3 276 

0.000 
0 000 

2 904 
0 000 
0 000 

-3 .532 
0 .000 



**** 

***-M 

·tHof*l+ 

Corrente Vazao Te&peratura 
n (Kg/s) (K) 

1 10900 300.0 
2 20 53 300.0 
3 120 53 3000 
4 120 26 300.0 
5 120 26 4eU 
6 42.98 400.0 
7 77.27 400 0 
8 8 85 30e 0 
9 68 42 300.0 

10 68 42 300.0 
11 47.90 300 0 
12 100 00 300.0 
13 11 38 400 0 
14 131 61 300 0 

RELATORIO FINAL **** 

PROCESSO II "'"*** 

ITERACAO No 3 'ltl't-lHif 

Pre':isao Composicao 
IKgf/112) A 8 
2.00 0600 0 000 
2 00 0' 166 0 000 
2 00 0.526 0 000 
2 e0 0.105 0 315 
2.00 0.105 0.315 
2 00 0.000 0 706 
2 00 0. 164 0 098 
100 0 143 0 857 
1 00 0.166 0 000 
2 00 0 166 0 000 
2.00 0 166 0 000 
2 00 0 000 0 000 
2 00 0 000 0 000 
2.00 0 000 0.231 

m 
c D 

0 000 0.400 
0 000 0.834 
0.000 0 474 
0 105 e 474 
0 105 0.474 
0.294 0 000 
0. 000 0.738 
0.000 0 00e 
0.000 0.834 
0000 0.834 
0000 0 834 
0 000 0.000 
1 00e 0.0e0 
0.010 0.000 

E 
0.000 
0.000 
0.000 
0.0e0 
0 000 
0 000 
0 00e 
e 0e0 
0 000 
0.000 
0 000 
1000 
0.000 
0.760 

tl(.l ' ' 

Conclusão: O processo converqiu em 03 iteraçÕes com uma tolerân-

cia de e~ro de 11. e foi usado o mcitodo de Weqstein pard acelera~ 

a convergênc la 



5.4 PROCESSO !!! - PLANTA PARA A DEST!LACaO DE ÁLCOOL 

Uma planta para produzir álcool comercial por um processo de 

dest i 1 adia mostrada na Figura 5 3.a (15) o processo contêm 

duas colunas de destilação, ambas com taxa de refluxo de 3 Para 

1 A alimenta,ão e de 10 000 Kg/h, com composi,ão de 80Y. de Água, 

10Y. de álcool, e 10Y. de material orgânico. A fração destilada da 

primeira coluna contém 60Y. de álcool, na sequnda coluna a fração 

destilada contém 95Y. de álcool Na corrente de funda da primeira 

coluna sai 80Y. do material orqan1co que entra na corrente de ali-

mentação, o restante do material orgânico é ret1rado na corrente 

de fundo da sequnda coluna As correntes de saída de fundo das 

colunas não contém álcool 
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Figura 3 3 a - Planta para a produçdo de álcool (15) 

Para efeito do cálculo do balanço de massa global. podemos 

adptar o d1agrama de fluxo mostrado na Figura 5.3.a em um dia9r~-

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 os equipamentos 

do processo são representados por unidades modulares compatíveis 

com as unidades modulares existentes no programa 

+ 
2 I • 
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SjP 8 PlU 
! 
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Figura 5.3.b ~ Rtprtst~taoao Modular da planta dt dtstilaoao dt aloool 

Ouadro 5.3 - Relatório da s1mulação do Processo III 

**** MATRI7. DO PROCESSO **** 

UNIDADE MODULO CORRENTES ASSOCADAS 
----------------l----------------l-----------------------------

1 SEP I 1 2 -3 -4 

2 DIV I 4 -2 -5 

3 SEP I 5 6 -7 -8 
4 niv 1 8 -6 -9 

*•** MATRIZ INCIDENTE **** 

UNIDADE CORRENTE 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 

---------l---------------------------------------------
1 1 1 -1 -1 0 0 0 0 0 

2 0 -1 0 1 -1 0 0 0 0 

3 0 0 0 0 1 1 -1 -1 0 

4 0 0 0 0 0 -1 0 1 -1 



**** MATRIZ CONEXAO DAS CORRENTES **** 

CORRENTE DA UNIDADE PARA UNIDADE 
---------------l---------------l---------------

1 I 0 I 1 

2 I 2 I 1 
3 I 1 I 0 

4 I 1 I 2 

5 I 2 3 

6 4 3 
7 3 0 
8 3 4 
9 4 0 

**** MATRIZ AD~ACENCIA **** 

DA PARA 
UNIDADE UNIDADE 

1 2 3 

-------------------------------
1 0 

2 1 

3 0 

4 0 

*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Va2a0 MdS51Ca (kq/5) 

Temperatura (K) 

Pressao (Kgf/m2) 

Numero de Componentes 

ame do Com~onente 

AGUA 
ALCOOL 
ORGANICO 

1 0 

0 1 

0 0 

0 1 

= 1 

= 10 

= 300 

= 1 

= 3 

Fracao Hass1ca 

.8 

.1 

.1 

4 

0 

0 

1 

0 



MATRIZ CIRCUITO (NOS) 

* ii'l ê.* 

* 3 * 4 * 

MATRIZ CIRCUITO (CORRENTE) 

* 4 * 2 * 
* 8 * 6 * 

CORRENTES DE CORTE 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica Ck9/s) 

TemPeratura ( K) 

Pressao <Kgf/m2> 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

AGUA 
ALCOOL 
ORGANICO 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica (kg/s) 

Temperatura (10 

Pressao (Kgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

AGUA 
ALCOOL 
ORGANICO 

:if 4 * 8 * 

= 4 

= 5 

= 300 

= 1 

= 3 

Fracao Massica 

= 8 

= 5 

1 
7 
2 

= 300 

= 1 

= 3 

Fracao Hass1ca 

2 
.8 

0 

i.~; 3 



**** SEQUENCIA DE CALCULO **** 

Ordem Unidade Unidade 
de calculo Numero Modular 

1 ·2 DIV 
2 4 nrv 
3 1 SEP 
4 3 SEP 

TOLERANCIA (Y.) NA COVERGFNCIA 

VAZAO 
TEMPERATURA 
PRESSAO 
COMPOSICAO 

ITERACAO No 2 

I 
1 
1 
1 

CORRENTE DE CORTE 4 SENDO ANALISADA 

VA v c 
VAZAO 6. 17 6 40 
TEMPERATURA 300. 0 300 0 
PRESSAO 1 00 1 00 

AGUA 0 271 0 .289 

ALCOOL 0 .587 0. 581 
ORGANICO 0. 142 0. 129 

ITERACAO Na 2 

CORRENTE DE CORTE 8 SENDO ANALISADA 

VA v c 
VAZA O 4.17 4 03 
TEMPERATURA 300.0 300.0 
PRESSAO 1. 00 I. 00 

AGUA 0 071 0 .054 
ALCOOL 0 .929 0. 946 
ORGANICO 0 000 0 .000 

( (VA-VC)/VAHt100 
-3.613 
0.000 
0 000 

-6 .668 
0. 991 
8 .658 

< < VA-VC) /VA Hd 00 
3.398 
0 000 
0 000 

24.063 
-I. 847 

0.000 

104 



ITERACAO No 3 

CORRENTE DE CORTE 4 SENDO ANALISADA 

VA v c 
VAZAO 6 40 6 48 
TEMPERATURA 300 0 300 0 
PRESSAO 100 1 .00 

AGUA 0 289 0 .290 
ALCOOL 0 .581 0 .585 
ORGANICD 0 129 0. 125 

ITERACAO No 3 

CORRENTE nE CORTE 8 SENDO ANALISADA 

VA v c 
VAZAO 4.03 4.00 
TEMPERATURA 300 0 300 0 
PRESSAO 1 00 1 .00 

AGUA 0 .054 0 .053 
ALCDDL 0 946 0 .947 

ORGANICO 0 .000 0 000 

ITERACAO No 4 

CORRENTE DE CORTE 4 SENDO ANALISADA 

VA v c 
VAZAO 6 48 6 .53 
TEMPERATURA 300 0 300. 0 
PRESSAO 1 00 1 00 

AGUA 0 290 0 288 
ALCODL 0 585 0 589 
ORGANICO 0. 125 0. 123 

((VA-VC)/VA)*100 
-1237 

0.000 
0.000 

-0. 188 
-0 645 

3.319 

((VA-VC)/VA)*i00 
0 711 

-0 000 
0 .000 

1 .698 
-0. 097 

0. 000 

<<VA-VC>IVA)*100 
-0.774 

0 000 
0.000 

0.558 
-0.613 

1 575 
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IHHHf RELATDRIO FINAL **** 

**** PLANTA PARA A DESTILACAO DE ALCOOL **** 

*'*** ITERACAO No 5 **-jol;* 

Corrente Vazao Te1peratura Pressao Composicao {X) 
n iKg/s) (K) <KgU•2l AGUA ALCOOL ORGANICO 
1 19 99 300 0 190 0 899 9.109 0.100 
1 4 90 300 0 1.00 0.188 0.589 0 113 
3 8.33 300 0 1 00 0 904 0.000 0.096 
4 6.57 300.0 1.00 0.187 0.591 0.111 
5 1.63 3000 1.00 0.188 0.589 0.113 
6 3 00 3000 1.00 0.053 0 947 0.000 
7 0.61 300.0 1 00 0.674 0 000 0 316 
8 4 01 3000 1 00 0 053 0 947 0.000 
9 1.00 300.0 1 00 0 053 0.947 0.000 

Conclusão: O sistema converg1u em 05 itera,ões com critérios de 

tolerânc1a para o erro de 1Y.. Neste exemplo foi usado o m~todo da 

substituição sucessiva, pois o método de Wegste1n acelerava a 

convergência de algumas variâveis, e ao mesmo tempo contribuía de 

forma favorável para o aumento da divergência das demais variá-

veis Neste caso o método de Wegstein não se mostrou conveniente. 
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5.4 PROCESSO IV - PLANTA PARA A PRODUÇÃO OE ÁCIDO NÍTRICO 

A F1gura 5 ~ a mostra o diagrama de fluxo para uma planta de 

ácido nítrico conforme Reklaites(JO Primeiro ocorre a produção 

de amônia 

( 1 ) 

onde a conversao da reação é de 25% em relação ao componente H2. 

As duas reacões seguintes ocorrem no queimador, onde o NH3 será 

totalmente consum1do. 

===::.= ( 2) 

2NH3 + 2.502 ( 3) 

A conversão de cada reacão no queimador é a seguinte· a readlo 

(2) converte 87Y. do NH3, na reacão <3> o restante do NH3 é consu-

mido. Cinco por cento da corrente gasosa é purgada no div1sor de 

fluxo e 93Y. do nitrogênio é remov1do no separador 

J 

' "· 

Wtttr 

Splilltr 
7 5" Purv-

10 

' 
• 

! 
I I 
I I 
I I 
I I b • • I-:;;,;-.:_-"{IBurnu)--.:...-+1 

NH, 
Á r--'-=-'-o-~ j. 
I I 
I I 
I I 

I 

H,O 11 

HNO, 

' 

Figura 5.4 a - D1agrama de fluxo para a planta de ácido nítrico 

(16)-

Para que se possa executar a simula,ão da p1anta de ácido 

nítrico, algumas adaptaçÕes serão necessárias Prime~ro deve se 

fazer a transformação do diagrama de fluxo em um diagrama de es-



trutura modular, depois adaptar os módulos do diagrama de forma 

que eles fiquem compativeis com as unidades modulares desenvolvi-

das no programa 

O reator mostrado na F1gura 5.4 a, apresenta 3 correntes de 

entrada A unidade modular REA fol desenvolv1da apenas com uma 

entrada e uma saida. Neste caso, o reator para ser represent<sdo 

no diagrama de módulos, necessita de duas unidades modulares; 

primeiro a unidade modular HIT onde se processa a mistura das 

três correntes, e depois a unidade modular REA ande se processa a 

reacãa. 

No queimador ocorre a mistura com o ar e duas reacões simul-

tâneas Para representara queimador são necessár1as três unida-

des a unidade modular HIT onde sera fe1ta a mistura, e duas uni-

dades modulares REA, sendo cada uma delas responsável por uma das 

reat:Ões 

A Figura 5.4 b mostra a representação modular do d1agrama de 

fluxo mostrado na Figura 5 4.a 

3 

'!' ~ 

1 ' j • ju 

'" 1.., 
"l' H '!' 1.., 'I' ~ "li ~ '!' ~ '!' ~ "11 ~ 'I' 

jn ' 
Fh~n 5.4.))- Rtprurohno I'IOd~\l.r di ph.oh dr J.ddo oitrico. 

A entr~da do H2 no processo ~ feito pela corrente (1) a uma 

vazão de 0 44 Kg/s, temperatura de 300 K e pressão de 1 atm Na 

unidade modula~ REA (2) oco~~e a reação (1) e 25r. do H2 é consu-

nido Na unidade modular SEP (3), o NH3 oriundo da unidade REA 

(2) e separado dos componentes gasosos N2 e H2. Na unidade de 

mistura MIT (4) ocorre a m1stura do NH3 com o ar que entra pela 

corrente (8), a uma vazão de 49 03 k9/s Na unidade modular REA 
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(5) ocorre a reação (2) e na unidade modular REA (6) a reação 

(3) Na unidade ABSI (7) o H2SD4 produzido na unidade REA (6) e 

dbsorvido pela corrente de ~gud <12), d corrente <12) tem vdzao 

de 1 98 Kg/s, temperatura de 300 K e pressão de 1 atm, a fracão 

gasosa sai na corrente (14). Na unidade de separaçio SEP (8) 7X 

de N2 é reciclado para unidade de mistura MIT (1), o restante do 

N2 com os demais componetes saem na corrente de topo (corrente 

15) No divisor de fluxo DIV <9) é feita a purqa de 5Y. da correo-

te gasosa. 

Quadro 5.4 - Relatório da simulação do Processo IV 

**** MATRIZ DO PROCESSO **** 

UNIDADE MODULO CORRENTES ASSOCADAS 
----------------l----------------l-----------------------------

1 I MIT I 1 2 3 -4 
2 I REA 4 -5 
3 I SEP 5 -6 -7 

4 MIT 7 8 -9 
5 REA 9 
6 

7 

8 
9 

*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica (kq/s) 

Temperatura <K) 

Pressao (Kgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

N2 
H2 
NH3 

02 
HN03 

H20 
NO 

REA 
AESI 
SEP 
D!V 

= 1 

= 44 

= 300 

= 1 

= 7 

10 
11 
14 

6 

Fracao Hassica 

0 
1 
0 

0 
0 
0 
0 

-10 
-11 

12 -13 
-2 -15 
-3 -16 

-14 



*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica <kg/sl 

Temperatura CK> 

Pressao (Kgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

N2 

H2 
NH3 
02 
HN03 

H20 
NO 

*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica <kg/s) 

Temp~rat ura ( K) 

Pressao CKgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

N2 

H2 
NH3 
02 
HN03 
H20 
NO 

MATRIZ CIRCUITO CNOS) 

= 8 

= 49 03 

= 300 

= I 

= 7 

Fracao Hassica 

.77 
0 
0 

0 
0 
0 

23 

= 12 

= 1.98 

= 300 

= 1 

= 7 

Fracao Hassica 

0 
0 
0 
0 
0 
1 

0 

* 1 * 2 * 3 * 4 * 5 * 6 * 7 * 8 * 

* 1 * 2 * 3 * 9 * 



MATRIZ CIRCUITO (CORRENTE) 

• 4 • 5 • 7 • 9 • 10 • 11 

• 4 • 5 -1(- 6 • 3 • 

CORRENTES DE CORTE 

• 4 • 

CORRENTE NUMERO = 4 

Va2ao Massica (kg/s) = 16 

Temperatura <K> = 300 

Pressao (Kgf/m2) = 1 

Numero de Componentes = 7 

Nome do Componente Fracao Massica 

N2 

H2 
NH3 

02 
HN03 

H20 
NO 

.9 

. 1 
0 
0 
0 
0 

0 

**** SEQUENCIA DE CALCULO **** 

Ordem Unidade Unidade 
de calculo Numero Modular 

1 2 REA 
2 3 SEP 
3 4 MIT 
4 9 DIV 
5 5 REA 
6 6 REA 
7 7 ABSI 
8 8 SEP 
9 1 MIT 

i 1 

• 14 • 2 • 



**** RELATORIO FINAL **** 

**** PLANTA DE ACIDO NITRICO **** 

**** ITERACAO No 9 **** 

Corrente Vaza o Tel!loeratura f'ressao Corepo:;ü:ao m 
n \f:g/sl (K) (Kqti~:2.l N2 H2 ~H8 02 HN03 H1D NO 

e .44 30é 0 Uiíl 0 !000 1 @0~0 0 0~00 0 0000 I 1000 ~-0~0~ 0 0~00 
1 2. 64 300. e L ee 1.0000 ueee 0 1:~00 e 0001 0 0000 98001 0 0tee 
3 14.34 30U ue 0 9237 0. 0763 0 .09ÇJ& 0.000~ 0 .0íi00 a aeo; 0 0000 
4 !.7.42 3000 i.0~ 0. 912ª ~ 0880 0 .í!000 0 li!! um 0.0~00 0 ~000 
o 17 27 3M.0 i.00 0.8074 0 ~66 7 0 i260 0.00~~ U000 0 001! ~ ~Mr. 
" 
b 15.0~ 30U 100 0 9237 ~ 0763 e.me 0.0000 0.0000 (l 0000 9.0100 
' 2.17 3000 i ee 0.0000 0 ;;;; ! 000~ 0.00~0 0.0000 0.~ee~ 0 ~~~l~ ' e 49.03 30U 1.00 e nee 0.$000 0 0~00 ~ 2300 um e 0000 e em 
9 51 20 30e.~ U! 0.7373 ~ .00(;~ 0 (1.•-~:::: . ,")~~ e.2202 ~ ê~0~ e eee~ e f-e~~~ 

10 51.20 300! 1!0 ~ 7373 ~ e0-ee @ ae55 0 68i! 0 i369 0.0391 um 
íi 51 20 30! e 1 00 ~.7373 0 0~00 ; em 0 0!81 0 1369 @- 047C 0 0~9':' 

12 i. 98 311! i ee 0.0000 ' 0000 e .e0ee 00!00 0 000! 1 . 00~0 jl 0?-~0 

'" ·' H 44 300 e 1.~0 e ~~e~ 0 0000 e .0~ee U!0B 0.6127 0 l87l 0 ~~~~ 
i4 41 .7~ 300 e L 00 0.9045 e em um 0.0836 um 0 ;m 0 ~120 
i5 39 19 3010 i 00 0 898! 0.0~C:~ Ui!! 0 0-892 0.0000 0 _0000 0 0!28 
l6 0 75 300 e i 00 0.9237 0 0763 0 000! 

; "" Ui!! !.0000 e e~~e 

Conclusão O sistema converg1u em 09 ltera,ões com cr1térios de 

tolerinc1a para o erro de 1X. Neste exemplo foi usado o m~todo da 

~ubstltui,ão ~ucessiva, Pois o método de Wegstein acelerava a 

convergênc1a de algumas variáveis, e ao mesmo tempo contr1buia de 

forma favorável para o aumento da divergência das demais var1a-

veis. Neste caso o método de Wegstein não se mostrou conveniente. 
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5.6 PROCESSO V - PLANTA DE ACIDO SULFúRICO 

A Figura 5.5 a mostra o diagrama de fluxo de três seções da 

Plantd de ácido sulfúr1co (1) 
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Figura 5 S.a- D1agrama de fluxo para a planta de ácido sulfúrico 

( 1). 

A seção de preparação inclui a secagem do ar e a etapa onde 

ocorre a que1ma do enxofre para a Produção de S02. 

(i) 

A conversão é de 100Y. em relacão ao comPonente S 

Na segunda seção ocorre a reaçao para a formação do S03. 

( 2) 

( 3) 

Nas reações (2) e <3> se consld~ra também conversão de 100r. 

A transformação do diagrama de fluxo para o diagrama de es-

trutura modular, é feita da seguinte forma Na secagem do ar como 

n~o existe reação, foi usado a unidade modular ABSI ahsorvedor 

isotérmico onde a um~dade do ar é absorvida pela corrente de 

ácido sulfúrico Na etapa da queima do enxofre adotou-se os mes-



mos cr~terios usados no exemplo anterior ( Processo IV ) Por úl-

timo na secão de absorção, como ocorre absorção e reação quimicd 

simultaneamente, para representar a coluna de absorção foram nen-

cessári<is três unidades modulares: uma un1dade de mistura <MITJ, 

onde ocorre a mistura dos componentes 502, N2 e 503 (corrente 91 

com a corrente (10) contendo H20 e Hp804; a unidade modular REA. 

onde ocorre a reação (3/ para a formação do H2S04, e por último a 

unidade modular SEP para realizar a separação do HpS0 4 e do HpO 

dos comPonetes gasosos -
___,_, ___,_, 

~ ' "" '!' "!' j 

1• c!. ' 2 "" '!' 4 

" 
, 

!!" I!" !" 
2l jj --'!, 

"!' 1-' 
·~· 

SEP 
o 

~ AJjl 

I" 
" I " 

--"-. " "!' fi" 

1" l " 
Fiturl 5.5.b • 1\Ppnunhe~o O'lod~lu d1 phnh dt &tido sulruriço, 

" Na F1gura 5 ~.b o ar entra no processo atraves da corrente 

{20) a uma vazão de 48.10 Kg/s, temperatura de 250 K, pressão de 

1 atm e uma umidade de 1Y.; é seco no absorvedor isotérmico ABSI 

( !ll saindo pela corrente (21). No divisor de fluxo DIV (12) 81Y. 

do ar vai para a unidade de m~stura HIT (1) e 19X para un1dade 

DIV (13) A unidade DIV (13) d1vide o fluxo de ar 42Y. para a un1-

dade MIT (3) e 58Y. para a unidade HIT (4) Na unidade MIT (!) 

ocorre a mistura do enxofre que entra na corrente (1), a uma va-

zao de 4.45 Kg/s, temperatura de ?.50 K e pressão de 1 atm, com a 

corrente de ar (2). No unidade REA (2) ocorre a reacão C!J, na 

un1dade REA <SJ a reação <2> e na unidade REA (7) a r~acão (3) 

Na unidade de separação C8) os componentes gasosos o2 e N2 sao 



separados dos componetes llqu1dos H2D e H2S04. O misturador M!T 

C9) faz a diluição do H2S04 oriundo da un1dade de separação SEP 

(8) e da unidade de absorçio ABSI (fi), a vazio de ~qu~ da cor-

rente <15) é de 1 90 Kg/s, temperatura de 250 K e pressão de 1 

atm, No d1v1sor de fluxo DIV <10) 70X da massa recicla para un1-

dade MIT (6), 281. para a unidade de secagem do ar ABSI <11) e 21. 

é retirado na corrente <18> como produto final. 

Quadro 5.5- Relatório da s1mulaçio do Processo V 

**** MATRIZ DO PROCESSO **** 

UNIDADE MODULO CORRENTES ASSOCADAS 
---------------l----------------l-----------------------------

1 MIT I 1 2 -3 

2 REA 3 -4 
3 MIT 4 5 -6 

4 MIT 6 7 -8 

5 REA 8 -9 
6 MIT 9 10 -11 

7 -12 REA 11 
8 -13 -14 SEP 12 
9 15 16 -17 MIT 14 

10 -10 -18 -19 orv 17 
11 20 -21 -16 A85I 19 
12 -2 -22 DIV 21 
13 -5 -7 orv 22 

*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Hassica (kg/s) 

TemPeratura <K> 

Pressao (Kgf/m2> 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

s 
02 
N2 

H20 
502 
S03 
H2S04 

: 1 

: 4 45 

: 250 

: 1 

: 7 

Fracao Hassica 

1 
0 
0 
0 
0 
0 
0 



*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Va2ao Hassica (kg/s) 

Temperatura CK) 

Pressao (Kgf/m2) 

Num~ro de Componentes 

Nome do Componente 

s 
02 
N2 

H20 
502 
503 
H2S04 

*** CORRENTES DE ENTRADA *** 

CORRENTE NUMERO 

Vazao Massica (kg/s) 

Temperatura (K) 

Pressao (Kgf/m2} 

Numero de Componentes 

Nom~ do Componente 

s 
02 
N2 

H20 
502 
503 
H2504 

= 15 

= 1 9 

= 250 

= 1 

= 7 

Fracao Hassica 

0 
0 
0 
1 
0 
0 
0 

= 20 

= 48.1 

= 250 

= 1 

= 7 

Fracao Massica 

0 
.23 
.76 
01 

0 
0 
0 



CORRENTES DE CORTE 

* 17 * 

CORRENTE NUMERO = 17 

Vazao Massica (kg/s) 

Temperatura <K> 

Pressao CKgf/m2) 

Numero de Componentes 

Nome do Componente 

5 
02 
N2 
H20 
502 
503 
H2504 

**** SEOUENC!A 

Ordem 
de calculo 

1 
2 
3 
4. 

5 
6 
7 
8 
9 

!0 
11 
12 
13 

= 610 

= 250 

= 1 

= 7 

Fracao Massica 

0 
0 
0 

0 
0 

05 
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DE CALCULO 

Unidade 
Numero 

10 
11 
12 

1 
13 

2 
3 
4 

5 
6 
7 
8 
9 

**** 

Unidade 
Modular 

DIV 
ABSI 
DIV 
MIT 
DIV 
REA 
MIT 
MIT 
REA 
MIT 
REA 
SEP 
HIT 



TOLERANCIA <Y.l NA COVERGENCIA 

VAZAO 
TEMPERATURA 
PRESSAO 
COMPOSICAO 

2 
2 
2 
2 

**** RELATORIO FINAL *~** 

**** PLANTA DE ACIDO SULFURICO **** 

**** ITERACAO No 11 **** 

tiB 

Correr. te Vaza o Tell!PEratura Pressao to~rosic~c· OD 

" 
! Kg/si m (Kg:/m2) s 02 t-12 H2ü S01 S02 H2SQ4 

4 45 150< i 0~ 1.0~0!! ~ 0t100 ~· 00ee- 0. 000e 0.000~ ; ;;;; 0 ee~e 
1 38.57 25~ 0 1.~0 

e ''" 
e 2323 0. 767í ueee 0 ~~~? e 0000 e.ee~e 

3 43 ~2 250 0 L00 e t1E.1, 0.2083 ê 6B83 e 0000 0.0000 ~ 0000 e ~ee~ 
4 ~3 02 250 0 ,_ ·?~ ~ 00~~ 0.1049 e 6BB3 Ue00 e 1%9 e eeee 0.00\lf" 

' 3 8! 250 ~ ! 00 0 00(1~ 0 2323 ().7677 0.1!00 0 eeee 0 0000 e 000í< 

6 46 82 250 0 ~ ee 0 0000 ~ i!52 0 6947 0.0000 0.1?-~i ~.00~0 e 0000 
" 5 25 2~>1' 0 1 00 0 000~ 0.2323 (! 7 677 e em 0 0000 e em ; eeee ' 
5 52 07 250 0 1.00 e 00ee 0!170 (! 702i 0 00\~~ e. i7e? e em I 0000 
9 52.07 2"""' ~ "· . '" 

0.10;1 0 0843 íi.702~ 0 0000 @.li~?-~ 0 .2i37 e m; 
10 427.~~ 250.0 i ~0 e 0000 0.0000 tl.0~0fl 0 0340 0 0000 9900! 0. 9660 
u 479 07 250 0 U!0 (I 0000 0.0092 e 0763 00303 0 0~0~ 0 0232 e sm ,. 
·' 479.07 ESe. ~ 1 ~0 ; 0090 0 0092 e 0763 0.0251 uee0 ueee 0.8895 
13 4fl.94 250 -~ Ui 0000! 0.1072 \1.8928 00000 0.0000 0.000~ 0.0!00 
14 438 i3 250.0 UI 1.9110 e eeee U000 0 027~ e em um i 9716 
i5 190 25{1.\1 i 00 00000 00000 0 100; 1 e;;; 0 0~00 UM! uee0 
l6 17!.18 15U Ui um e eeee e ~eee 0 ê267 uee; e me I 9633 
!7 611 31 250.0 Ui ue;; Ui!! !.i !li 0 0330 ; 1001 e.;;;e e.967i 
t& i2 20 250 0 1 00 e e~ee 0 0006 e eeee 0 0340 0 N!00 ll 00{1;0 0 9660 
19 1.7{1 J!{l 250.0 i {;0 {; 000~ f!.000~ 0.0000 0 _03~e 0 ee~~ Ui!! 0 966! 
2e 48 10 150 0 i. f!~ 0 0000 ~ 2300 e 76ee 9.0190 0 e000 ~ 00011 0 8000 
" 47.62 2)0 ~ ue U!ó' 0.2323 0.7677 ~.00(-0 00000 e em ueee C I. 

"' '· 9.~5 2S0. 0 Ui ~.0000 0.1323 e_nn 10000 09000 e.&eee i 0000 

Conclusão· O sistema convergiu em 11 1teraçÕes com critérios de 

tolerância para o erro de 21. Neste exemplo foi usado o mêtodo da 

substituição sucess1va, pois o método de Wegstein acelerava a 

convergência de algumas variáve1s, e ao mesmo tempo contribuía de 

forma favorável para o aumento da divergência das demais variá-

ve1s Neste caso o método de Wegstein não se mostrou conveniente 



5.7 Conclusão 

Nos dtversos testes realizados neste capÍtulo, mos:rou-se de 

forma bem clara a eflctencia, a flexibilidade e a gener~1tdade do 

programa proposto Em cada exemplo simulado foram ap~.;osentados 

detalhes e características tntrísicas do progr~~a, como vár1os 

também, a atuação do operador em cada uma das etapas d= sistema 

computac1onal 

A fase QUE' ex1~e maiores cutdados é d etapa de aC=~ta~ão do 

de fluxo para o diagrama de estrutura modular Para que 

a programa possa desempenhar suas funções de formd sat:sfatórta, 

e prudente que o operador conheça todo o processo. 

tre o dtagrama de fluxo e o diagrama modular, tem que ~-2r compa­

tível com as unidades modulares existentes na btbliotec~ de módu-

los do programa 

Vá r lOS relatór1os foram impressos, mostrando etapa por eta-

pa, com a finalidade de elucidar qualquer espécie de C-v1da que 

possa persistir. 

A estratégia adotada pelo sistemu computacional na execução 

do programa, pode ser analisada através dos relatórios ç~e forne-

cem· a sequência de cálculo, correntes de corte e va1:~es 

ciais est1mados para cada corrente de corte No relatór:~ final e 

mostrado o número de 1teraçÕes necessar1as a convergênc:a de cada 

processo. os ·valores da variáveis para cada corrente do =recesso, 

e ainda informa se o sistema computacional ut1lizou o n=todo de 

Wegstein ou da subst1tu1ção sucess1va 

Os resultados f1na1s obtidos são idênticos aos val=~es eKis­

tentes nas publicações 



6 CONCLUSÕES E SUGESTÕES 
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6.1 CONCLUSõES 

O objetivo deste trabalho foi o desenvolvimento de um pro­

grama executivo de simulacão, capaz de calcular o balanço de mas­

sa global de processos ~uímicos complexos com rec1clos. 

O sistema computacional do Programa foi desenvolvido em m1-

crocomputador compatível com o IBH-PC, de fácil aquisição e de 

grande disponibilidade no mercado nacional 

foi o BASIC. 

A linguagem utilizada 

A estrutura do programa é do tipo modular Pois este tipo de 

estrutura permite uma ampla flexibilidade no uso do programa, po­

dendo simular diferentes processos quÍmicos, como também, faclli­

ta a criacão e incorporacão de novos módulos ao programa caso se­

ja necessár1o 

O modelo ''caixa-preta'' permite a simplifica~~o dos modelos 

matemáticos sem comprometer a precis~o dos resultados. 

Na fase de entrada de dados, foram criados aspectos na tela 

do monitor de vídeo, mostrando ao operador através de mensagens 

os nomes dos dados a serem fornecidos e os locais onde devem ser 

digitados. Também foram desenvolvidos mecanismos que verificam 

cada dado introduzido, caso haja erro de digitação ou inconsis-

tência do dado, o sistema computacional emite um diagnóstico 

alertando ao operador sobre o erro cometido, e mostra qual a for­

ma de procedEr para corrigir 

A topologia do processo é fornecida ao programa ewecutivo 

através de uma forma matricial, Matri2 do Processo, a partirdes­

ta novas matrizes são formadas, Hatriz de Incidência, Hatriz de 

Adjacências e Matriz Conewão das Correntes, permitindo, juntamen­

te com os algoritimos desenvolvidos, a determinaç~o das correntes 

de entradas, 1dentificaç~o dos reciclos, abertura dos reciclos 



pa~a a determ1nação das co~~entes de co~te e a sequênc1a ótima de 

cálculo das un1dades 

O p~ograma proposto fornece ao operador a sequênc1a automâ­

tica de cálculo das unidades, esta ê uma ca~acteríst1ca multo 1m-

portante na anál1se e acomp~nhamento da s1mul~ç~o. Os progrdmas 

executivos existentes no mercado não fornecem a ordem na qual as 

unidades estio sendo calculadas. 

Ao término de cada etapa de cálculo, o sistema computac1onal 

em1te uma mensagem perguntado se o operador deseja a impressão da 

Ultima etapa real1zada, isto perm1te ao operado~ obter ralatór1os 

das etapas gue ele julgar 1mpartante para uma futura analise do 

processo Os relatdr1os intermediários emitidos durante a execu-

ção dos módulos, também é outra forma de acompdnhamento da slmu­

la<;ão 

V<:ir1os testes foram ~eal1zados e propos1tadamente foram es-

colhidos exemplos bem variados e de características d1ferencia-

das, Pr1or1zando os exemplos ex1stentes na literatura e J~ s1mu-

1 ados 

sentou 

pode-se 

por outros programas. Em todos os testes o programa apre-

resultados idênt1cos aos ex1stentes na literatura, 

afirmar ~ue o programa atende aos objetivos para o 

ele foi proposto. 

6.2 SUGESTÕES 

Usando o programa proposto neste trabalho, desenvolver 

logo 

qual 

um 

novo programa baseado na malha té~m~ca do processo, de tal forma 

que perm1ta a integração energét1ca de processos, o cãlculo do 

balanço de massa global e o balanço energético global 

A construção de banco de dados de propr1edade físicas e guí-

micas, bem como o desenvolv1mento de sub-rotlnas de predição ddS 



demais propriedades 



APÊNDICE A 

Rela,~o entre cód1qo, nome, contetido e tipo dos drqu1vos 

~óDIGO NOME no ARQUIVO CONTF.úDO TIPO 

I MODULO.SEQ Nome das Unidade Modu- Sequenc1al 
lares E}(lstentes 

li MATPROCS SEQ Matriz do Processo Sequenc1al 

!li MATPROCS ALE Matriz do Processo Aleatório 

IV MATINCID SEQ Matriz de Incidência SequE>nCl.al 

v MATCONX.SEQ Matriz Connxãa das Cor- Sequenc1al 
rentes 

VI MATADJ SEQ Matriz de AdJCicênclas SequC?nclol 

VII QTPNCOMP ALE Viiz.ão, TE?rnperatur<:~., Aleatório 
Pressão, n9 Componentes 

VIII NOMECOMP ALE Nome dos Componentes Aleatór1o 

IX FRAMOL ALE Fra!;ão Mássica Aleat6rio 

X CORCORTE SEQ Correntes de Corte Sequencial 

XI VICQTPNC. ALE Valor Inicial da corren-
te de corte: Vazão, Tem- Aleatór1o 
peratura, Pressão e Nú-
mero de componentes 

XII VICCOHP ALE Nome dos componentes Aleatório 

XIII VICFRAM .ALE Frdciio Mci.ssica Alei:l.lÓrlo 

XIV SEQCAL.SEQ Sequênci:.:t de Cdlculo Sequencidl 

XV TPC-COR.SEQ Sequenc1al 



APÊNDICE B 

Relação dos arqu1vos criados para armazenar os pardmetros 
dds unidades modulares 

NOME DO ARQUIVO UNIDADE MODULAR TIPO 

SEPARA. ALE SEP Aleatór1o 

ABSORI1 ALE ABSI Aleatcir10 

ABSOOR2 ALE ABSI Aleatcirio 

REATOR01 .ALE REA Aleatcir10 

REATOR02 .ALE REA Aleatór10 

REATOR03.ALE REA Aleat6r1o 

FLASHARQ ALE FLASH Aleatcir1o 

COMP.ALE COMP Aleatório 
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E.RRATA 

Onde se lê Kgf/m2, deve ser lido kgf/cm2. 

Os autores citados no texto cujo nome não foi creditado 

nas referências bibliográficas, seus respectivos traba-

lhos foram mencionados nas referências (3) e (4) 




