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RESUMO

Neste trabalho foi desenvolwvido um programa executivo
para microcomputadores utilizando a t&cnica sequencial modular
para andlise de processos quimicos em.estada estaciondrio e tendo
uma concepgso estrutural flexivel a0 wuso dos mais wvariados
procesapns exlistentes.

Iniciando cam a entrada de dados referente an processa,
isto &, localizagdo de equipamentos e ligag®es existentes entre
eles, © programa executivo & capacitado para verificar a presenga
de reciclos, identificar subsistemas existentes, determinar =a
sequéncia otima de cadlculo das unidades do processo, acessar 0S
pardmetros das unidades modulares e gerenciar a execugaa dos
caleculos automatizando as iteragBes (caso © sistema contenha
reciclio) até que a tolerdncia admitida como criterio de
convergeéncia seja atingida para cada subsistema.

A fim de testar o programa executivo foram desenvolvidas
unidades modulares em estado estaciondrio, onde cada unidade
procura representar um equipamento do processoc e por sua vez estas
sdo representadas por programas separados e independentes que
podem ser simuladas separadamente ou gerenciadas pelo programa
executivo. Na biblioteca de mddulos estSo arquivadas as seguintes
unidades -

DIV ( Divisaor de fluxo };

MIT ( Misturador adiabatico e isotérmico J;

REA ( Reator adiabatico e isotérmico );

SEPARADOR



DESTIL ( Coluna de destilag3o J;
SEP ( Separador - mbdulo simplificado );
ABSORVEDOR
ABSORGAD ( Coluna de absorgde )
éBSI ( Absorvedor - mddulo simplificado );
TANQUE FLASH
FLASHF ( Flash com calculo do fator de vaporizasHo );
FLASH ( Flash mbdulo simplificado );
TER ( Termostato ), PRES ( bomba ou compressor ).
GQuando necessario, ¢ possivel a c¢riag8ec de outros
programas usando qualquer linguagem computacional para representar

as unidades modulares a fim de somd—-las as demais.
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INTRODUCXO

0 programa executivo é a arquitetura basica de um
simulador de processos. Ele & o responsavel pela determinag¥o da
sequéncia de calculo e gerenciamento das unidades em simuladores
sequénciais muau}ares ¢ pela formagHo do sistema de equagBes em
simuladores de equas®es orientadas.

A utilizag®o de simuladores para andlise, projeto e
otimizagR0o de processos quimicos tem se tornado imprescindivel.
Sendo assim, grandes investimentos tem ocorrido neste setor, pelas
indGstrias, instituicB®es académicas e empresas de consultoria dos
palses desenvolvidos.

No Brasil, os simuladores existentes no mercado s3o
desenvolvidos por empresas estrangeiras e na maioria das vezes s3o
feitos para serem usados em grandes computadores. A utilizagHo
destes programas ¢ de alto custo, restringindo seu uso somente
pelas indGstrias de grande porte. No pals hd uma enorme cavéncia
de estudos e pessoal especializado na 4&rea de simulac¥o e
principalmente na pesquisa e desenvolvimento de simuladores. O
objetivo deste trabalho ¢ contribuir para a dificil tarefa de
reverter este quadro.

Nos capitulos seguintes apreseﬁtaremos os tipos de
simuladores existentes no mercado, as técnicas de simulagcfSe por
eles empregadas, as divis@es internas e principalmente o
desenvolvimento do programa executivo. Finalizando & feita =a
apresentac®o de algumas unidades modulares com o objetivo de

testar o programa proposto.



2 - ANALISE DA LITERATURA



2.1 - INTRODUCXQ

Nas'duas Gltimas décadas, a simulagdo de processos tem
se tornado indispensavel para o projeto, andlise e otimizagZo de
processos. O crescente interesse nesta &rea ¢ bem exemplificado
pelo grande Anﬁmero de artigos publicados nas revistas
especializadas { segundo Biegler ( 1989) s&Eo aproximadamente 5@
artigos por més )}, pelos livros editados e a quantidade de

programas existentes no mercado.

Uma breve revisdo bibliocgrafica revela numerosos
exemplos de utilidade pritica de simulasBo de processes. Por
exemplo, um artigo de Armstrong e 0Olson (1962) avaliou as

melhorias que poderiam ser obtidas através da simulagd@o de uma
planta de amnia cuja produglo era de 135@ ton/dia. A primeira
constatag®o foi um aumento de 10% da produg88eo, a partir de
pequenas alterag®es na operagfSo, sem nenhum custo adicional.
Avaliaram também a ampliaciEo dessa unidade industrial a partir da
simulagdo de processos e atraves de técnicas convencionais e,
constataram que a unidade avaliada pela simulagEo possuia uma
capacidade 50X mais elevada do que a convencional. Ouitros exemplos
envolvendo otimizag®o0, andlise, avaliagH o econbmica e -projeto de
plantas quimicas, desenvolvidas a partir da éimuiaq&o de processos
vstdo presentes nas revistas especializadas.

A revis3o da literatura mostrando a evolugdo da
simulagHo de processos quimicos desde a publicag¥qe do primeirvro
simulador de processos de uso flexivel (Kesler e Kesler, 1938),
foram feitas por Kehat e Shacham (1973), Motard et al (1973),

Rozsen (198@) e Biegler (1989), entre outros.



2.2 -~ TERMINDLOGIA

Simulagqo de processos segundo Motard (1973) é a
representagdo de um processo quimico atraves de modelos
matemdticos que solucionados geram informasBes sobre o desempenho
desse Processo. Os modelos matemdticos sXo usualmente-
representados por programas de computadores. E o simuladcf de
processos constitue num conjunto desses programas i1nterconectados
a fim de representar o processo como um todo.

Kehat e Shacham (1973) classificaram os simuladores de
processos de acordo com sua estrutura. 0Os simuladores podem ser
desenvolvidos para um processo particular com wum Ffluxograma de
planta fixo ou ter uma estrutura flexivel para uso dos mais
variados processos existentes, utilizando por exemplo uma
estrutura modular (simuladores sequdnciais). Il¢é acordo com este
segundo m&todo cada passo do processamento quimico € representado
por um modelo matemdtico, o0s quais s3o identificados como unidades
modulares e s3o gerenciados por um programa central (programa

executivo).

2.3 - SIMULADORES DE PROCESSO0S

Em uma classifica¢3o preliminar dos simuladores para
andlise de processos, segundo Raman (1983), podemos dividi-los
gquanto a sua sofistificagdo em:

1 - Simples -~ Avaliag3o répida do processo por um
balango de massa e energia bastante simplificado { representado
por um conjunto de equagBes lineares ).

2 =~ Detalhado - Avaliag&o detalhada, com ¢adlculoes



precisos de propriedades fisicas e termodindmicas dos componentes
do processo e modelagem rigorosa das operasBes unitarias
(representado por um conjunto de equagPes lineares, nf¥o-lineares e
diferencilais) .

Um %imulador de processos detalhado de acordo com

Leesley (1982) contém quatro partes principazis:

1 - Um programa executivo principal com sub-rotinas;
2 - Um banco de dados das propriedades fisicas;
3 -~ Um conjunto de sub-rotinas de calculos de

propriedades fisicas e termodindmicas;
4 -~ Um conjunto de modelos matemdticos de operagBes
unité&rias.

Que serfp descritos a seguir:

1) PROGRaAMA EXECUTIVO

O Programa Executivo € a parte principal de um simulador
de processos, ele que € 0 responsadvel pelo gerenciamento das
demais etapas e sua estrutura basica sofre diferenciagBes, de
acordo com a técnica de simulagc&o0 empregada. CAlculo sequencial
modular, de equagBes orientadas e simultineo modular compoém as

trés técnicas utilizadas na simulag3o de processos.

23 BANCO DE DADOS ’

0 banco de dados & utilizado como interface entre os
programa executivo, as operagBes unitdrias e o0s c¢dlculos das
propriedades termodindmicas. Nestes sEo armazenadas informagdles

referentes aos componentes, suas propriedades fisicas e par8metros



termodindmicos, como por exemplo, peso molecular, densidade,
coeficientes do polind®mio para a entalpia molar de 1{quidos e
vapores em fung3o da temperatura e coeficientes para estimativas
de pressdo de vapor para solucBSes ideais (Eq. de Antoine), entre
outros. Entre os bancos de dados mais completos temos: o BIPPR
{desenvolvido nos Estados Unidos ), PPDS ( no Reing Unido ) e o

DECHEMA em Dortmund ( na Alemanha ).

3) CALCULO DAS PROPRIEDADES TERMODINAMICAS E FISICAS

0 conjunto de sub-rotinas de c¢alculo das propriedades
termodindmicas s3o baseadas geralmente em minuciosas revisSeg de
técnicas de estimativas de propriedades termodinidmicas,
desenvolvidas como base em Fredenslund (1980), 0 'Connel (1984) e
Crens (1984)

A biblioteca de cidlculo de propriedades termodindmicas €
usualmente transparente ao usuadrio, mas representa muito para o
calculo do processo. Westerberg et al (1979) estimaram que 80X das
equagBes dos simuladores estio na biblioteca das propriedades.

Guase todos os simuladores comercialis empregam modelos
de equagBes cUbicas para descrever as propriedades dos
componentes, modelos de coeficientes de atividades (como Wilson,
NTRL, UNIGQUAL)Y, m&todos de contribuic®o de grupos como UNIFAC,
coeficientes de atividade para hidrocarbonetos como Chao-Seader e
Grayson—-Streed, entre outros, s¥o utilizados para estimar a
pressdo de vapor, temperatura de bolha e orvalho, necessdrias no

modelo das operagBes unitirias.



4) OPERAGOES UNITARIAS

A modelagem matemdtica que prediz o que ocorre
internamente 3a um equipamento industrial estd representada por um
conjunto de operag®es unitérias do simulador de processos.
Geralmente a rélagﬁo entre equipamento e operagdo € feita de um
~para-um. Estes modelos matemdticos podem ser um simples balanco
de massa até uma representagdo detalhkada dos fendmenos de
transporte de quantidade de movimentao, energia e massa de um
determinado equipamento. As modelagens das opera¢Ses unitidrias nos
simuladores sequénciais & simultdneos modulares sEo representados

por médulos que s3o0 identificados come unidades modulares.

2.4 - TECNICAS DE SIMULACAO DE PROCESSOS

2.4.1 - CALCULO SEQUENCIAL MODULAR

Esta técnica ¢ muito comumente usada em simulag3Eo de
processos, como pode ser wverificada na tabela 2.1. 0 cé&lculo
sequencial consiste no calculo das unidades, wuma apds a outra,
obedecendo a uma hierarquia que € determinada pelo programa
executivo. A partir da sequéncia de cdlculo ocorre a execugs®o dos
médulos onde as propriedades das correntes de salida de uma unidade
devem ser calculadas através do balangos Ade massa, energia e
momento a partir das correntes de entrada. Finalmente, o programa
executivo e o0s mddulos podem frequentemente precisar das
propriedades fisicas e termodi&émicas dos componentes, sendo
assim, estas s3o avaliadas atrawes do banco de dados e estimadas
por correlag@es em sub-rotinas ou subprogramas.

Simuladores utilizando a t&cnica sequencial modular s3o
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relativamente fadceis de serem desenvolvidos e sua natureza modular
oferece simplicidade e uma grande capacidade de expansio.

Unidades modulares podem ser usadas em dois diferentes
nfveis: simples balango de massa € energia e mddulos mais
sofisticados coﬁ uma modelagem detalhada das operag8es unitarias.

Os simuladores sequenciais &0 imprédprios para sistemas
altamente complexos que contém um ndmero elevado de correntes de
reciclo, porque estabelecer uma hierarquia de ordem de cédlculo e
criar métodos de convergéncia para estes sistemas sXxo extremamente
difficeis ¢ demorados, mas a malor desvantagem do sequencial
modular € para simulagBes inversas, onde as correntes de entrada
devem ser estimadas a partir das correntes de salida. Segundo
Biegler (1989), normalmente simultidneas iterag8Ses sfo envolvidas,
tornando—se computacionalmente ineficientes quando o nUmero de
iterag®es ¢ superior a 100Q. As técnicas de simulagdo por c&lculo
sequencial modular foram descritas por Evans et al (1948), Flower
e Whitehead (1973), Kehat e Shacham (1973), Mortard et al (1975) e

Westerberg (1979).

2.4.2 - CALCULO POR EGQUACOES ORIENTADAS

0 calculo modular torna-se inviévél para simular os
casos acima citados. Para resolver este prohlema o cidlculo de
equagBes orientadas e simultineo modular foram desenvolvidos,

0 tratamento das equag®es do processo sFo a crucial
diferenga desta técnica, isto &, elas sqo tratadas através de um
propdsito geral e a distincHo entre as equagBes das conexdes das

correntes, operagcBes unitdrias e propriedades fisicas e

10



termodindmicas desaparecem completamente. Sendo' assim, todo o
processo pode ser representado através de um sistema de equagBes
algébricas em geral n¥o lineares e diferenciais que tém de ser
resolvidas simulténeamente.

No caso de uma planta industrial média o sistema pode
conter milhares de equa¢Bes. Através de técnicas convenientes de
decomposicio as equagBes podem ser resolvidas em mddulos.

A simulagBo de equagBes orientadas foi descrita por
Shacham e Perkins (197%9). 0O maior problema & a solugdo de grandes
sistemas de equagBes nFo lineares. Varios algoritmos foram

propostos por Sargent (1981) .

2.4.3 - CALCULO SIMULTANED MODULAR

0 calculo simultdneo modular possul caracteristicas

comuns as técnicas descritas acima.

As etapas deste mé&todo segundo Raman (1984) sZo as

seguintes:

1 - Para a primeira iteragdo estima-se o wvalor da
corrente de corte;

2 - Para estimar as demais correntes do processo
utiliza-se o c&lculo sequencial modular;

3 ~ Tendo cbtido uma primeira estimativa para os valores
das correntes de entrada ¢ salda de cada unidade
lineariza-se as equagBes envolvidas no processo @
constroem—se uma relagqo linear entre elas.

4 - As equag@es lineares s o interconectadas e

resaolvidas simultaneamente usando métodos matriciais

i1



para obter um conjuntp de valores.
5 - 82 em duas sucessivas iteragdes o0s valores das
correntes convergirem, a simulagioc é finalizads.
Caso n3o haja convergéncia o cadlculo retornarid parasa
a etapa 2.
As vantagens do calculo simultdneo modular sZo a redugdo
do tempo computacional & a facilidade para o uso de simulagHo
inversa. A técnica simultdneo modular € descrita em detalhes por

Umeda e Nishino (1972), Westerberg et al (1979) e Biegler (1983} .

2.5 - FATUORES GQUE DISTINGUEM 0S8 SIMULADORES CUOMERCIAIS

Anteriormente os simuladores foram classificados, de uma
forma didatica, em simplificados ou detalhados, mas sZo diversos
os fatores que distinguem o0s simuladores comevciais. A seguir
apresentaremos e descrevemos 0s principais fatores identificados
por Biegler (198%9):

i - Arquitetura;

2 - Otimizag3o;

3 - AnAlise e Projeto;

4 - Capacidade dinamica;

3 - Interface; |

6 - Outros.

1) ARGQUITETURA
Quanto a arquitetura, o0s simuladores <Xo classificadas
de acordo com as técnicas de simulag®oc empregadas. Portanto

podemops classificad-los em simulador sequencial modular, de
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equagSes orientadas e simultaneo modular e modelos nao

convencionails,

2) OTIMIZAGAD

A otimizagﬁﬁ de wvaridveis do processo € comum e
necessaria na indﬁétria. Durante muito tempo os algoritmos de
otimizagc&o foram somente aplicados em simuladores de equagBes -
orientadas, devido ao dispendioso trabalho e a imprecisfo dos
resultados em simulagdo sequencial modular. Atualmente € utilizado
com bastante sucesso algoritmos como SGP (Successive Quadratic
Programming) para simuladores sequenciais e MINLPS (Mixed-Interger
Nonlinear Programs), MINGCS ( Augmented Method (Murtagh, (1982)) e

também o S80QP para os de equacBes orientadas.

3) ANALISE E PROJETO

0 objetivo da andlise & fazer uma avaliagdo das
varidveis {(vazdo, temperatura, pressfo, composicio, entre outras)
de todo o processo, enguanto o projeto tem a Finalidade de
calcular a capacidade, tamanho e custo dus equipamentos.

A anadlise e projeto geralmente s3io executados
conjuntamente em simuladores sequenciais moduléres ou de
equagcBes—ogrientadas, sendo que este Gltimo pode ser tratado

separadamente por simuladores nZo convencionais.

4) CAPACIDADE DINAMICA
Os simuladores s3o estacionidrios ou dindmicos, sendo que

na maioria das vezes estes trabalham no estado estaciondrio.
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Entretanto, os estudos para implementagSo da modelagem de estados
dindmicos para simuladores sequenciais e de equagcBes-orientadas

tem evoluido bastante nos Gltimos anos.

5) INTERFACE

Indiferente do tipo, os simuladores de Processos
requerem estrutura de dados internas (banco de dados e formagZo de
arquivos especi ficos) para transferéncia de informagHao e
comunicaglio entre 0 programa executivo e operacBes unitarias,
cAlculo das propriedades termodinidmicas e outros mbddulos.

0 que wval diferenciar um simulador de outro, gquante ao
aspecto interface, serd a facilidade ou n3o deste em adaptar a
introdug®o de novas modelagens e se & disponivel a interface com
médulos graficos e desenho de fluxogramas, tais como diagramas de
tubulasBo e instrumentagie (PR&ID) bem como diagramas de Fluxo de

processos (PFD).

&) Outros fatores também s30 responsiveis por esta
distingHo, dentre eles as opsBes de operagfo: quanto ao cdlculo de
propriedades fisicas e termodinimicas, banco de dados ¢ modelagem

dae operagBes unitarias.

2.6 - PERSPECTIVAS DOS SIMULADORES COMERCIAIS

Balango de massa € energia (em estado estacionidrio),
dimensionamento de equipamentos, estimativa de custos e avaliagHo
de projetos econbmicos,  té&m sido utilizados de uma forma

generalizada nos simuladores comerciais. Mas segundo Evans (Mash e
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Seider (1981)) outros tipos de anAlises s3o importantes, e estd3o
sendo estudadas e implementadas nos simuladores. Estas i1novag8es
sd0:
~Simulag3o dinfmica para estudos de controle de sistemas
e para ﬁartidas, alteragBes bruscas e intérrompimento
de processos.
~Otimizagcio a nivel de subsistemas e para ©O sistema

completo.
~-Programag3o de operagBes bateladas, gnvolvendo
simulagSes estocasticas e algoritmos deterministicos.
~Egtimativas probabilisticas de provaveis desempenhos e
riscos econdmicos do projeto do processo.
-Andlise da efici®éncia energética, baseada na segunda
lei da termodindmica e usando conceitos de
disponibilidade termodinamica dentro das varias formas

de perdas de trabalho.

2.7 - PROGRAMA EXECUTIVO EM SIMULADORES SEQUENCIAIS

D programa executivo € responsavel] pela determinaglo da
sequéncia de cadlculo e gerenciamento das unidades modulares nos
simuladores sequénciais. |

Entrada de dados, processamento ¢ salda de dados
correspondem as tr&s principais fases dos moedernos programas
executivos, sendo aque nesta se¢do discutiremos os PpPrincipails

aspectos destas fases.
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A) FASE ENTRADA DE DADOS

A entrada de dados € uma fase comum a qualguer programa
executivo, a diferenca entre eles reside na forma de introduzir os
dados e na quantidade de informacBes a serem fornecidas.

Entre os dados de entrada comumente requeridos pelo o
programa, est®Eo agueles que fornecem informacSes a respeito da
topologia do processo, correntes de alimentago, dados de
propriedades filsicas, parimetros de projeto das unidades,
critérios de convergéncia e sequéncia de cdlculo, gquando esta nEo
¢ determinada pelo programa, assim como em certos casos, quando
cdlculos de otimizas3o de custos estFo envolvidos, sXo necessirios
também par&metros de custos ¢ ¢ritérios de otimizacHo,

Para fornecer a topologia de uma planta quimica, segundo
Crowe (1%971) & geralmente necessdrio uma representasdo modular do
processn, isto €, numerar as operac®es unitlrias (associd-las com
as unidades modulares correspondentes), as correntes e fornecer os
nomes das unidades (veja fig 2.1), para que o¢0s dados fornecidos
pelo usuario sejam compativeis com o simulador a ser utilizado. A
interag&o operador-simulador n&o ocorre somente na fase de
entrada, mas também na fase de processamento e safda de dados,
portanto & de fundamental importlncia o bom conhecimento do

simulador pelo operador para o éxito da simulagio .

B) FASE DE PROCESSAMENTO
Os dados de entrada s3o assimilados pele programa
execut ivo que deve ser capacitado para identificar a 'presenga de

-~

reciclos
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Caso © processo niZo apresente reciclos a execusdo das
unidades modulares, ¢ feita de uma forma sequenciada, unidade apds
unidade, evidentemente as primeiras unidades a serem calculadas
serdo agquelas onde os valores das corventes s2o conhecidos. Para
0s processos com reciclo o programa  identifica as unidades que
compBem os reciclos, determina a ordem de cdlculo e executa
iterativamente as unidades modulares até que a toler&ncia admitida
como critérioc de convergéncia seja atingida.

A fase de processamento sofre diferencias®es de acordo
com 8 técnica de simulag=o empregada. Nos simuladores de equagcSes
orientadas e simultdneos modulares esta etapa € mais complexa
devido as dificuldades em se formar e resolver os sistemas de

equagBes .

C) FASE DE SAT DA DE DADOS

A salda de dados na maioria dos programas executivos de
simulagdo & feita da seguinte forma: Primeiro sZo apresentados os
valores intermediadrios no video, e por fim & feita a impressio do
relatdrio final (ficando muitas vezes a decisfio a critério do

USUATrio) .

0s dados referentes a4 topologia do processo, correntes
de alimentagio, identificagl8o dos reciclos, correntes de corte,
sequéncia de caAlculo, pPar&metros de projeto, wvalores iniciais

atribuldos 4s correntes de corte e o0s c¢ritérios de toleridncia
admitidos para a convergénecia dos resultados sEo apresentados a
medida que vEo sendo introduzides ou gerados pelo sistema

computacional .
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Ao término do programa sera apresentado para cada
corrente do processo, 0s valores de vazio, temperatura, pressio,
composisdo, entalpia, entre outros.

0 relatdrio final na maioria dos programas executiwvos,
correspondem a impressfo dos principais dados gerados na

simulag®o.

2.8 -~ CONCLUSXQ

Partindo do principio que os simuladores existentes no
mercado s8o de alto custo, consequentemente de uso restrito pelas
indGstrias de grande porte, optamos em construir um programa
executivo simples para processos em estado estaciondrio,
utilizando a técnica de simulagio de cadlculo sequencial modular,
que possa trabalhar com unidades modulares de simples balango de
massa e energia até modelagens detalhadas das operag@es unitarias
e que atenda justamente As indUstrias de médic e pegueno porte.

0 programa executivo fol criado de maneira a pevrmitir
(com peguenas adaptagBes) a interface deste com banco de dados,
unidades modulares, programas de cadlculos de propriedades
termodindmicas (as unidades e calculos, representados por gualquer
linguagem computacional) e avaliagBes de projeto. Esfe pode ser
utilizado em micros compativeis com o IBM~-PC, de grande
disponibilidade no mercado e com © prego bastante razcavel.

Pelas raz8es que acabamos de expor, se Jjustifica o
desenvolvimento de um programa executivo, para ser utilizado em
microcomputadores e que atenda as necessidades de um grande nGmerg

de empresas que até entio se encontram desassistidas.
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3.1 - INTROBUCZD

0Os programas de simulag3o aqui descritos faran
desenvolividos em linguagem Turbo € da Borland e o computador
utilizado foi um micro da linha PC - XT com capacidade de membris
de 64@ Kb acoplado a um.disco rigido de 20 Mb. 0O simulador & dg
tipo cAlculo sequencial modular em estado estaciondrio que contén
um programa executivo central e programas que s30 denominados de
unidades modulares. A opsHEo de construir o simulador com estrutura
modular estd wvinculada em permitir a0 usudrio expandir ou
modificar as opgBes de cdlculo, isto &, acrescentar ou trocar as
unidades modulares e também em ter memdria disponivel para a
utilizag@o de grandes programas modulares ( cada mddulo funciona
como um programa & parte ). Apds o sistema estabelecer a sequéncia
Gtima de célculo (ordem na gqual as unidades vdo ser executadas)
inicia-se o gerenciamento das unidades modulares atraves do
programa executivo. Cada programa € transferido da biblioteca de
médulos localizada no disco rigido para a unidade central de
processamento, Jj& em linguagem de miquina executavel. Executado
este m&dulo, ele & automaticamente apagado da memdria e um novo
médulp € requisitado, obedecendo estritamente a sequéncia que foi
anteriormente determinada. |

A transferéncia de informagles entre o programa
executivo e os respectivos mddulos € feita através da criagcio e
leitura de arquivos de dados especificos. Os mddulos s3 0
independentes e tem como vantagem adicional a possibilidade de
poderem ser executados sem a presenga do programa executivo,

aumentando assim a flexibilidade de utilizag®o dos VATrios
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programas disponiveis
A partir destas informagBes inicials 1iremos apresentar
as etapas do programa executivo, descrever © programa € 2 as

unidades modulares, bem como a interagio entre eles.

3.2 - INFORMAGUES BASICAS A RESPEITO DO PROGRAMA EXECUTIVO
0 programa executivo €& composto de um programa principal
respons&vel pelo gerenciamento das wunidades modulares e das
diversas sub-rotinas (que contém as entradas de dados, grande
parte da fase de processamento e de salida de dados). O programa €
compillado conjuntamente com as sub-ratinas Entry.c e Window.¢ (All
Stevens, (1988)) a fim de gerar o programa executdvel. Estas
sub—-rotinas s3q o responsaveis por uma melhor interagfZo
operador—computador, permitindo a facilidade de entrada de dados
atraves da criacdo de Janel#s e aparecimento de mensagens no
video.

0O diagrama de fluxp apresentado na figura 3.1, servira

de ilustracio para as diversas fases do programa executivo.

!
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3.3 - ESTRUTURA DO PROGRAMA EXECUTIVO
A estrutura do programa executivo € compusta de diversas
obedecendo sempre a uma hierarquia de protessamento.
A seguir apresentaremos as etapas do programa:
Entrada de dadog
- Arquivo referente ao processo;
- Dados iniciais;
- Matriz do processo;
Cilculo das matrizes
~ Matriz conex@ o das correntes;

- Matriz de incidéncia;

Matriz de adjacéncis;

Matriz de dados;
Correntes de entrada
- Identificag3o;
- Introdus3o dos valores das propriedades;
Identificagdoc do sistema: aberto ou com reciclo
Sistema aberto
-~ pDeterminag¢®o da sequféncia de ci&lculo;
Sistema com reciclo
- Identificagd o dos reciclos;
- Identificag¢E o dos subsistemas;
- Determinag@o das correntes de corte;
~ Determinas®0 da sequdncia de cadlculo;
Gerenciamento
- Acesso as unidades modulares;

- Teste de convergéncisa;
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Gerenciamento dos arquivos

Apresentac3o do relatdério final

0 fluxograma referente a esta estrutura ¢ mostrado na
figura 3.2. A seguir ser3o apresentadas cada uma das etapas do

fluxograma .

3.4 - ENTRADA DE DADOS

A entrada de dados € uma fase que exige cuidados
especials por parte do usudrio, pois nela hd a interas3o operador~
computador e nessa etapa um erro comprometerd de forma
irremediavel os resultados. 0Os dados s3o fornecidos em fases
diferentes do sistema e quando necessi&rio, mensagens siEo enviadas
por intermédio do monitor de wvideo solicitando ao usuario
determinadas informagBes. Ao término de cada sequéncia de dados
introduzidos via teclado, o sistema emite uma mensagem solicitando
a0 operador executar corre¢Bes, c¢aso algum dado tenha sido

digitado inadequadamente.

3.4.1 - ARQUIVO REFERENTE A0 PROCESSO

A primeira informasdo a ser fornecida € © nome do
arqﬁivo referente ao processo que contém ou conterd 0s principais
dados fornecidos e calculados no decorrer do programa executivo.
Caso j& exista um arquivo de dados com este nome, automaticamente
as informagSes referente adquela planta sHo 1lidas e a etapa
seguinte serd o gerenciamento das unidades modulares. Caso
contrario o programa obedece a mesma hierarquia apresentada

anteriormente.
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Essa etapa evita que o usuario entre com os dados tod:
vez que for simular um processo jad executado ou novo, bastandc
para este Gltimo caso, que faga modificagBes nos arquivos Ja
existentes a fim de adaptd-los & planta a ser simulada.

No lado direito da tela, que € fornecido o nome dc
arquivo, aparece a listagem das unidades modulares, com suas
respectivas abreviagBes {(que & uma forma de identificar os
programas que se encontram na biblioteca de m&dulos), como podemos

' notar pela figura 3. 3.

ermastatod

e S DT
e 5§ b

NOHE DO ARQUIU
L ]

FIG 3.3 — TELA MNOGHME DO ARQUIVO
E possivel criar novas unidades modulares e para
apresentar estas unidades na tela €& necessdrio acrescentar os seus

nomes e suas abreviagBes no arquivo UNID. MEK.

3.4.2 - DADOS INICIAIS

Os primeiros dados a serem fornecidos, c¢omo ilustrado
na figura 3.4, sHo:

TLtulo da planta quimica a ser simulada:

NGmero de

2é



—componentes envolvidos em todo o processo ( ncom )
~unidades do processo ( nu )

-correntes ( nc )

-maximo de correntes associadas a uma unidade { nm )

Nome dos componentes

s LHIRADA DE DADDS  somcseecsesossasewney
Titulo do Processp: FLANIA A

H® de componentes: §

¥? de unidades do Processo: 6

N® de correntes do Processo: 18

H® maximo de correntes associadas a cada unidade: 3

Hun. e cam anentes = 12
e uni a es =
ge correntes =

Hum. #ax, de correntes = 3

F1G 3.4 — TELA ENTRADA DE DADOS

0 ndmero de componentes (ncom), das unidades (nu) e
correntes (nc) devem ser inteiros e obedecerem os seguintes
intervalos: © ( ncom (=12, @ ¢ nu (=30 e @ < nc { 100. 0Os dados de
nu, nc e nm s3o os responsdveis pelo dimensionamento das matrizes
a seyem calculadas. Caso uma planta tenha o nGmero de unidades e
correntes superior a estes valores, o cgperador deve dividir esta
planta em sub-plantas e simular as partes separadamente se
possi vel.

3.4.3 - MATRIZ DO PROCESSD

A matriz do processo € uma representas¥o da topologia de
uma planta quimica em forma de estrutura. Cada 1linha da matriz

contém informagcBes referente a um equipamento do Processo. Assim
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sendo, © nUmerp de linhas & igual ao de unidades e o de colunas @&
igual ao nUmero m&ximo de correntes associadas mais dois ( nm+2 ).
A primeira coluna representa um vetor ( wunilfil} )Y com as
abreviag8es das unidades modulares que devem ter no miximo 10
caracteres, a segunda contém os nUmeros das unidades e a partir da
terceira sdo apresentadas as correntes de entrada e safida de cada
equipamento { a segunda coluna em diante pertence a matriz
numbilL il ). Por conveng3o, as correntes de alimentag3o té&m o
sinal positivo e as de salda negativo,

Para introdugso da matriz do processn alguns
esclarecimentos devem ser feitos. 0 nimero e o nome das wunidades
devem ser seguidas da tecla “enter”. Com a Finalidade de
facilitar, agilizar e diminuir a incidéncia de erros, o0 programa
cria, automaticamente, duas pdginas idénticas a representada na
figura 3.5. Cada pagina tem a capacidade de armazenar zté quinze
unidades e ao ser digitada a décima gexta unidade, 0 sistema

retira da tela do video a pidgina 1 colocando em s2u lugar a pagina

2.
PR SR R SR HATRIZ DO PROCESSD
, . Pag
Home da unidade Humero da unidade {orrentes zssociadas

t 1 1 -2 g
Hﬁi‘ 2 % -3 8
sep 3 -4 -4
Ser 3 ;2 18
£p -5 -

dis & &6 -7 -8

~ Mensagem

stas informacoes estan corretas? (s/ - _

FIG 3.5 -~ TELA MATRIZ DO PROCESSO
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Concluida a introdug3o dos dados referentes &4 topologis
do processo alguns erros podem ser cometidos na digitag®o sem
serem percebidos. 0 programa, entZo, permite realizar correcSes na
matriz do processo. A seguinte mensagem & apresentada no
video: "Estas informagBes estTo corretas? (s/n)”. Pressionando-se é
tecla "n" o sistema apresenta na parte inferior da tela uma
mensagem para cada valor introduzido, perguntando ao wusuario se
aquele dado deve ser corrigido ou nZo (ex. "Deseja alterar o nome
da linha [£117 (s/n)"}. Pressionando a tecla "s" o operador pode
alterar o valor sem o menor problema e ao Ffinal da correg3o o
usudrio deve analisar minuciosamente a relagdo entre a topologia

do processa e a matriz do processo. Consciente da equivaléncia dos

dados, deve ent3o, dar continuidade as demais etapas.

3.5 - CALCULO DAS MATRIZES

A partir da matriz do processo, quatro outras matrizes
sdo calculadas: conexdo das correntes, incidéncia, adjacéncia e de
dados. Estas matrizes constituem-se em uma importante ferramenta
para as etapas de calculos posteriores.

{is programas de simulag3o operam internamente fazendo
uso de estruturas matriciais. Grande espago na CPU ¢ ocupado e
desta forma limita-se consideravelmente © uso de microcomputadores
para estes fins. Para obter o midximo de eficiéncia na utilizag3o
da CPl, como foi dito anteriormente, as matrizes foram

dimensionadas a partir dos dados de entrada: nu, nc, nm e ncom.
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3.5.1 - MATRIZ CONEXXQD DAS CORRENTES

A matriz conex3o das correntes informa qual a corrente
que estabelece a conex3o entre as unidades. Cada corrente do
processo © representada por uma linha e essa possul trés colunas.
6 primeira coluna & formada pelos nUmeros das correntes do
processo, a segunda pela unidade da qual a corrente & originaria
e a terceira e Ultima pela unidade a qual a corrente se destina.

0 nGmereo zero & atribuido para:

A segunda coluna quando a corvente © de alimentag®o;

i

~ A terceira coluna quando a corrente & de salda;

A matriz conexdo das correntes & construida a partir das
informag®es da matriz do processo. Para i1sto & utilizado o
fluxpgrama de blococ apresentado na figura § do anexo.

A tabela 3.1 representa a matriz conex8o das correntes

para a planta A

TAB 3.4 — MATRIZ CONEXAOD
DAS CORRENTES
CORRENTE | Di UNIDADE | PARA UNIDADE

1 2 1

2 1 2

3 2 3

4 3 4

5 4 5

6 5 6

7 6 2

g 6 2

g 3 @

18 5 @

3@



3.5.2 -~ MATRIZ DE INCIDENCIA

Uma ocutra forma de codificar as informagBes do diagrama
de fluxo @ através da matriz de incidéncia, que relaciona as
unidades modulares com suas respectivas correntes. Cada unidade &
representada por uma linha e cada correnfe por uma coluna na
matriz de incidéncia. A primeira coluna refere-se 230 nGmero das
unidades modulares e a primeira linha corresponde a numeragdo das
correntes. As demais linkas e colunas apresentam os valores +1, -1
g © no qual o simbolo "+1" indica 4gque o nGmero da corrente
associada, existente naquela coluna, entra na unidade modular da
linha correspondente. 0O simbolo "-1" indica que a corrente sai do
equipamento. 0 espago em branco ou zero indica que a corrente n¥o
esta conectada & unidade.

A matriz de incid@ncia foi obtida a partir da matriz do
processo utilizando o fluxodgrama de bloco mostrado na figura 2 do
anexo,

A tabela 3.2 representa a matriz de incidéncia para a

planta A.

UKIDADE {URRENTE
1 2 3 < S5 6 7 8 9 16
1 i -1 a a a e a 8 8 a
2 a i -1 a %) %) a8 1 a a
3 a % i —1 a a a e —41 %)
4 a ) %) i -1 a a a 2 2
5 a a a a 1 -1 a a 8 —1
=) a a a a a 1 -1 -4 a a
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3.5.3 - MATRIZ DE ADJACENCIA

A matriz de adjacéncia € uma matriz quadrada que
relaciona as unidades entre si. Tanto a primeira linha comp a
primeira coluna contém os nUmeros das unidades modulares
envolvidas no processo. 0 valor “1" indica a ligagdo da unidade
existente na linha com a unidade representada pela c¢coluna. 0
ndmero zero identifica gue nEo hd ligagdo naquela diregdo. Essa
matriz em relasio as outras, possui o menor nGmero de informagBes
sobre a topologia do processo, mas & de grande utilidade para
manipulagcHo matemdtica com o objetivo do reconhecimento de
reciclos.

A matriz de adjacénecia & construida a partir das
matrizes do processo € conex8io das correntes. 0 fluxograma
utilizado € representado na figura 3 do anexo.

A tabela 3.3 representa a matriz de adjac@ncia para a

planta A.

TAB 3.3 — MATRIZ DE ADJACENCIA
Birane iiiDane

1+ 2 3 4 5 6
1 B 1 ®» @ B o
2 @ ®© 1 @ 8 @
3 e 2 ©® 1 B o
4 @ ® © @ 1 B8
5 e ® © 8 @8 1
6 e 1 © e 8 @

32



IaB

3.5.4 - MATRIZ DE DADOS

A matriz de dados, que & ilustrada na tabela 3.4, € 2
responsavel pelo armazenamento de propriedades (vazZo,
temperatura, pressfo e a fragd3o mdssics de cada componente) das
correntes. 0 nimero de linhas desta matriz € igual ao nUmero de
correntes do processo e op de colunas & igual ao nUmero de
componentes mais tr&s (ncom+3). A primeira coluna armazena o0s
valores da vazqo em quilograma por unidade de tempo (Kg/h, Kg/min
ou Kgs/s), a segunda a temperatura em Kelvin (K}, a tercegira =2
pressfio em atmosferas (atm) ¢ as demais colunas apresentam as
valores das fras8@es m&ssicas para cada componente. Inicialmente,
esta matriz € nula.

e e R L D DD D S e ———

*

N
1{5688.a8 388. 8 1.8 9.5280 0.0 0.306 0.zZ0e a.8u
2| 5688. 808 358.0 1.8 ©9.5899 2.8k B.38020 6,220 B.owl
31 7068. 88 35e.8 i.89 8.588 8.888 6.357 8.143 ©.8al
4 688, 88 378.a 1.8 @.583 5.8 €.417 .8 a. 8ol
5| 6808. 88 398.8 1.8 8.258 @.367 B.258 6.888 8.413.
& | 388. 88 378.8 1.2 B.0988 .00 ©.50P B.2B0 B. a8
7 1128.e8 486. 8 1.0 @.5868 e.286 e.588 B8.028 .88t
8| 208. 88 358. 8 i.8 ©.508 B.2eP B.580 .08 0.8t
9188, 80 3362. 8 1.8 2.0 B8.008 £2.0868 1.8 6. aat
18| 30a. 28 498. 8 i.8 ©.8880 ©v.733 H.PDBEE .80 0.:=26

¥ GBS, FRRCAD HASSICA

3.6 - CORRENTES DE ENTRADA

3.6.14 -~ IDENTIFICAGAD
A matriz de incidéncia & a responsavel pela

identificacio de todas as correntes de entrada existentes no
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diagrama de fluxo. Quando se faz o somatério das colunas (Tab
3.5), a partir da segunda linha, trés resultados s3o possiveis de
se obter: "+1","@" e "-1", Se o resultado do somatério de uma
coluna for igual a "+1" a corvente correspondentg aquela coluna &
tida como de entrada (alimentagEo). Se a soma for “"~1", a corrente
¢ a de salda do processo. Se o somatdrio for zero a corrente @ a
de conex3o entre duas unidades,

0 fluxograma que identifica as correntes de entrada &

representado na figura 4 do anexo.

TAB 3.5 — MATRIZ DE INCIDENCIA
UNIDADE CORRENTE

1 2 3 4 5 6 7 8 9 1@
1 {1 -1 8 ®© ¢ 8 © B B O
2 |® 1 -1 @ 8 B @ 1 B8 O
3| @ 1 -1 8 ® B B -1 0O
4! B @ 1 -1 8 ® ® @ ©
5 | @ @ 8 @ 1 -1 @ @8 @8 -1

6 | @8 P P 2 ® 1 -1 -1 B9 ©
sMATRIC ] 4 ® B @ 8 8 -1 @ —1 -1

3.6.2 - INTRODUGCKXD DOS VALORES DAS PROPRIEDADES

Identificadas as correntes de entrada, o sistema

necessita conhecer quais as caracteristicas de cada corrente. Uma
subrotina & acionada e o operador pode, entfEo, introduzir os

valores da vaz3o, temperatura, pressiEo e fragqo massica de cada
componente. Para istoc o programa cria automaticamente uma pigina

para cada corrente de alimentag8o identificada.
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pesssssesssssessmss - JALORES A CORRENTE DE ENTRADM  secsesssessssssssmeny

N° 1 .
—— fracap massita —

Pazae massica {Eg/unid, de fempo) =
Temperatura (X) =
Pressao {atw) =

L3-8

Estas informacoes es

FIG 3.8~TELR VALORES Dia C. DE ENTRADA

Concluida a introdusEo dos dados de cada pagina =alguns
erros podem ser cometidos na digitag¥o, sendo assim, o0 programa
permite realizar corregBes. Ao final da Gltima pagina estes
vaierés s¥0 armazenados na matriz de dados, ocupando as suas

respectivas posigles.

3.7 - IDENTIFICACAQD DO SISTEMA
Os sistemas podem ser classificados em sistemas abertos

ou com reciclos, como podemos visualizar pela figura 3.7.

SISTEMA ABERTO
Quando n3o existe reciclos as unidades podem ser
talculadas separadamente uma apds a outra, iniciando nas unidades
que possuem correntes de alimentag®0. A sequénciz de cialculo
coincide com o sentido do fluxo de processamento e este processo &

denominado de aberto ou em série.
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SISTEMA COM RECICLO
Um processo com reciclo € aquele no qual uma corrente de

saida de no minimo uma unidade afeta diretamente a corrente de

entrada desta mesma unidade. Isto implica que pelo mencs esta

unidade nd3o pode ser calculada separadamente. Nos processos onde

ocorye a presencga de reciclos, a sequdncia de calculo n8oc obedece

necessariamente o sentido do fluxo de massa.
reciclo

Para diferenciar um sistema aberto de um conm

utiliza-se a matriz de adiacéncia como instrumento. A técnica @ a

de zerar sucessivamente as linhas do mesmo ndmero das colunas cujo

somatdrio interno & zero. Se, no final desta técnica, as linhas e
colunas cujo nGmero for superior a dois possuirem todos o0s seus
valores iguals a zero, paodemos caracterizar este sistema como
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EXEMPLOS DE SISTEMAS

aberto. Caso contrario, este € definido com rveciclos.
ABERTOS
. SISTENR 1
i unidade unidade unidade 4
Em— E—
i 2 3
3 | unidade
| 1 3
i unidade 2 unidade 4
—H} ! » 2 ——
SISTENG 2 '
Em—
& 8
| unidade 7 § unidade g
i o
COM RECICLO
ia
¥
i unidade unidade unidade 5
LN . ¥ ) » ] N SISTENR 3




3.7.1 -SISTEMA ABERTO (DETERMINACAQO DA ORDEM DE CALCULD)

Identificado o sistema aberto, isto &, apds feito o
somatdrio de cada coluna existente na matriz de adjacéncia, a
hierarguia de cdlculo serd determinada. A primeira unidade a

gcupar a matriz segquéncia de cidlculo (mfti][&]) €@ aquela associada
a2 primeira coluna tujo somatdrioc ¢ zero e assim sucessivamente.

Em um processc em série somente a primeira coluna da
mfLilL 3l & ocupada, sendo que o nUmero das linhas corresponde a
ordem de calculo, isto @&, linha 1 contém a primeira unidade a ser
calculada e a linha nu a Glitima.

Obtida a matriz sequéncia de cidlculo a préxima etapa do

programa ¢ 0 gerenciamento das unidades modulares.

3.7.2 - SISTEMA COM RECICLO

No Processo com reciclo a técnica para se obter a matriz
sequéncia de cidlculo nZo & simples como a de um sistema aberto.
ApSs 0 programa detectar a existéncia de reciclos este deve também
nos informar quais as unidades que fazem parte de cada reciclo,
identificar os subsistemas e as correntes de corte para depois

determinar a sequ@ncia de calculo.

3.7.2.a - IDENTIFICACX0O D0OS RECICLOS

Segundo a literatura, ha varios algori tmos para
identificar reciclos e informar gquais as unidades que fazem parte
destes. Porém, vamos utilizar o algoritmo desenvolvido por James
C. Tiernan (197@}) que ¢ considerado um dos mais eficientes.

0 algoritmo @€ chamado de EC <(elementary circuit) e
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utiliza trés matrizes para descrever o diagrama. A primeira
matriz, denominada de G, & obtida a partir da matriz de adjacéncia
{ O fluxocgrama para 0 cdlculo da matriz G, ¢ apresentado na figura
5 do anexo). A segunda (Matriz unidimensional, P) e a terceira e
Gltima (Matriz de duas dimensBSes, H) s3o inicialmente nulas.

A figura & do anexo representa o fluxograma de Tiernan.

A partir do momento em que o programa esté& identificando
os reciclos uma mensagem € mostrada no monitor de video k¥
AGUARDE UM MOMENTO #%% e na parte inferior da tela (Fig 3.8) um
contador aparece apresentando o nUmero de iteracBes do algoritmo

de Tiernan.

AGUARDE UM MOMENTO

pBa52

—— ensa EM D TR
mﬂ;q ha necess;&ade de aperiar tecia _

FIG 3.8 — TELAR IDENT. DE RECICLOS

-

Conclufda a execuc®o do fluxograma a matriz reciclo @

Formada 2 apresentads na tela (Fig 3.9).

38



sty RECICLOS  sossssssmswssr—m———
Recicle Unidades
! 2 3 4 5 &
Aperte qualquer tecla para continuar J

FIG 3.9 -~ TELA RECICLOS

Esta matriz possui seguintes caracteristicas:

-~ Cada linha corresponde & um reciclo e cada coluna 2
uma unidade pertencente ao reciclo.

- 0 nimero de linhas da matriz reciclo ((melilljl) e
igual ao nGmero de reciclos e o de colunas & igual ao
de unidades nu.

- HNos processos com reciclos internns e externos,
primeiramente & apresentado o reciclo externo e depois
05 seus respectivos internos e assim sucessivamente.

A matriz ¢ apresentada no video até gque a tecla “enter”

seja acionada.

Apds a determinac¥o das unidades que compBem os reciclos
sXo também identificadas as correntes gue fazem parte do recicio,
matriz correntes {md{iJILj1y. O fluxograma utilizado & mostrado na
figura 7 do anexo. Esta matriz & bastante semelhante a de
reciclos, sendo que, cada linha corresponde a um vreciclo e cada

coluna a uma corrente pertencente ao reciclo.
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A matriz corrente € imprescendivel para as demals etapat

do programa mas nd3oc se apresenta na tela de video.

3.7.2.b ~ IDENTIFICACAQD DOS SUBSISTEMAS

Em um processo com reciclo, no minimo duas unidades s&c
calculadas conjuntamente, podendo as demais serem calculadas
separadamente ou nfo. 0 objetivo de representar um sistema em
subsistemas € identificar as unidades independentes das
dependentes e, tambhém, determinar a interdependéncia das wunidades
dependentes.

Nos processos quimicos, muitas vezes, ocorrem reciclos
ou aglomerag@®es de reciclos formando diversas malhas. Cada malha
do processo equivale a um subsistema formado por unidades
interdependentes. Para determinar as malhas (subgsistemas de
unidades dependentes) o programa utiliza =a matriz de reciclos

através do algoritmo representado pela figura B8 do anexo.

3.7.2.c ~ DETERMINAGXO DAS CORRENTES DE CORTE

Quando se quer calcular as unidades que fazem parte de
um reciclo (unidades interdependentes) €& necessdrio cortar un
ndmero minimo de correnfes do processo de modo a abrir todas as
malhas dos reciclos. A partir dai s&o executados os mddulos
individualmente adetando um critério de convergéncia no final.

0 fluwxograma que identifica as correntes de corte €
representado na figura ? do anexo.

ApGs a determinag®o das correntes de corte, a matriz de

-

adjacéncia & modificada no sentido de vir a representar o processo
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com a malha de reciclios aberts

A cada corrente de corte determinada € necessaric
atribuir wvalores iniciais da wvaz3o, temperatura, pressio €
composi¢io. Sendo assim, o programa apresenta duas formas
diferentes para a introdu¢lo dos dados referentes a cada corrente
de corte. Primeira opsZo: Todos os dados referente aquela corrente
de corte s3o fornecidos pelo operador, sendo que, para isto, c
programa cria automaticamente uma padgina igual & figura 3.6.
Segunda opgdo: 0 programa procura a corrente, que J& possuil
valores e que € a mais préxima da de corte, e atribui os wvalores
desta corrente & corrente de corte.

0 fluxocgrama, referente & adequagio da matriz de
adjacéncia a abertura dos reciclos, & representado pela figura 1@
do anexo, onde: malil[jl, matriz de adiacéncia e wmarlillj)
corresponde a matriz de adjacdncia adequada & abertura de

reciclos.

rcrrzmessenessescesss CORRENTE DE CORTE ottt s s sy

fperte qualguer tecla para continuar

FIG 3.48® — TELA CORRENTE DE CORTE
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3.7.2.d -~ DETERMINACAQ DA SEGUENCIA DE CALCULOD

A determinagldo da sequéncia de cdlculoe fornece a ordem
de acesso das unidades modulares. Para melhor representar a
hierarquia de calculo utiliza-se uma forma matricial que possui as
seguintes caracteristicas:

- LCada linha corresponde a um subsistema e cada coluna a

uma unidade pertencente a este subsistema.

- Se a 1linha contém apenas uma unidade esta &
independente, caso contrario, podemos dizer que estas
unidades pertencem ao mesmo subsistema e que elas sZo
interdependentes.

- As unidades estTo na seguinte ordem de calculo:

Execugio de todas as unidades referentes a wuma 1linha
{subsistema).

Avans o para as unidades referentes as linkas
subseguentes .

A matriz sequéncia de cdlculo (mfLilJCJ], fig., 3.11) foi
obtida a partir das matrizes: de adjacéncia malill31, de
adjacéncia adequada a abertura de reciclos marlilljl e reciclos
melilLJjd através do algoritmo representado pela figura 11 do
angxo. |

As diversas seg8es anteriores tém como objetivo final a
determinagio da sequéncia de cdlculo. Concluida esta etapa todas
as informag@es importantes, referente ao processo, sio armazenadas
no arguive, cujo o nome foi definido pelo usuArio no inicio do
programa .

Festas informasBes sEo armazenadas no arquivo na forma
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Titule do processo, numero de unidades, nUmero de
correntes, nGmero madximo de correntes associadas a uma unidade,
ndmero de componentes, nome dos componentes, matriz do processo,
matriz de incidéncia, matriz de adjac®ncia, valores das
propriedades das correntes de alimentag®o, correntes de corte,

nimero de subsistemas e matriz sequéncia de cilculo.

SEGUENCIA DE CALCULO

Rperte qualquer tecla para continuar }

FIG 3.4%1 - TELA SEQUENCIA DE CARALCULOD

3.8 - GERENCIAMENTO DAS UNIDADES MODULARES
3.8.1 - ACESS0 AS UNIDADES MODULARES
0 gerenciamento das unidades modulares € feito através

da matriz sequéncia de calculo. Este comega quando o sistema 1& o

nGmero da primeira unidade registrada na matriz. & partir deste
ndmero € identificads a3 unidade modular, os ndmeros das suas
correntes associadas e seus respectivos wvalores de vazido,

temperatura, pressio e composicXo. Estes dados s¥o arquivados (no
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arquivo PROC .DAD) e utilizando-se o vetor (unilil), € identificado
0 subprograma correspondente &4 aquela wnidade. Assim sendo, o
programa gerenciador passa o controle de computador a0 programa
executavel definido no vetor unifil. O programa 1€ o argquivoe, @€
executado e novos valorés de dados s3 o aobtidos e consequentemente
novamente armazenados no arquivoe (PROC.DaAD) a fim de retornar
estes valores para a matriz de dados do programa executivo. Este
procedimento, como mencionado anteriormente, trédz grande
flexibilidade de operas3o do gerenciador.

Terminada a execug3o da unidade modular, o sistema
computacional retorna ao programa gerenciador e o procedimento
descritoc anteriormente para a primeira unidade, serd repetido para
as demals unidades do processo.

Se a unidade for independente, esta € acessada apenas
duas vezes, a primeira para a entrada de pardmetros e a segunda
para o calculo. Caso a unidade for dependente, apds o término do
cdlculo da Gltima unidade registrada no subsistema, & feito um
teste de convergéncia, se o critério adotado for atingido, as
unidades do subsistema seguinte serfo acionadas, caso contréfio,
retorna-se ao inicio Ado subsistema e uma nova iterag@o sera

executada.

Depois da convergéncia do Gltimo subsistema da matriz

sequéncia de cdlculeo o sistema computacional procederd a impress3o

do relatdrio Ffinal. Maiores informagSes sobre - o acesso das
unidades modulares ser3o descritos na secHo referente B0S
pProgramas.
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3.8.2 - TESTE DE CONVERGENCIA

0 teste de converg®ncia ¢ feito aoc término de cadsa
subsistemas que contém unidades dependentes. A andlise @ realizada
através dos calculos dos desvios relativos ou absolutos (a
critério do usudrio) das varidveis: vazdo, temperatura, pressio e
frac¥o midssica de cada componente, em cada corrente de corte
referente Aquele subsistema.

Os desvios sEo calculados segundo as equagles -

Desvio relativo = X“"ii fu
X{i-u
(i) -1
Desvio abspluto = X - X
Onde: X wvalor da wvariavel; i, Gltima iterag8o e i-1

pendltima iteragfo.

[T s

Se o desvio entre a iteragdo "i"” e Mi-a

for menor que o
critério de toler&ncia admitido, houve wuma convergéncia dos
valores para aquele subsistema e a etapa seguinte € a avaliagHo
dos subsistemas seguintes. Caso contririo uma nova iterag3o &
realizadsa. |

Para acelerar a convergéncia algébrica foi introduzido
no programa, opcionalmente, o método de MWegstein {Lapidus,

(19622}, que & representado pela fig.14 do anexo:
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pseseeeesenrey FORNECER CRITERIO DE CONVERGENCIA  semsswwsmwssmsmessmng

tolerancia
Numero Maxime de iteracoes = Bazao
frereagters
Tipo de desvio (flou2) = Fracao wassica

Mumero do Metodo ¢  ou 2 )

DPesvio 1 ~ Relative Desvio 2 - dbsoluto
Metodo 1 - substituicao sucessiva Metodo 2 - Hegstein

" Mensagen T

_ﬂ ﬁgt9§q_§e Hegstein abJetiva a2 aceleracao da converééncié aigeﬁrfba _

FIG 3.142~TELA CRITERIO DE CONVERGENCIA

3.9 - GERENCIAMENTO DOS ARQUIV(OS

Burante a execug3o dos progfamas, uma serie de arquivos
serdo criados. Com o objetivo de permitir ao usudrio selecionar
estes arquivos foi introduzido o gerenciamento (Fig. 3.12). As
opcBes pferecidas sHo as de apagar ou permanecer com os dados na
biblinoteca, referente acs arquivos:

- Processo simulado;

~ O0s arquivos criados pelo programa executivo, exceto o

do processo;

- Pardmetros das unidades modulares.
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A ———————— L A O R ]

beseja apagar o arquive Planta R (/M7 n
Deseja apagar todos ps arquives gerados (s/n)7 n
Deseja apagar o arquivo terfi.dad (s/n)7 s

ar todos os arguivos gerades

' _Se sussibél épag

FIG 3.143 —~ TELA GERENCIAMENTO DE ARQUIVOS

3.10 ~ APRESENTAGCAO DO RELATORID FINAL

APSs atingir a convergdncia para todos os subsistemas, &
apresentado um relatdrio final, contendo todas as corvrentes do
processo e seus respectivos valores de. vaz&o, temperatura, pressio

e frag®o massica.
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4 - UNIDADES MODULARES



4.1 - INTRODUCXOD

A unidade modular € um modelo matemdtico que representa
o equipamento existente no processo, escrito cada um deles através
de um programa. Estes programas 30 compostos de um programa

principal que & responsavel pelo acesso dos parlmetros da operagi3o

unitaria, gerenciamento dos cAlculos das propriedades
termodinidmicas ¢ dos modelos e sub-rotinas. Os programas foram
escritos em linguagem Turbo € e Fortran e estes procuram

representar os equipamentos que se encontrvram com maior frequéncia
na inddstria quimica. Muitos destes programas foram desenvolvidos
anteriormente e foram adaptados para serem derenciados pelo
programa executivo. A seguir descreveremos as etapas das unidades
madulares, isto €&, acesso aos pardmetros das aperag@es unitarias e
os tdlculos dos modelos matembdticos e tamhém apresentaremos estas
etapas para cada unidade modular especi fica que se encontram na

biblioteca de mddulos.

4.2 -~ ACESSO A0S PARAMETROS DAS OPERACOES UNITARIAS

) infrodu@ﬁo dos pardmetros quando requisitados, & feita
durante a primeira iterag@o. A cada unidade modular que for sendo
chamada de acordo com a séquéncia de cAlculo definida, o sistema
computacional solicita ao usudrio os parimetros referentes agquela
unidade e apds a sua introdugsdo este valores sfo arquivados para
posterior uso nas iteragSes seguintes, Us nomes dos argquivos
criados correspondem a abreviag®o do nome da unidade + nUmero da
unidade + .dad, isto €, serd criado o arquive read. dad quando =a

operacio unitidria reator obtiver o nGmero 5 em um determinado
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processo. O melhor esclarecimento dos pardmetros das unidades

modulares ser3o descritos para cada unidade modular especi fica.

4.3 - CALCULDO DOS MODELOS MATEMATICOS

Para cada equipamento existente em um Erocesso, pode se
ajustar uma ou mais equacSes matemidticas para representid-los, e
quanto mais representativas forem as equagdes, melhor a
aproximagBo dos resultados obtidos wvia simulag®o com os dados
experimentais colhidos junto a planta. Os cidlculos dos modelos sZo
executados a partir da segunda iterag¢3o em diante de acordo com
sequéncia de cadlculo definida pelo programa executivo. As unidades
modulares s3o divididas em: Simples -~ balango simplificado
{equa¢Bes lineares) e Detalhadas - com cdlculos de propriedades
fisicas e termodindmicas dos componentes e modelagem com sistemas
de equagBes nFo lineares.

As unidades modulares desenvolvidas correspondem aos
seguintes equipamentos: divisor (DIV), misturador (MIT), reator
(REA), separador (DESTIL) e (SEP), absorvedor (ABSORGCX0) e (ABSI),
tanque flash (FLASBHF) e (FLASH), termostato (TER), bomba ou

compressor (PRES) .

4.4 - CLASSIFICAGAD

4.4.1 - DIVISOR DE CORRENTES ( DIV )

0 divisor de correntes tem por objetivo dividir a rvazgo
massica da corrente de alimentag8o em uma série de  correntes,
permanecendo com as propriedades, tais como, temperatura, pressdo

e composi¢Eo iguais & corrente de entrada.
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0 namero de correntes de salda ndo deve ultrapassar a
selis, sendo que este & especificado na matriz do processo. Os
fatores de divis8o das correntes resultantes deverdo ser
fornecidos pelo usuldrio como pardmetros da unidade modular DIV,
sendo obrigatoriamente a soma destes parametros igual a um.

0 DIV é uma unidade extremamente importante na simulagBo
de processos € 38 sua presensa € verificada em todas as bibliotecas
de mddulos dos simuladores comerciais.

A representasSo esquemdtica ¢ a modelagem da unidade
modular divisor de correntes ( DIV, n correntes de salda ) s3o
apresentadas a seguir,onde G, T, P, Fmas, | e FD correspondem
respectivamente & vazio missica, temperatura, pressio, FragBo
mdssica de cada componente j e fator de divisd&o. 0 indice -

identifica a corrente de entrada e s a de salda.

[RE-2
Ge = 2 Gt
iz
To = Tai ge, Te, P b 15t B |
g, Te, Fe . 52, 132, Fs2, Frasi.d
N —— div §s . i ) s
Pe = Pai ML, S5 §Ed Be sy
Fmace,i = Fmass,]

Gt = FDi % Ge  cy6 4.4 - DIVISOR DE CORRENTES
4.4.2 - MISTURADOR ( MIT »
0 misturador tem por objetivo acumular as vazles das
correntes de alimentag8o em uma corrente de safda, acarretando
assim uma variagGdo nas propriedades de temperatura, press3o e

frag@es midcssicas da corrente de salda em relag@o as de entradas.

As correntes devem ser especificadas na matriz do
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processo e em se tratando de correntes de alimentag3o, estas ndo
devem ultrapassar a seis. O parémetro principal para a unidade
modular MIT & o0 tipo de misturador a ser empregado. Misturadores
adiabaticos e isotérmico estdo disponiveis na unidade. A
temperatura também &€ um pardmetro a ser -considerado para o
misturador isotérmico e os calores especificos médios (cps) de
cada componente deve ser fornecido para cada camponente do
processo nos misturadores adiabiticos.

As equasBes envolvidas na unidade € a representagio do
MIT (n correntes de entrada) sio apresentadas a seguir,onde G, T,
P, Fmas, j, e e ® possuem as mesmas correspondéncias adotadas na

unidade divisor.

- Misturador adiabatico

LEn
Gs = Gei
z.:_ 1." Ged, Tel, Pei . 65, 15, P35
i= . £ nit AE——
Frasi, g Frasi,J
LED
Y Gei % Fmasei,j Ge2, Te2, Pel
i=4 Frasi,d
Fmasj) =
L=
E Gﬂiv L
i=4 F16 4.2 ~ KISTURADOR ADIABATICD
iENn j=nc
L L Gei % Tei % Cpj * Fmasei,j
imd =4
Ta = -
J=nc
Y G= % Fmase, * Cpj
j=1
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seguintes:

-~ Misturador isotérmico

i=n
Gs = ¥ Gei
i=g
Te = T de misturador
L=n
L Gei % Fmasei.,j
. =4
Fmasi =

i=n
Y Gei
41

i

4.4.3 -~ REATOR { REA )

0 reator representa um equipamento onde ccorre
alterag®es quimicas sofridas em uma etapa do processo, € uma
unidade extremamente importante na simulagio de processos, e €
imprescendivel a sua presenca na biblioteca de mddulos.

As simplificag¢Bes adotadas na unidade modular foram as

-Reator adiab&tico ou isotéermico.

-E indiferente quanto a sua classificagHo, reator

batelada, tubular e de mistura.

-A reagio pode ser,

-NZo h& necessidade de se conhecer a equagio da

velocidade de reag3o.

~Para a execusdo do mddulo & necessiario que

as seguintes informasSes ( parametros

~Identificagdo dos

respect ivos pesos

reagentes

e

moleculares

)
produtos,

e

tanto homogénea como heterogénea.

taxa de
se fornega
com SEeUS

coeficientes

estequiom@tricos e a determinag®o do reagente limitante
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ah

ahn

aA + bB

afh + bB

com o valor da sua taxa de convers3o.

-0 m&dulo € compativel para os quatro

descritas abaixo.

+

*

Reator isotérmico

Geo =

Ga Ts =

Para os reagentes

clC
cC + dp

cC

FIG 4.3 - REATOR

T de reator

Ge, Te, Pe
e, Te

Frasi,J

Gs, Ts ,Ps
Frmasi,d

Pe = Pa

Fmasi,j = (Fmase.j / PMj - (vj / v) % X % (Fmasti / PMW)) % PMj

Para os produtos

Fmasi,j = (Fmase.j / PMj + (vj / v) % X * (Fmasli / PMIi) ) % PMj

Reator adiabatico

Ge =

Pe =

j=ne
Ge 1. Te % Cpj % Fmasej + (Fmaseli ~ Fmassli)»*Q
Ta = =1
i=zne

Ps

Para os reagentes

Fmasi, j

L Fmassj * Cpj

‘=g

= (Fmase.,j /7 PMj ~ (¥j / v) % X % (Fmasli / PMi)) x PM;

Para os produtos

Fmasi,j = (Fmase. / PMj
onde :
- PMi -~ Peso molecular

+ (Vi /S v) # X % (Fmasli
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- PML -~ Peso molecular do reagente limite

- ¥Vj - Coeficiente estequiom®trico do componente j

- v —~ Coeficiente estequiomdtrico do reagente limitante
- X - Taxa de convers3o em relagfo ac reagente limitante
- Fmasli - Frag3o massica, reagente limitante

- Q - Calor da reagdo

4.4.4 - SEPARADOR

Nos processos quimicos € comum apds as reagles a
presenca de componentes secundarios junto com o produto principal,
tornando~-se necessario realizar etapas de purificagdo (separacgio)

com abjetivo de se obter um produto final desejado.

0 processo de separagdo mais amplamente usado na
inddstria quimica € a destilagqHo. A separag8o dos contituintes
estd baseada na diferengas de wvolatilidade. Na destilagcEo, uma
fase wvapor entra em contato com wuma fase 1iguida, e ha

transferéncia de massa do liquido para o vapor e egste para aquele.
0 sgeparador estd representado por duas unidades
modulares, uma coluna de destilagc®o multicomponente (DESTIL)Y e um

modelo simplificado de simples balango de massa {(unidade(SEPRP)) .

4.4.4.a - COLUNA DE DESTILAGAO ( DESTIL )

Destilagiio Multicomponente - Mé&todo Rigoroso

A unidade que serd apresentada aqui, foi adaptada para
fazer interface com o programa executivo e & relacionada com 2
simulag&o de uma coluna de destilagZo multicomponente em estado

estaciondrio.
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0 programa calcula, a partir das condigBes previamente
estabelecidas pelo operador, o perfil de composic3o da fase
11 quida e wvapor, temperatura e vaz30 de vapor e 1{iquido para cada
estdgio da coluna de destilas®o, como também as cargas energéticas
do refervedor e condensador. |

0 programa € baseado no método de TOMICH(1979),
utilizando o método de Broyden(19465) para a soluglo do sistema de
equascBes n3p lineares.

A entrada de dados € feita através de arquivo e um
relatdrio detalhado a respeito das varidveis calculadas pelo
programa € fornecida atraves do argquivo DESTIL {N da
unidade) RES que & criado no decorrer da execus®o do programa.

DADOS DE ENTRADA

Os dados de entrada do programa devem ser fornecidos

através do arquivo DESTIL (N da unidade).DAD na sequé&ncia indicada

abaixo.
Nimero de estiagios de equilibrio incluindo refervedor e

condensador (mdximo de 23).

Localizac®E o da alimentagHo (NGmero do estdgio).

Tawxa de refluxo.

Frag@o de recuperasfo da alimentagHo total do destilado.

Pressfo do sistema (KPa).

Para cada componente fornecer:

- Peso molecular

- Loeficientes do polindmio cUbico (4 coeficientes) para
a entalpia molar de i quido em fungZE o da temperatura.

~ Coeficientes do polindmio cUbico (4 coeficientes) para
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a entalpia molar de vapor em fung3io da temperatura.

- Coeficientes para a correlacdo do valor de K em fungHo
da temperatura para uma s0lucio ideal (T em Kelvin e P
em KPal.

Equagio de K-

In( K¥P )y = A + B/sT + CxT
- Estimativas de temperatura e wvazZo de vapor (em

Kmoles por unidade de tempo) para o topo e base.

4.4.4 b - SEPARADQOR (SEP) - BALANGD SIMPLIFICADO

A& unidade SEP, corresponde a um balango simplificado de
um eguipamento de separagdo e admite um nGmerg variavel de
correntes de entrada e salda. Os fatores de separagZo de cada
componente da mistura em relagio a cada uma das correntes de salda
dever3o ser fornecidos pelo operador como pardmetros da unidade

SEP .
As equasBes envolvidas na unidade ¢ 2 representasdo do

m&dulo ¢ SEP ) 530 apresentadas a seguir, onde: F, corresponde ao
fator de separacfio e as demais variAveis possuem as mesmas

correspondéncias adotadas pelas unidades anteriores. =000l 00

i=n
GRe = E Gei ng,F;ﬁigi,§53
L=
. Ge2, Ted, Pel
" Gel, Tei, Ped ) Frasi, |
i i 4, Tei, ,
?’: ?M " rmase ) Frasi, d Sep Gs2, Ts2, Ps2
j Z nasi, s2, Ts2,
Fmasre, J e o N
I, Gei Frasi, d
=y
Gzi, Tsi, Pst
i=n Frasl,d
Gai = Fei,j % Fmasre.j % GRe

=4

P

FiG 4.4 - SEPARADOR DE CORREHTES
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Fsi,}] * Fmasre,j % GRe

Fmasi,] =
Gei

4.4.5 - ABSORVEDOR

Existem brocessos industriais que possuem matéria prima,
sub-praduto ou produto final sob a forma de mistura de gases. As
vezes, por obrigatoriedade do processo ou até mesmp de operagdo,
torna—-se necessario fazer a separagio desses gases. 0 equipamento
dest inado a esta finalidade denomina-se absorvedor.

AbsorgE8o0 de um ga&s € uma operagdoc em que uma mistura de
gases & contactada com um i quido, com a inteng8o de transferir um
ou mais componentes da mistura gasosa para a fase 1§ quida.

Com o objetivo de representar um absorvedor foram
desenvolvidas duas unidades modulares, coluna de absorg3oc com
recheioc (ABSORGAD) e um modelo simplificado com simples balango de

massa (ABST).

4.4.5.a - COLUNA DE ABSORCAQ (ABSORCAQ)

As unidades desenvolvidas até aqui s3o utilizadas
somente para anhdlise de processos. J& este programa, que foi
adaptado para fazer interface com o programa executiQo, também
pode ser utilizado para o projeto de uma coluna de absorgfSo, pois
estima a altura de torres de recheio para absorgEo ou desoé;go de
gases .

0 programa calcula, a partir das condig@es previamente
estabelecidas pelo operador, a altura da coluna, as temperaturas e

composicSes de salda, como também o0 nUmero de unidades de
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transferéncias.

0 programa € baseado no método rapido de Feintunch
Treybal (1978), aplicavel a sistemas onde o efeito térmico n3o
muito grande.

A entrada de dados também € feita atraves de arquivo
um relatdéric com altura e ndmero de wunidade de transferédncia
fornecida através do arquivo ABSORGCAD (Nimero da unidade) .RES
€ criado no decorrer da execugdo do programa.

DADOS DE ENTRADA

0 arquivo de dadas deve ter a seguinte sequéncia
dados

Tipo de aperagio ( i-absorgiZo , 2-desabsorcZo ).

Tipo de recheio.

1 - Carbano

2 - Cerdmica

3 - Vidro

4 - Parafina

5 — Polietileno
é6 - PVC

NGmero de componente chave, grau de absorgZo deste.

Frag8o do componente chave (1), gas e 11 quido (entrada)

Fragd8o do outro componente (2): gas e ii quido
{entrada’

Para cada componente fornecer:

- Peso molecular

-~ Propriedades fisicas de cada componente.
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4.4.5.b - ABSORVEDOR ISOTERMICO (ABSI)

A unidade modular ABSI @ um balango simplificado de wun
absorvedor, onde a taxa de absorgX¥o n¥o ¢ calculada atraves dos
dados referente ao equilibrio do sistema gas—liquido, mas sig
introduzida via pariametro. 0 operador fornece o percentual em

massa de cada componente que se transfere da fase gasosa para a

fase liquida. éssim sendo:

Fo = Ts
Pe = Ps
Ggs, Tgs, Fgs 5le, Ile, Ple
Me,j = Fmasle,j * Gle T Fmasi,d ‘ Frasi,d
Mge.; = Fmasge,] * QGge
Me.j = Mge,} % Xj + Me,j absi
Mge.j = Mge,j - Mge,} * Xj
i=n F
Gls = Gle + I, Mge,j * Xj Gge, Tge, Pge Gls, Tls, Pls
i=1 Frasi, j Frazi, |
ji=n
Gge = Gle - F Mge,j * Xj
j=1 FIG 4.5 - aBSORVEDOR ISGIERAICE

Fmasls,} = Mis,j / Gle e

Fmasgs.j = Mge,j / DGa=

4.4 6 - FLASH

A vaporizag¢io por Fflash & uma operas3o em simples
estdgio ponde uma mistura 1iquida € wvaporizada parcialmente, o
vapor estabelece um equilibrio com o 1fgquido residual, resultando
na separa¢io da fase 14 quida da fase vapor.

0 tanque flash & representado por duas unidades
modulares, um=z levando em consideragdo a3 andlise do eguilibrio

11 quido-vapor (flash¥) e a outra com modeloe simplificado da
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separasdo flash (flash).

4.4 6.8 - FLASHF ( FLASH )

Este programa ( FLASHF.FOR ) «calcula o equilibrio
"FLASH” de uma mistura multicomponente, de no ma ximo 19
componentes, sendo especificado a composicEo da alimentag8o e os
valores de pressio e temperatura. Com estes dados € calculado o
valor de Beta (fator de wvaporizag8o (U/F)), onde (V/F) & a razdo
da vaziZo da fase vapor pela vazio de alimentagZo.

0 método wutilizado para o cadlculo da constante de
equilibrio (K) admite gque as fases liquida e wvapor se comportam
como ideais, e usa a equagio de pressio de vapor de Antoine.

Us pesos moleculares e as constantes de Antoine (T em
Kelvin e P em mmHg) para cada componente devem ser fornecidas
através do arquivo FLASHF { NOmero da unidade) DAD.

Fquac3o de Antoine:

In(C P ) =4~ B/C C+T

4.4 .6.b - FLASH (FLASH)

Modelo simplificado, n&Eo levando em considerag3o a
andligse do egquilibrio 1liquido-vapor. 0 operador deve definir qual
a corrénte de vapor e também fornecer a temperatura, pressdo e o0s
fatores de separagZo de cada componente em relagsEo a corrente de
vapor.

As equagBes envolvidas na wunidade ( FLASH ) e sua
representagdo, s&o apresentadas a seguir, onde as varidveis

possuem 3¢ mesmas correspondéncias adotadas pelo mddulo separador
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Gz, Tsi, Psi
o
i=n Fmasi, J
Ge = ¥} Gsi
Tt=4
Ge, Te, Pe
e ¢ I ¥ 13
. Frmasi, d
TEM
Gsi = Y Fsi,j % Fmasi.j # Ge
i=4
Gs2, 152, Ps2
b
Frasi,d

Fmatoni % Goi x Feiy = T ————————
FIG 4.6 - FLASH

Fmasi,3 =
Gsi
4.4.7 - TERMOSTATO ¢ TER ), BOMBA OU COMPRESSOR ¢ PRES )
Estas unidades, tém como objetive representar as
variagBes de temperatura e/ou prescsio que ocorrem em wma

determinada corrente.

Na unidade TER, a temperatura da corrente de safda foi
considerada como uma constante € no mbéddulo PRES, a pressdo na
corrente de saida & que fol considerada como uma constante, sendo
estas, atribulidas pelo usuArio como um pardmetro.

Termostato

Ge = Gs ; Pe = Ps ; Fmas e,j = Fmas s5,J
Bomba e Compressor
Ge = Gs ; Te = Tg ; Fmas e,j = Fmas s, ]
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4.5 - CONCILUSXQ

As unidades modulares desenvolvidas e adaptadas para
trabalharem com o programa executivo, té&m como finalidade,
representar os squipamentos do processo ¢ principalmente verificar
a eficiéncia do programa.

Unidades simplificadas servir3o de teste para os
critérios de converg@ncia do programa e sRo usadas em estimativas
de balangos do processo. As unidades mais elaboradas testar3o a
versatilidade do programa e <sZo0 responsidveis por simulagSes
detalbhadas das plantas. Compo foi dito anteriormente novas unidades
poder®o ser criadas e/ou adaptadas para trabalharem com o programa
executivo, permitindo ao usuidrio ohter balangos de massa e energia
e simylag@®es mais adequadas do processo.

Como mencionadgo anteriormente, no desenvolvimento de
novos modulos & € necessario a criagio de um programa  executdvel
correspondente a este novo mddulo, nZo sendo necessdria gqualsguer
alteragd3o no programa gerenciador ou nos demais mbdulos ja

existentes.
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5.1 - INTRODUCAQ

Neste capitulo ser3o apresentados os resultados dos
testes de simulagio, com objetivo de wverificar a eficdcia do
programa executivo proposto, como também a sua generalidade.

Estes testes foram divididos em trés etapas:

1 - Simulagdo com malha de reciclos - Tem por finalidade

testa? as etapas do programa at® a determinaglo da seguéncia de

calculo;

2 ~- Balangos simplificados de processos — Utilizande as
unidades modulares de simples balango de wmaterial, este teste
permite verificar a consisténcia dos métodos de conveégéncia, bem

como a viabilidade do programa executivo;
3 - CAlculo de unidades modulares com modelagens mais
elaboradas - Permite verificar a flexibilidade de interface deste

com varios outros tipos de programas.

5.2 - SIMULACAD COM MALHAS DE RECICLOS

As malhas testadas como exemplos foram escolhidas
mediante os seguintes critérios:

-~ Brau razoivel de entrelagamento de reciclos,
permitiﬁdo avaliar a flexibilidade do programa na determinagio das
malhas de rvreciclo, das correntes de corte e da sequé&ncia de
calculo.

- Evitou—-se malhas altamente complexas, com um ndmero
elevado de reciclos, pois como ja foi mencionado na anadlise da
literatura, os simuladores sequenciais sHo impréprios para

trabalhar com este tipo de sistema.
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A figura 5.1 representa o fluxograma referente a malha

FIG 5.1

—

i unid. 3 id. id.
R uni 4 , unid &
i 2 3
¥
; | . .
T unid, g unid.
2 5 P
4 5
unid. 22 N unid. 7 4
12 13
3
3
21 ¢ 113
26 i » i a i » i -
unid unid i1 ’ apid 12# unid
11 & 7 8
F 1
i% 14
i8
¥
ig . unid. 17 unid.
i 1 18

E

]

lzs

REPRESENTACAO MODULAR DA MALHA 1

Esta malha apresentou os seguintes resultados:

Foram

identificados S

reciclos e apresentadas as

unidades que fazem parte de cada reciclo.

reciclo

reciclo

reciclo

reciclo

reciclo

1

2

3

4

]

unidades:

unidades:

unidades

unidades:

unidades :
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i

3

234547 8% 10 1t 12
4 5467 89 10 11 12 13
367 8 % 10 11 12 13

7 89 10

10 11



A corrente de corte determinada foi a 17 ¢ as unidades
de toda a malha foram caracterizadas como interdependentes, com a

seguinte sequéncia de calculo:

io 11 12 13 1 z 3 4 3 6 7 8 ?

Ja a figura 5.2 representa o fluxograma referente a

i iz
4 3
1, s L nt
i unid. 7 unid. 8 unid. m M unid. unid. m M unid.,
s i T 3 3 5 |4 8
F O F 4 i
21 & 23 ig
¥
28 11 13 AP
unid. £ unid,
9 7 ;
¥ ] =
4 id. unid. i3
2 unid ? = i I
ia 8
&
i4
FIG 5.2 — REPRESEHTACAD MODULAR DA HALHA 2

Esta malha apresentou os seguintes resultados:

Foram registrados 4 reciclos e apresentadas as unidades

que compBem estes reciclos.

recicle 1 - unidades: 1 b4 3
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reciclo 2 - unidades: 3 4
reciclo 3 - unidades: 3 8 ol

reciclo 4 - unidades: 3 é

Foram determinadas 4 Eorrentes de corte: 7 ¢ 22 17

As unidades %, 2 e 7 foram caracterizadas cameo
independentes e as unidades 2, 4, B, &4, 3, 3 e 1 foram definidas
como interdependentes. A sequéncia de calculo apresentada foi a

seguinte-

unidade independente 9

unidade independente 10

calculo iterativo entre as unid. 2 4 B8 46 S5 3 1
unidade independentes 7

5.4 - BALANGCOS SIMPLIFICADOS DE PROCESSOS

Ecsta etapa tem por objetivo testar a interface entre
programa executivo e unidades modulares, bem como wverificar a
consisténcia dos métodos e critérios de convergéncia adotados.

Para ctada balange efetuado foram feitos testes,
utilizando os mé&todos de substituicqo sucessiva direta .e de
Wegstein (a fim de compard-los) adotando, a cada m&todo, critérios
de convergéncias diferentes {(desvio relativo e absoclutol.

BALANCO 1

0 primeivo exemplo consiste no balango de massa entre
duas unidades modulares: DIV (divisor de correntes) e MIT

{(misturador), onde sdo analisadas as wvariagBes de vazSo. Este
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sistema ¢ constituido por apenas um subsistema, que contém duas
unidades interdenpendentes.

A figura 5.3 apresenta o fluxograma do balango 1, onde a
vaz8o das correntes: alimentagldo (1) e corte (28, wvalor inicial)l,

adotadas, s%o de 100 kg/min.

FIG 5.3

Foram feitos testes utilizando vArios fatores de divis3o
{unidade divisor), com os seguintes resultados:

Para ¢ método de substituicqo sucessiva direta com
desvio relativo de 1% (em relagfo a wvazdo), obteve-se 13 iteragBes
com erro madximo nos valores de vaz3o das correntes de 4,4%.

Para o mé&todo de substitui¢do sucessiva direta com
desvio absoluto de i kg/min (em relagio a wvaz8o), obteve-se 20
iterac@ies com @,%9% de erro.

| Para o método de Wegstein, tanto com desvio relativo
guanto absoluto de uma unidade, © numero de iteragBes obtidas foi
de 2 e houve 09X de ervo.

BALANGO 2

0 segundo exemplo consiste no balango de massa entre
quatro unidades modulares: dois divisores de corrvrente (DIV) e dois

misturadores (MIT), onde também sZo analisadas as variasgSes de
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vazZ%o. Este sistema ¢ constituido por dois subsistemas idénticos

ap do balango anterior. Observe a figura 5.4.

3 4
| l
1
f 2 . 2 4 , 3 3 R 4 7
nit div nit div

FIG 5.4 — BALANCO 2

Através da ordem de c&dlculo estipulada, o Programa
gerencia e calcula as unidades referentes ao primeiro subsistema
até obter-se a convergéncia. A seguir, o programa efetua o proximo
subsistema, utilizando os mdtodos e critérios de convergéncia
adotados pelo usuario (para cada subsistema).

0 sistema 2 corresponde a dois sistemas 1 em série,
sendo que, os resultados obtidos neste balango apresentaram
semelhangas aos anteriores. 3 nmero de iteragBes para cada
subsistema foram iguais ao do balangso § e o0s erros encontrados
foram praticamente duplicados, como pode ser verificado na tébela

3.1.
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TAB 5.4 - RESULTADOS DO BALANCO 2

Subsistema 1 Subsistema 2 erro
Método Desvio Mé&todo Desvio <%
S sucessiva absoluto S.sucessiva absoluto 1.8
S sucessiva relativo S.sucessiva relativo 8,5
Wegstein rel. e absol.| 5.sucessiva absoluto e,%
Wegstein rel. e absol. Wegstein rel. e absol. 0,0

BALANGDS 3 E 4

0 terceiro e gquarto exemplos consistem também, em
balangos referentes 4s unidades anteriores (MIT e DIV}, porém

arranjiadas de forma diferente. Observe as figuras 5.9 e 3.6

5
3
Yy ¥
1 3 &
1 : 2 ’ 2 4 R ‘
wit div nit

FIG S3.3 — BALAHCD 3
?
3 6
Tt ¥ ]
8
1 1 2 R 2 4 R 3 3 ’ ?
nit div nit div

FIG 5.6 — BALANCO 4
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0 sistema 3 & constitulido por um subsistema que contém
dois lagos de reciclos. J& o sistema 4 também possui um
subsistema, mas com trés lagos de reciclas.

Foram feitos testes utilizando vArios fatores de divis3o
e também com varios valores iniciais para a corrente de corte, com
as seguintes resultados:

Balango 3

Para o métode de substituigqEo sucessiva direta com
desvio relativo de 1% (em relagfo a vazio) e absoluto de 1 kg/min,
obteve-se 26 e 39 iterag¢Ses com ervros mdximos de 10,5% e @,94%
respect ivamente.

Para o método de Wegstein, tanto com o desvio relativo
quanto com o absoluto de umz unidade, o nimero de iterasBes fpi de
2 e houve 9% de erro.

Balango 4

Para o método de substitui¢®o sucessiva direta com
desvio relativo de 1% (em relac3o a vaz8o) e absoluto de {1 kg/min,
obteve-se 28 e 53 iteragBes com erros maximos de 11,1% e 1,52%
respect ivamente.

Para o método de Wegstein, tanto com o desvio relativo
gquanto com o absoluto de uma unidade, n3o houve cunvergéncia‘ dos

resultados.

BALANGO S E 6

Estes exemplos foram criados nZ€o & para analisar as
variagSes da wvazdo, temperatura, pressio, e composigio das

correntes do processo como, também, paras testar a operacionalidade
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das unidades modulares desenvolvidas.

BALANGO S

A figura 5.7 apresenta o fluxograma do balanco 5,

sendo

05 resultados da simulagZc deste processo mostrado na tabela 5.2.

T 12 l 13

KER {(2):

TER {3)

FIG 5.

isoternice

reacac: A - B+ C
conversao: 6,8 de A

temperatura 480 B

7 -

8
absi
1 i 2 3 3 4 4 l l 14
———— Rk »
nit Tea ter sep 11
)
T 18
5 . 3
1 flash
? ? & & |
) % PRESS &
div {honba)
1 g
parametros das unidades de balance 5: PRESS (Bonha,.b)
Pressac de 2 atm

SEP {4}

fracao de separacap
cor.b ~B8,8cde Be 1,Bde €

FLASH (%)

Temp, 386 ¥ Pres, 1 at
ﬁf?pﬁe Rel,BdeB naaf:se vapon
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fator de divizac
8,3 corrente 2 ¢ 8,7 corrente 11

ABSI (B)

1,8 componente B
4,1 canggnente { sao absplvidos

REFPRESENHTACADO MODULAR DO BALANCO S.



TAB 3.2 ~ RELATORIO FINAL (BALANCO 5 -METODO DE WEGSTEIN, TOL 1%

RELATORIO FINAL -

Componentes

O bWy

S

oomD

Uz=100, 20
*x1=0, 5000

Ve=20,54
x1=0,1637

Vz=120,20
x1=@,3254

Vz=120, 34
x1=20,1047

Va=120,34
X1=0,1047

Vz=42,8%
x1=0,0000

Va=77,89
®1=0,1630

Vz=8,82
»1=0,1430

Va=468,47
x1=0,1637

19Ve=468, 47

x1=@,1857

11V =z=47,93

»x1=@,146357

.12Vz=100, 00

®1=0,000¢

.13vV=z=11,38

H1=¢,0000

. 14ve=131,51

x1=0,0000

E

Te=300,0

HE=Q, 0000

Te=300,0

x2=0, 0000

Te=300, 0

KE=0,0000

Tex=300,0

x2=9,3142

Te=400, @

x2=¢, 3142

Te=400, 0

®2=Q,7059

Te=400,0

®2=@, 0979

Te=3¢0,0

x2=0,857¢

Te=300,0

x2=0,00002

Te=300,0

HE=0,0000

Te=300,0

x2=0,0000

Te=300, 0

KE=@, 0000

Te=40¢, 0

w2=9,0000

Te=300,0

KE=0,2300

BALANGO_ S

Pr=¢,00

x3=0,0000

Pr=2,00

x3=0,0000

Pr=g2,00

x3=¢, 2000

Pr=2,00

®3=0,1047

Pr=2,e0

»3=9, 1047

Pyr=2,00

x3=0,2941

Pr=2,00

®3=2,0000

Pr=1,00

x3=0@, 0000

Pr=1,00

x3=@, 0000

Pr=2,00

x3=0, 0000

Pr=2,00

X3=0,0000

Pr=2,00

H3=0,0000

Pr=2,09

X3=1,0000

Pr=2, 00

X3=0, 0095

N-°de iteragBes

Vz
Te
Pr
.
c.

»4=0, 4200

x4=0,8343

x4=0,4744

x4=0, 4747

x4=0,4747

#4=0,0000

x4=¢,7391

x4=0, 8000

x4=0,8343

»4=90,8343

»4=0,8343

x4=9,0000

x4=0,0000

x4=0,0000

3

vazio (kg/min)
temperatura (K)

pressio (atm}

fragio midgsica

corrente

®3=@, 0000

x3=0,0000

x3=@, 0000

x3=@, 0000

x5=0,0000

x5=0, 0000

x5=@,0000

x5=0, 0000

x3=0,0000

1520, 0000

®S3=@, 0000

x3=1, 0000

HO=0, 0000

®5=0,7604
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A figura 5.8 apresenta o fluxograma do balanco 6,

sendg

0s resultados da simula¢Bo deste processp mostrado na tabela 5.3,

FIG 5.8 —
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TAB 5.8 - RELATORIO FINAL (BALANCO ©- METODO &.SUCESSIVA, TOL 1%)
RELATORIO FINAL -~ BALANGO_%
Componentes N-de iteragBes = 9
Vz vazdo (kg/s)
1 - N2 5 - HNG3 Te temperatura (K
2 —- He é - Heo Pr pressido (atm)
3 — NH3 7 -~ NO ' fraglo massica
4 - 0P ¢. — corrente
c.1 Vz=0,44 Te=300,0 Pr=1,00
w1=0,00008 x2=1,0000 x3=0,0000 x4=0,0000 x5=0,0000 x56=0,0000
7= ,0000
c.P V=17, Te=300.,0 Pr=1,00
x1=0,912¢ xE 2,0880 w«3=0,0000 x4=0,0000 »x5=0,0000 x&=0,0000
x7=0,0000
.3 Ve=17,8287 Te=300,0¢ Pr=1,00
x1=0,8074 x£=0,08467 x3=0,12460 x4=0,0000 x5=0,0000 x&5=0,0000
K7=0,0060
¢ 4 Ve=13, 09 Te=300,0 Pr=1,00
x1=0,9237 x2=0,0763 x3=0,0000 x4=0,0000 «9=0,0000 x&=0,0000
R7=Q,0000
c.5 Vz=14,34 Te=300,0 Pr=1,0@e
x1=0,9237 ~x2=0,07463 «3=0,0000 x4=0,02000 x5=0,0000 x&6=0,0000
R7=0,0000
c.6 Vz=9,75 Te=300,0 Pr=1,09
wi=0,9237 «2=0,07863 «3=0,0000 x4=0,00200 »x35=0,0000 <6=0,0000
x7=0,0000 :
.7 Vz=g2,17 Te=300,90 Pr=1,00
H1=0,0000 x2=0,0000 x«3=1,0000 x4=0,0000 »5=0,0000 x6=0,0000
X7=0,0000
.8 Vz=51,20 Te=300,0 Pr=1,00
w1=@,7373 x2=90,0000 «3=0,0425 x4=0,2202 x5=0,0000 ~x&=0,0000
K7=0, 0000
£.9 Ve=49,03 Te=3¢0,0 Pr=1,00
®i=0,7700 «2=0,0000 x3=0,0000 x4=0,2300 x5=0,0000 x6=¢,0000
7= ,0000Q
c.1eVz=531,20 Te=300¢, @ Pr=1,09
x1=0,7373 xP=0,0000 «3=0,00535 x4=0,0811 x«5=90,1389 xb6=0,8391
K7=0,0000 '
. 11V==31,20 Te=300,0 Pr=1,00
x1=@,7373 x£=0,0000 x3=0,0000 x4=0,05681 xF=@ ,1369 wb6&=0,0479
x7=0,0097
c.12Vz=41,74 Te=300, 0 Pr=1,00
x1=0,9049 «2=0,0000 x3=0,0000 »4=0,08386 »5=0,0008 x&=1,0000
x7=0,012¢
¢ . 13Ve=2, 64 Te=309¢,0¢ Pr=1,00
®1=1,000Q0 x2=0,0000 x3=0,0000 «4=0,0Q0000 ~«3=0,0000 x6=0,0000
H7=Q,0000 '
c.14vz=39,10 Te=300,9 Pr=1,0¢0
x1=0Q,8980 «2=0,0000 x3=0,0000 x4=0,0892 «5=0,0000 xb&=0,0000
w7=¢,0128
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TAB 5.3 - CONTINUACAO

c.15V=z=1,98 Te=300,0¢ Pr=1,090

Hi=@,0000 xZ=0,0000 x3=0,0000 «4=0,0000 x5=0,0000 xé&=1,0000
H7=0,00060

c.16Vz=11,44 Te=300,00 Pr=1,090

x1=0,0000 x2=2,0000 «3=0,0008 x4=0,0000 xDO=0,&1287 x&=0,3873
X7=0,0000

5.4 - CALCULOS DE UNIDABES MODULARES COM MODELAGENS MAIS

ELABORADAS

Com o objetivo de wverificar a flexibilidade de interface
do programa executivo com outros tipos de programas, foi feita =2
simulag®a do fracionamento de uma mistura de n—~butano, n-pentano e

n—hexano através de duas colunas de destilagfo em série (Fig 5.9 .

AsS caractericaticas operacionails das colunas de

destilag®o utilizadas foram:

TAB 5. 4 - CARACTERISTICAS OPERACIONAIS DAS COLUNAS DE DESTILACAQ
Caracteristicas operacionais Coluna 1 Coluna 2
Namero de estagios (incl. refervedor) 21 23
Estigio de alimentagip il 1t
Presc®o do sistems 3 atm 3 atm
Condensador parcial p;rciai
Taxa de refluxo 1.37 1.37
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FIG 5.9 — FRACIOHNAMENTO DE HNH—-C4, H-C3 E H—-C6
ATRAVES DE DUAS COLUHNAS EM SERIE
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A coluna 1 & alimentada com a mistura ternaria e esta @&
separada em uma corrente de topo (2) rica em n-butano e outra
contendo n-pentanoc e n-hexano. A corrente (3) serve de alimentag3o
para a segunda coluna (coluna 2) onde pentano e hexano s3o
separados .

A alimentaglo do processo pPOSSUl as seguintes

caracteristicas:

TAB 5.5 - CARACTERISTICAS DA ALIMENTACAD
Caracteristicas Adlimentagfo
Vaz3o (Kg/h) 19.763
Temperatura (K 341
Pressio (atm) 5

Frag8o mAssica:

n—butano . 2 .2417
n—pentano 2.3500
n~hexano 2 4983

Depois de introduzir os valores da alimentagSo através
do programa executivo, este executa o programa DESTIL para as
colunas 1 & 2. Ao té€rmino da execusBo de cada coluna € criado um
relatérié no arquive DESTIL (nGmero da c¢ol.).RES com o0s wvalores
de temperatura, vazZo e composi¢io das fases 1iquida e vapor, como
também o calor retirado no condensador e fornecideo no refervedor.

A& seguir & apresentado o relatdric final do programa
executiveo, bem como os relatdrios refentes Aas ceolunas para o©

fracicnamento de n—butano, n-pentano £ n-hexano.
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TAB %. 6 ~ RELATORIO

FINAL

{COLUNAS DE DESTILACAO EM SERIE)

RELATORIO FINAL - FRACIONAMENTO_DE_N-C4, _N-C5_E_N-Cé

Componentes

nbutano
npentano
nhexano

Ve=1%785, 4@
x1=@,2417 x2=
Uz=5766,15
x1=0,8178 x2=
Vz=13%945,23
x1=0,0038 x2=
Vz=3751,19
x1=0,0891 x2=
Vz=8194,9046

®1=0,0008 xI=

Te=341,@
¢,350@

Te=3287,0
00,1822

Te=385, 4
@,4193

Te=359.8
¢,9908

Te=418,7
.e182

3=

K3=

X3=

W3=

H3=

Pr=5, 00
¢,4083

Pr=5,00
¢,0000

Pr=35,00
@,577e

Pr=3,e@
0,e001

Pr=5,00
©0,9818

N‘O
Vz
Te
Pr
.
c.

de iteragSes = 9

vaz®8o (kg/h)
temperatura (K)
pressio (atm)
fraz8o méssica
corrente
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DESTILACAD MULTICOMPONENTE EM REGIME ESTACIONARIO
Metodo de Tomich

1 nhutano
2 npentano
3 nhexano
Numero de estagios de equilibrio (incluido o refervedor) = 23
No. Prato SL SV FEEDL FEEDV HLFEED HVFE!
i i1 .00 0RO 273.143 . Q00 .3L17BE+0S . Q000!
Composicap {(fracao molar)
Alimentacao liguida:
Frato 14 . 3660 L3506 . 3506
Taxa de refluxo = 1.37
Vazao de destilado = . PSAHQE+GE HMoL
Vazao de produto de fundo = A7750+03 KMol
Pressao do sistema = . S063E+23 HPa
Condensador: parcial
Convergiu em ? iteracoes
PFrato T v L
1 3es .8 . P56@D+O2 L 13106D+03
c 3ze .1 .PR&L&LD+R3 . 1473D+03
3 335.7 .2129D+@3 . 1100D+23
4 337.7 .20546D+03 L 4067D+03
5 338.6 .2@e3D+e3 . 1@33D+023
) 33%9.0 . 200FD+03 . 1647D+03
7 332.2 .2063D+03 .19044D+03
B 339.4 . 2000D+03 . 1040D+03
g 340 .2 . 1996D+83 .1927D+03
1@ 343 .0 .1983D+¢3 .28350D+02
i1 35¢ .8 .1944D+03 L 4207D+@3
i2 353.8 .e231D+83 .39041D+@3
13 357.1 .2126D+03 .38e2n+03
i4 3460 .4 . 2Pes6D+03 . 3715D+03
15 363.9 . 1939D+03 . 36440463
i6 366 .2 .1846BD+@3 .35890+03
17 368 .4 . 1814D+0@3 . 3348D+63
18 376 .4 L 1773D+03 .3518D+33
19 371.5 .41743D+03 . 3496D+23
20 372.5 .1721D+03 .3480D+03
21 373.5 . 1705D+03 . 34656D+03
22 374.7 . 1691D+@3 .3448D+03
23 377 .4 . 14673D+23 .3419D+&3
24 385 .4 146440403 17735D+@3
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Composicao da fase liquida

Prato i
i . 6833
e . 5407
3 . 4531
4 . 4992
3 . 3894
& . 3808
7 L3769
8 .374@
9 ‘ . 3678
1@ . 3477
11 .299@
i2 .e34g
13 . e85
14 14653
15 1271
16 @951
17 Q674
i8 . 2477
i9 . @348
20 .BE39
21 . 9159
o . 01014
23 . QB39
=4 . 0ae7

2

L3167
. 4593
. 5469
. 5908
L6103
.6188
.6216
.b1%96
. 6@LE
. 5543
.4314
. A66D
.98013
. 5347
. 5644
.5894
. 6694
. 6248
. 6363
. 6439
.b464
.6370
.39ze
. 4588

Composicao da

i .BS22
c L7045
3 . 6806
4 . 6386
] .64183
& . 6076
7 . 6038
. 8 L6041
Q . 6031
i@ L6013
i1 .BRa2
12 .5348
13 LAb642
14 . 3889
i5 .31i42
16 .2433
17 . 1855
18 .1363
i9 .@975
20 . @&e79
21 . 04359
22 . @298
23 . 2180
24 L0093

Calor retirado no condensador
Calor fornecido no refervedor

.1478
. 2495
.3194
. 36144
.3813
. 39032
. 3940
.3951
. 3936
.3852
. 35514
L4096
.4721
. 3385
. 6042
.6648
L7172
.7602
L7949
.B8193
.B3467
.8434
.BR61
. 7357

L1T787E+0T7 KA
L12%3E+28 KJ

3

. Q000
. 0000
. 0000
. 0000
. @001
. 0004
Q@15
. 2064
. @261
. BR60
. 2693
.8798
.2702
. 2999
. 3085
. 3156
.3212
. 3253
. 3289
.33ea
. 3377
. 3589
L4022
. 5383

fase vapor

Be

. Q000
. 0000
. 0009
. Q0G0
. 0000
. 0000
. 0002
. 0008
. @233
@135
. 0487
@336
. @637
@726
.@BL1é
. 0500
.@974
. 1035
. 1083
1127
.1174
L1248
L1559
. 2950



No .

1

Alimentacao liguida:

DESTILACAO MULTICOMPONENTE EM REGIME ESTACIONARIO
Metodo de Tomich

nbhutano
npentano
nhexano

Prato
11 . 000

Prato 11

SL

Taxa de refluxo

Varao de destilado

. 200

.eoaz7

1.37

5V

FEEDL
177 .543

FEEDV
.0

Numero de estagios de equilibrio (incluido o refervedor)

HLFEED

.A4289E+05

Composican (fracac molar)

.4588

.798%E+02 KMol

Vazao de produto de fundo
. 5063E+D3 KPa

Pressao do sistema

Condensador:

Convergiu em

Pra

DU H W -

parcial

11 iteracoes

to

T

359.
360Q.
360 .
360 .
360.
364 .
363.
367 .
372.
378.
383.
383.
383.
383.
384 .
3ass.
387 .
376.
395.
402 .
408 .
413,
414.
418 .

NN WO O9UNBPRONPURDRNCINWRL SO

97430482 KMol

\

.7989D+62
. 1B893D+03
.1892D+63
.1891D+03
. 1887D+03
.1879D+03
.1863D+23
.1B34D+03
.1797D+63
.1764D+03
LA746D+03
.17441D+03
.1740D+0@3
.174@D+0@3
.1739D+03
.1738D+03
.1738D+03
.1744D+03
. 1734D+@3
179@D+@3
. 1856D+@3
.1942D+03
.2e27D+23
.2094D+03

83

.3385

L

. 1095D+63
. 1993D+23
.1@92D+03
.1e88D+63
.1080D+23
. 10464D4+03
.1035D+03
.?F84D+02
. 246&33D+@2
.2470D+02
.2718D+@3
.2717D+e3
.2717D+@3
.2716D+03
.28715D+83
.2745D+03
.2718D+@3
.2731D+@3
LBFE7DR+03
.2832b+03
.2918D+23
.3603D+63
. 3070D+03
.9765D+02

a3

HVFE
. D000



Composican da fase liquida

z

7969
. 9970
. 9952
L2907
. 7800
L9559
. 7066
.8215
7076
. 5938
L9035
.50446
L0023
.A4973
.4875
. 4689
. 4337
. 3820
L3075
.eeebé
.1444%
. @842
. @447
. @211

Composicao da

Prato i
i .0@26
a2 D017
3 . @015
4 1% )
9 . 0014
6 . 0014
7 . Q014
2] .@eL3
e Qo122
i9 . 0011
i1 . Q010
iz N b
i3 117 T
i4 . Q001
i5 . 2000
ié . 2000
17 . 2000
i8 . 0000
ie . @000
20 . 0000
21 . Q00
e . Q000
23 . 000
24 . 0000
1 . Q0560
2 . 0040
3 . Q935
4 L0234
5 . Q034
5 . 2034
7 . 2034
8 . 0034
Q . 0034
i@ . @234
i1 L0033
iz . Q016
13 . 0007
14 . Q003
15 . 9027
is4 .0G01
17 . 0000
i8 . 0000
19 . 0000
20 . Q000
21 . Q009
22 . 0000
23 . 0000
24 . 0000

Calor retirado no condensador
Calor fornecido no refervedor

o

. 9938
L9756
L9936
L RP44
. 9920
. 2859
.972e
. 2444
.8981
.B372
. 7768
7772
L7739
L7723
7646
.7494
. 7204
. 6682
.5829
L4637
. 3285
. 2039
L1146
. @357

.E931E+07 KJ
.1241E+068 HJ

3

.g004
.ee12
. o032
.@er7
.@185
. @426
. @219
4771
.2912
. 4054
. 4934
.4948
. 4974
.Seeq
.84i22
. 539
. 9641
L6179
. 6725
7776
.BO61
L7160
L2354
.R78%

fase wvapor

84

. 0001
. 9093
. 008
L0019
. 2045
@107
. o244
.@519
. @784
. 1594
L2197
.e21
.2e3e
.ae7e
. 2359
.28502
.e792
. 3313
.4170@
. 9343
L6717
L7744
. 8857
L9443
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6.1 - CONCLUSOES

0 programa executivo com suas respectivas unidades
modulares estd apto em calcular o balango de massa global de
processos quimicos com reciclos. SimulagBes mais elaboradas
poderZo ser executadas a partir da incorporac®o de novas unidades
modulares com modelagens mais complexas na biblioteca de mddulos.

0 programa executivo propostoe apresentou uma grande
versatilidade em trabalhar com tipos de unidades diferentes e
também de possuir um grande potencial em fazer interface com banco
de dados, calculo de propriedades termodindmicas, entre outros.
Uma grande vantagem do programa € que este trabalha com unidades
modulares totalmente independentes que podem ser simuladas
separadamente sem a presenga do programa executivo; Outra grande
vantagem € gue a incorporag@o de novos mddulos € muito facil de

ser realizada.

Varios testes foram realizados e, propositalmente,
escolhidos exemplos bem variados e de caracteristicas
diferenciadas, tais como: simulagio com malha de reciclos,
balangos simplificados de processos e calculos de unidades

modulares com modelagens mais elaboradas. Em todos o0s testes o
programa apresentou resultados idé&nticos aos existentes na
literatura. Assim sendo, pode-se afirmar que o programa atende aos

objetivos para os quais foili proposto.
6.2 - SUGESTDES

Para unidades modulares que possuem ralculos de

propriedades fisicas e termodinfAmicas, € necessdrio que o usufrio

8é



entre com os valores do peso molecular, coeficientes do polindmio
cGbico para entalpia molar de wvapor e 1iguido em funglo da
temperatura, entre outros. Para evitar gque 1isto ocorra seria

interessante criar uma interface do programa executivo com algum

banco de dados. Ainda referente 4as unidades com modelagens
detalhadas, seria oportuno o desenvolvimento de programas
independentes de predicEo de pPropriedades fisicas e

termodindmicas.
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m ende:

mnn{i‘g') - matriz de processo
meii,g) - watriz conexan das correntes
na - numero de unidades do processo |

-8 nM - numerc maximp de correntes associadas

iz

;,_
3
jriel

b 4

3= J=dtl ipmtl

matriz
conexao das
correntes

retorna

k=absCnundi,i)) k-abs{num{i,J))
{ '
nc(_ls,l) melk,1}
abs(nun(i,d}) abs{mmli, )
! ¥
sk, 2)-nun(i,l) e (K, =nun{i, 1)

3 l

FIG 1 — FLUXOGRAaMA PARA O CALCULO D&
MARATRIZ CONEXAO DAS CORREHTES

BY




nii,1)
numli—1,1)

wr

J=dtl

matriz incidente

jl=abs{pum(i-1,1)
dJd S d

i

ni{l,jl)=ji-1

num{i-1,4){@

onde:

i
nu
hn

natr;z do processo,
matriz de incidencia
nuwere de unidades
numers maximg de
correntes associadas

I I |

wili, i)z -1 wifi,1)=t

| 1

FIG 2 — FLUXOGRAMA
MATRIZ DE

PARA O CALCULO DA
INCIDEHNCIRA




FIG 3

iz

wald, k=4
weli,2)-@
oU
nel{i, =6 T
koweli,)el
' 4 Jome{i,2)ed

E

izitl

® "

5

|

malitl,l)=i

f |

ma(l,itl)=i

matriz
e
adjacencia

—FLUXOGRAMA PARA 0 CALCULO DA

na%r;z de addacsncla
watriz conexao Ga corrente
nuMers de corrente

numerc de unidades

33
P an
B it
L] L1
G o
e

E I I I |

MATRIZ DE ADJACENCIA

21



inicie

smi{id=

onde:

AT
smli}

- nusere de correntes
- matpiz de incidencia
- yetor somaterie

sa(é*l)

Mi(i,j)+smi(i-1)

FIG 4 — FLUXOGRAMA PARA A DETERMINARCAD

DAS CORRENTES DE ENTRADA

9z

entrada de dados M-




FIG S5

‘ inicio '

onde:

#al{i,§) - matriz de adjacencia
ngii,J) - matriz .
Rt ~ puserd de unidades

MATRIZ G

o

k-0

93

wali,ki=g

- FLUXOGRAMA FPARA 0O CALCULO DA




Fé

L
ondes ‘ Infole  }
1) g ot
fhy - il st :
B e F‘f" “i!‘”:n "’5§ s OIS
i res e iRk it
” ¥
1] $ azd # arcartl s
N N
nizpik}
z, =i+ =
Jadel 1=i4) ad:;( 0
4 Ay
wzpk) N 1 ] Mt 0328
x2spik-1) geqhl
H
Hiooglad, I}
* Ji= nantl
wa=p{k-1) a
xlzptk) it i
- i waptiy | i $ N
N Ja=datl it || =
K=kt Jizjlel
]
2)
: Janu
nendl n=d ' N
whzplkd nantl
N " xazpth-11
xi=ptio wp(k)
wi=p{k-1} wizplk-1)
R ] mg?m
L]
a 1
) "
N % e k=k-d k=1
Jaznuel i
FI@ & - FLUMOGRAMA DE TIERNAN PARA

IDENTIFICACAD DD RECICLOS




( inicio )

¥

leitura da matriz
circuito
dos nos

pnde:
:31%:5‘ - :§i§§§ gggicégs correntes

ugli, g} - matriz G

l

iz1 t=1 k!t

2=l =8

welk,tiznc(i,2)

medk, t4l)-

icit]

+*

welk,t41):-8

RECICLOS (

iz

izl t=1 j-@
2o+l

uelk,1)-8

J=dtl =1

wg(z,§)=meli, 1) 1=
4
izl
t=t+i
iz
kil

Fy

Jzdtl

wylz,ddomeli, 1)

FLUXOGRAMA PARA OBTENCAD DA MATRIZ

CORRENTES 2

25




=
| -3
bl |
BT
X i
]
u=18%9
wzbt]
u&;h
)
"E:ﬂ" }!
H
gsl y=l ulene
N
a=atl
el
]
uz 18
]
I
$
l!i!,!3=
gl
1Y
ende:
weli, g}« matpiz pecled
ar = NUREI ﬂﬁﬂ? 0 FrO8.
nu ~ husere df un 5 do prot.

FIG 8 — IDENTIFICRCAD DAS UNIDRDES DEFPEHDENTES

@6



Te9s0
*?i
4201 T g=0
—t ;
1=1 Ty
a=en

TP

140t

N

=t

-~

¥ 78
THTis]
14fs

a)

= ap(eim
LB L

T+1=1

*o0st op shq
fajusiios sep

=P
Ta7icTy
H B2([ How
!
.»a.nn.“ ana-w.cn“w““ - i BR(M I
o if et 8
reXsue -n“-a - Mm~#wog

$
q
m 4]

221
14151

1=t =0
LT £ £

(ryom
e

!

(o
"

T

LA I
RLREEES .

e7



l inicio '

a=zaifi)

c=me{a,d)

¥

sar{bti,c+1)=G

izit} onde:

nc(é,é} - nairiz conexac das gorpentes
mar(i,J} - matpiz adjacentia adequa
a abertura de recicloes

ai{i) - petor corrente de conrie

FLUXOGRAMA PARA A ADEQUACAD DA MATRIZ

FIG 1@ -
DE ADJACENCIA A ABERTURA RECICLOS

78



TERYIM
.

fLIEMET B
— "Rl

TRuz A

T 1=n
2. Lﬂ.awﬂm

1M

99

}
"y
W < *
[ N
o =
$ K
e ome—L
1
l Tt
Tenze =¥
Teff
N
nuz
st '
"
- 13 * = "“‘
Dy o [ender o el
BOLOTOMN #) WD
- h T ,
' Tzt rg{zuw"“ L«M-AEV:
, .
) M o ’a s A - 0o
_ 1epue




onde:

tol
g

.

wf[111j] - matriz sequencia
de cafcuigu

- tolerancia

- numers de subsistemas i1

¥

J=1

( inicie '

l::

-8

ie

d)

executao
unidade

J=jtl

izitl

=1

f=1

¥

izitd
J-1

teste

e
tolerancia

forngcer
¢riterios de
convergencia

relatorio

FIG 12

GERENCIADUOR DE

final




l inicio }

¥

leitura de abertura do
arquive de rquive
dados unidades

]

Y

existe o acessap
arquive dgsta

unidade

paranetros

fechar

le
gt (HERL rUIVo
unlaades unidades

¥

¥ ¥

3 wodelo
natenatico

4
wodificar

arquive de
dades

FIG 143 - FLUXOGRAMA PARA A EXECUCAD
DA UNIDADE MODULAR

101



I inicio ! onde:

x() - valor da variavel

L i - ultima_itepacao

i-1 - penultina iteracao
erro=0.8 1-2 - antipenultima iteracao

iz@

estimar
%x{1)

caleular
x(i}

*i)-x(i-1}
®i-2)-x(i-1)

¥

f=as(a-1}

L

on{i ) =Qax(i-1)+
1-G) (i)

l

x{(i)=mii)

i

s
errof{tol. relatorio final

FIG 144 — FLUXOGRAMA DO METODO DE UEGSTEIN.

tez




REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

ie3



i - All Stevens, Dr. Dobb’'s Journal, vol. 15, ¢ , 115,

1988

2 - Biegler lLorentz T., Chemical Engineering Progress,

vol , 10, 5@, 1989,

3 - Carvalho,F R., Besenvolvimento de um Programa para
Simulagio Macroscdpica de Processos Quimicos Complexos, Tese de

Mestrado, UNICAMP, 1989.

4 - Crowe,C. M. , Hamielec,a.E. , Hoffman,T . W. , Jonhson,
A. 1. , Shannon,P.T. e Woods,D.R. , Chemical Plant Simulation, New

Jersey, Prentice Hall, 1971.

S -~ Feintuch,H. M., Treybal , R _E. ) Ind. Eng. Chem.

FProcess Des. Dev., vol 17, 4, 19/78.

& - Himmelblau,O. M. e Bischotf,K.B, Process Analysis and

Simulation, New York, Jonh Wiley, 1948.

7 = Husain, Asghar, Chemical Process Simulation, New

Belhi, Wiley Eastern, 1986

8 -~ Lapidus, L, Digital Computation for Chemical

Engineers, New Yark, Mc Graw Hill, 1942,

124



? - Leesley, Michael E., Computer-Aided Process Plant

Design, Houston, Gulf Plub. co, 198¢2.

1 - Mah,R.8 H. e Seider,d.BD., Foundations of
Computers—-aAided Chemical Process Design, vol 2, New York ,

Engineering Foundation, 1981.

i1 - Motard,R.L. , Shacham,M e Rosen, E.M AICHE J.,

vol. &2, 1, 417, 1975.

i2 - Raman, Raghu, Chemical Process Computations,

lLondres, Elsevier aApplied Science, 1985.

13 - Tiernan, James C., Communications of the ACH,

California, vol 13, 12, 722, 197@.
14 - Yomich, J.F., Aiche Journal, vol. 146, 2, 229 , 197@.

15 - Treuybal,R.E., Mass-Transfer Operations, New York, Mc

Graw-~Hil1l, 198¢.
16 -~ Westeberg, A.W, Hutchison, H.P. Motard, R.L. e

Winter, P. Process Flowsheeting, Cambridge, Cambridge University

Press, 19279.

105



NOMENCLATURA

Variaveis:

Cpi - Calor especifico de cada componente

e - Ndmero de subsistemas

Fmas - Frag3o massica de cada componente do processo

G - Vaz8o massica ( Kg/unidade de tempo)

nc - Namero de correntes do processo

ncom - Ndamero de componentes envolvidos em todo o
Processo

nm ~ Namero maximo de correntes associadas a uma
unidade

nr - Namero de reciclos

nu - NGmero de unidades do processo

P - PressXo (atm)

PM - Peso molecular

T - Temperatura

Tel ~ Tolerdncia

i, k, 3 - Contadores

Matrizes:

aifi1l - Matriz unidimensional corrente de corte
malilfjil - Matriz de adjacéncia
marfiJLi]) — Matriz de adiac®ncia adequada & sbertura de

reciclos

mcliJ03] - Matriz conex8o das correntes



mdLi1ICj1 - Matriz correntes

melildlid - Matriz reciclos

mfLi3L i3 - Matriz sequéncia de calculo

mglilJd ou matriz G, PLil e hLidljJ ou
- matrizes ayxiliares

mifLildfji3 - Matriz de incidéncia

numbfilLil- matriz do processo

matriz
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