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RESUMD

A simulacao de processos ﬁor computadores & uma das
mais importantes ferramentas ao dispor do Engenheiro Quimico,
para projeto ou acompanhamento dos processos quTmicos. Embo-
ra existam na literatura referéﬂcfas a programas para Simula-
¢ao de processos, desde 1958, este§ programas foram desenvol-
vidos fundamentalmente para computadores de grande porte e os

seus custos os tornam inacessiveis a pequenos usuarios.

0 rapido avango tecnolagiéo no desenvolvimento de com
putadores, especialmente os microcomputadores, permitinde a
sua aquisicdo por peguenos usuarios, denota a necessidade de
desenvolvimento de programas de simulagao e especialmente de

um programa executivo capaz de operar em microcomputadores.

No presente traba]ho foi desenvolvido -um programa
‘executivo para a simulacdc de processos quimicos, no gstado
estacionario, utiltizande micracomputadcres,.Sendo tambem des-
critas as diversas fases de sua operacao e efetuados testes

de operacionalidade.

ﬁtravés'da\anélise da matriz do processo, 0 programa
gxecutivo orienta a entrada de dados das correntes do proces
so, determina os reciclos existentes, a seqliencia de c¢calculo,
0 acesso de parametros Ss unidades modulares,gerenciando a
execucao dos calculos ate que a tolerancia admitida comg cri-

térioc de convergencia seja alcancada.

-

Durante a fase de processamento, 0 programa executi-
vo cria varios arquivos, havendo troca de informacgoes entre

os arquivos e entre as unidades modulares, atraves de um sis



tema encadeado, permitindo deste modo a otimizagac do uso da
memoria da unidade central de processamento {CPU), viabilizan

do a utilizacglo de microcomputadores.

Sao apresentados exemples de teste que permitem ava

iiar o desempenho do programa proposto.
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ﬁSSTRACT

Process and plant simulation {s nowadays one of the
most important aspects of Chemical Engineers tasks, both in
the design of new processes and in the improving of existing
ones. Although references to simuiation programs can be
traced to the late fifteen (1958}, these programs have been
especially developed to be implemented in large computer
systems and their costs make them impossible to the use of

small companies.

The fast technical advances in computer science and
the advent of microcomputer systems making them available to
small companies and users denote the need for the development
of simulation programs and especially executive programs

ready for implementaticn in microcomputers.

In the present work, an executive program for the
steady state simulation of chemical processes was develloped
to be implemented in a microcomputer UNITRON II {an Apple
Computer)! A detailed study of the operational phase and

testing of the executive program is presented.

The executive program, through the analysis of the
process matrix, directs the data iﬁput of the process streams,
plans the sequence in which ca?culation.afe to be done,
identifies the existing recicies, and parameter 1nput for the
Unit Computation of modular type. The executive program
supervises caiculations till convergence with strict limits

is attained,.

During the process simulation, the executive program



creates several data files, occuring exchange of Tnformatioh
between these files and the Unit Computation. THe exchange
ef information is chained in such a way that it permits the
otimization of RAM memcory of the CPU, thus permiting the use

of small microcomputers (RAM memory of 48 Kbytes).

Testing of the executive program was carried out,
using "black box" type of Unit Computation, which permits to

evaluate its performance.
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INTRODUCKO.

A utilizagao da simulagdo de processos quimicos pela
indlUstria tem sido uma tendéncia que se acentua no presente,
constituindo-se ém um meip imprescindivel para a analise e o~

timizacao de novos processos e processos ja existentes.

Inumeras referencias a programas executivos, para si
mulagdo de processos quimicos, no estado estaciondrio, tem si
do feitaspela literatura internacional, demonstrando nao ape-
nas sua presenca nas atuais linhas de pesquisas academicas,
como também o crescente interesse de sua aplicagao pela indus

tria quimica.

0 interesse pela indﬁstria tambem tem-se verificado
no Brasil, myuito embora a carencia de estudos e programas gue
visem a atender a esta Erea; tenha levado o pais a uma dependen
cia tecnologica do setor. Por outro lado, a maioria dos pro-
gramas executivos para simulagdo de processos quimicos, no es
tado estacionirio, foram desenvolvidos para computadores de

grande porte, cujo uso fica limitado &s grandes empresas.

A década de 80 & caracterizada pelo aparecimento e
desenvolvimento dos micrOCOmputadores, Embora estes eguipa-
mentos tenham capacidade de prccessamento inferior aos CdmpH
tadores de grande porte, a sua fiexibilidéde, associada a0
baixo custo, permite a sua aquisicao & utilizagao poruﬂimaior

nimero de usuarios, notadamente 05 da pequena empresa.

0s objetivos principais da presente pesquisa sao os
estudos das diversas fases de operacac dos programas executi-

vos existentes na literatura, desenvolvendo a partir des tes



estudos, um novo programa para simulacao de processos quimi-
€os no estadé estacjan&rio, apropriado ao uso em microcomputa
dores. Pretende-se_ainda desenvoliver um conjunto de wunida-
des modulares simplificadas, de modo a permitir a avaliacao

do programa proposto.
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I1.1. INTRODUCAD

Nos dias atuais., a simylacdo de processos tem se tor
nado um instrumento de uso crescente para 0 projete, analise,
controle e otimizagdo de processos quimicos, bem como para apli
cagao ao ensino da Engenharia Quimica. Este interesse pode
ser verificado pelo grande numero de trabalhos de pesguisa de
senvoividos e em desenvolvimento neste campo, assim como pelo
grande numero de programas executivos oferecidos para uso da
industria.

D'Qso de computadores para a simulagao de processos
‘quimicos, no estado estacidnér%o, & citado na 1iteratura ja
na década de 1950. A anilise da evolucdo histdrica dos pro
- gramas de simulacd3o foram feitas por Kehat e Shacham (1973 a,
b}, Flower e Whiteheart {1973 a, b)), Mah {1974}, citados por

Motard et al. (1975) e por Evans et al. {1976).

A revisdo da literatura sobre a simulagao de proces
sos quimicos foi feita por Evans et al. {1976) e Motardet al.

(1975).

0 primeiro simulador, "Flexible Flowsheet”, surgiu en
1958, citade por Motard e Snacham. Alguns dos programas execuy
tivos mais conhecidos sao descrito§ por Motard et al. {1968)
(CHESS), citado per Seader (1972}, Crowe ét al. {1871) (PACER),
Seader et al., (1972) (PACER), Rosen et al. {1977) (FLOWTRAN),
Brannock et al. {1979) (ASPEN) e por Russel {1980) (GMB).
Castier e Rajagopal {(1984) descrevem a primeira tentativa de
desenvolvimento de um programa executivo no Brasil,

Kehat e Shacham (1973 a} classificam 0s programas



executivos de acordo com suas estruturas e possibilidades de
uso. Segundo esta classificagao, um programa de simuﬁagéo po-
de ser dividido em duas categorias: os especificos para a si
mulagao de um processo particular e os de estrutura moduTarde

multiplo uso.

Na estrutura modular, cada etapa do processo & des-
crita por um modelo matematico, denominado de unidade modular.
As unidades modulares sao conectadas atraves deos conjuntos de
informagoes representativa das correntes materiais e do flu
x0 energetico do processo, cabhendo, ao programa executive, sU
pervisibnar.o fluxo de informagoes entre as unidades. Esta es
trutura & a mais difundida entre os programas de simulacao j&

desenvolvidos.

0 fluxo de 1nformag§o através do programa de simula-
.¢ao ocorre na mesma direagao do fluxo missico e energetico do
processo, muito embora, idealmente, em projeto, os dados de
entrada e/ou 05 parametros de projetosejam calculados a partir
das especificagoes de saida, ocasionando neste caso, o uma
maior complexidade computacional para o desenvolvimento do

_programa e ocasionando problemas de instabilidade numérica.

As principais interagles entre o operador e ¢ progra

ma executivo podem ser vistas na Tabela ILl.T.

No presente capitulo serdo descritas as  principais

estruturas e fases de operacac dos programas executives para

simulacdo de processos quimicos, no estads estacionario..



‘Tabela I1.7 - Interagac entre ¢ operador e o programa execu*iyo

0 que 0 operador

precisa oferecer

0 gue 0 programa

executivo oferece

condigoes de entrada

1é os dados de entrada e

guarda em locais apropriados

seqliencia de calculos
{se desejada) e informagoes

das corventes e equipamentos

determina a seqliéncia de
calculos,se esta nio for

fornecida

modelos matemdticos
{unidade modular} de

todos os equipamentos .

desempenho da unidade

computacional na propria

ordem

informacoes de controle
para induzir o programa
executivo a escrever ou

outras decisoes

esCreve ¢ armazena @s

resultados dos calculos

interpretagdo dos resultados

resposta




11.2. ESTRUTURA DOS PROGRAMAS EXECUTIVOS

0 elemento inicial do prcgfama'executivn € a subroti
na de aquisic¢do de informagoes, através da qual sdo  forneci
das, a0 programa executivo, as informagées acerca da topolo-
gia do processo, parametros de pfdéetn e operacaoc das unida
des, assim como 0s dados referenteé as correntes de alimenta-
¢ao. Estas informagGes sao verificadas por subrotinas do pro
grama executivo, advertindo o operador quanto 2 erros ou in-

consistencia de dados.

As informacOes basicas do processo sdo entdo transfe
ridas as unidades modulares, sendo estas executadas, na  se-
gléncia determinada pela ordem de cdiculo. Se-a presenca de
correntes de ‘reciclio g vetificada, entao, uma estimativa ini-
cfa! da composicgan e proptiedades_ffsicaé destas cerrentes
& feita pelo programa ou operador e através de métodos ite

rativos s3o obtidos valores deniro de tolerancias desejadas,

Durante a fase de processamento das unidades madula-
.res, dados de propriedades fisicas sao necessirios para os cal
culos. Estes dados podenm ser fornecidos atraves de subrotinas
gue contenham um conjunto de correiagﬁes que permitem a predi
cao destas propriedades, ou ainda pela consulta a bancos de
dados, quando disponiveis no sistema. Por exemplo, as pro-
priedades criticas, massas atomicas e densidades de um conjun
to de substancias poderiam cbnstituir—se em bancos de  dados,
enquanto que dados de press&o de vapor poderiam ser-esti%ados

pela equacdo de Antoine, através de uma subrotina.

Nao obstante ao fato dos programas executivos serem



constituidos de unidades modulares para seus calculos b3sicos,
a sua estrutura interna pode ser classificada em estrutura fi

xa e estrutura variavel.

Na estruturé fixa, 0 programa executivo € exatamente
¢ mesmo, independente do processo a ser simulado, sendo que,
nesta estrutura, a correspondencia -€ntre as correntes e as
unidades modulares e 0s passos de calculo sao determinados pe
los dados das correntes de alimentacgao, enquanto que, na es
trutura variavel, um programa executivo diferente @ escrito ou

gerado para cada processo a sersimulado.

Os programas de estrutura fixa apresentam uma vanta
gem significante guanto ao menor tempo de processamento exigi
do para a 5imu1ag§o do processo. Entretanto, apresentam uma
serie de desvantagens quanto a dificuldade de implementacdo
de novas unidades devido & complexidade da sua estrutura. Eg
ta estrutura exige gue todas as unidades modulares estejam
presentes na memoria do computador, mesmo numa simulacao tri

vial.

A estrutura variavel permite que somente as unidades
envolvidas no calculo do processo estejam presentes na memo-
ria do computador, resultando num uso racional da capacidade

da memoria disponivel no computador.

independentemente da estrutura ysada, podemos distin
guir tres fases . principais nos mcdetnos programas de simula-
¢do: a entrada, processamento e sailda de dados, as quais~ sg
rac discutidas, em seus principais aspectos, na secao seguin

te.
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Pelo exposto, verifica-se que o projeto de um progra
ma para simulagdo de processos quimicos envolve fundamental
mente os conhecimentos de treés areas. As operagSes de §eren~
¢iamento de banco de dados, possibi1?téndo 0 armazenamento,
resgate e a modificagao de dados'por processos iteratives,
bem como a utilizagdo e otimizagao do uso da meméria princi-
pal e auxiliares do computador, sag pertencentes a area de pro
cessamento de dados. A ﬁreparaqio de modelos matematicos pre
¢isos, representativos das unidades e a elaboragao de correla
¢oes para a predigcdo de propriedades fisicas, requerem um ele
vado conhecimento dos processosligados @ Engenharia Quimica
A utilizacdo de métodos matemdticos para os calculos iterati-
vos, assim como o desenvolvimento de a1gor?tmos utilizados em
diversas etabas do programa, exigem a aplicagao ds'c§1culq nu -

merico.

IT.3., FASES PRINCIPAIS DE UM PROGRAMA EXECYUTIVO

I1.3.1. FASE DE ENTRADA DE DADOS

Nesta fase ocorre a principal interagdo entre o usua
ric e 0 programa de simulagdo, sendo portanto susceptivel a
erros de entrada de dados, cometidos pelo usuario. Muitos pro
gramas sac dotados de subrotinas para verificagao de inconsis
téncia de dados, advertindo o operador, emitindo um diagnos-
tico do erro e, na maijoria das vezes, possibilitando a corre
cao

EFntre os dados de entrada comumente requeridos por

todos os programas, estdo agueles que fornecem = informagGes
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acerca da topologia do processo, correntes de alimentagao,
incluindo dados de propriedades fisicas, pa}§metr0$ de proje-
to das Qnidades, critérios de convergencia e seqléncia de ¢3l
cule, guando esta nao & determinada pelo programa, assim como
em certos casos quando caliculos de otimizagao de custos estdo
envolvidos, 530 necessarios tambem parametros de custos e cri

terios de otimizacao.

As informagles basicas, contidas ne fluxograma do
processo quimico Figura II.7, ﬁﬁo se encontram numa forma
apropriada para serem usadas pelo programa de simulagao, Para
tantoseste fluxograma & traduzido para um fluxograma de infor

macoes ,Figura 11.2.

No fluxograma de informacoes, saoc utilizados o¢s no-
mes das unidades modulares, ao inves dos nomes dos equipamen-
tos do processo. As conexoes entre as unidades representam

o fluxo miassico e energetico da planta do processo guimico.

As informacbes contidas no fluxograma de informacoes
podem ainda ser apresentadas sob uma forma matricial, deno~-
minada Matriz do Processo. Esta matriz, bem como tres outras
derivadas dela, Matriz de Adjacencias, Matriz de Incidencias
e Matriz de Conexdo das Correntes, sdo descritas na segao
111.5 deste capitulo.

Quanto a estrutura de entrada de dados, 0S programas
de simulacao podem ser divididos em estrutura fixa e estrutu-
ra variavel.

0s programas de estrutura fixa sdo agueles que utili

zam, como dade de entrada,a Matriz do Processo. Nos programas



Figura I1.1 - Fluxograma de um processo quimico (1) e (5)

fornalha, (2) reator,{3) e {8} troca&or de

calor, (4) coluna de destilag¢ao (6) e {7) di

visor de corrente

13

CDEST] 4 TRCZ |
8

5 11 nm 12

A JrFory L2 REAT L3
11 2

Figura 11.3 - Diagrama de percursos

12
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de estrutura varidvel,a topologia do processo pode ser forne-
cida através de sentengas do tipo: "Entrada 1 da coluna 4 e
saida 2 do trocador de calor 3", sendo, nesfes Casos, necessa
rio o uso de uma sybrotina para a interpretagﬁe destas senten
gas. A fopologia do processo pode ainda ser fornecida atra-
vés de vetores contendo a composigdo, vazdo total, a tempe
ratura da corrente, a presséo e em alguns casos a entalipia to

tal.

Apbs o acesso dos dados de enttada e verificagao quan
to & sua consistencia, estes sao arquivados, normaimente sob
a fofma matricial. Nesta etapa, devido ao grande volume de
informagbes gerado, e neceséirio a raciona?izagﬁo do uso da
memdria do CPU do cémputadot. (0 programa PACER 245 pode ser
processado usando 36 Kbytes de meméria}. Reste sentido, os
programas de simulagdo mais eficientes'ccupam menos de 20% da
capacidade da memﬁgia com 0% arquivcs residentes, utilizando
para tanto-o intercambio de infotmagaes com memﬁrias auxiiia

res e arquivos dinamicos de dados.

11.3.2. FASE DE PROCESSAMENTO

Serﬁo abofdados, nesta fase, oS fatores que determi
nam a eficiencia e alguns dos aspectos principais do processa
mento, Entre os principais fatores que determinam a eficiéﬁ
cia da fase de processamento considetatemos os métodos uytiltiza-
dos para a determinacao dos recic]os e o caleculo das corren-

tes envolyvidas nos mesmos.

0 problema do cadlculo de reciclos pode ser melhor
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eiucidad0~fagendo-se referencia a Figura IT.1. A composigdo
e temperatuyra da corrente numero 3 pode ser facilmente calcu-
lada, se todos os dados das correntes de alimentagdo e parame
tros de projeto e processo das unidades (1) e (2) forem conhe
¢idos. Por outre lado, a temperatura da corrente numero 4 nao
pode ser calculada, posto que ndo ha informagGes sobre a cor
rente numero 8. 0 mesmo problema ocorre com relacdo as cor-

rentes numeros 11 e 7.

0 sub-sistema constituido pelas unidades nimeros 3,
4; 5, 6, 7 e 8, as quais sao conectadas pelas correntes de re
ciclo, & denominado de sistema de reciclo. Para o calculo das
correntes deste sistema, alguns valores destas correntes pre-
cisam ser arbitrados, obtendo-se entac,atraves de calculos
iterativos, uma boa estimativa destes valores., As correntes
gue tiveram seus va?o:es arbitrados, sao denominadas de‘ cor-
rénte de corte, sendo obtidas por meio de metodos de decompo-
sigao.

Para ¢ propdsito da decomposigao das correntes de re
ciclos, o fluxograma de informagoes pode ser representado por
um diagrama no qual as unidades Sao consideradas como nodos
{vertices),enquanto que as correntes, COMO percursos Figura
I1.3. Este tipo de representagao e a representacao formal uti
lizada na teoria dos grafose

Ja sob o ponto de vista computacional, es
te diagrama pode ser traduzido pela matriz de adjacﬁncfas a

qual sera descrita na secaoc 11.4.2.

Um grande numero de artiges que propoem metedos para
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minimizar os esforgos necessé:ios.para a identificagdo dos re
ciclos e determinagao das correntes de corte tem sidﬁ_propos~
to nos Ultimos anos. Tiernan (1970) apresenta um dos wais
eficientes algoritmos para a identificacdo de reciclos, - en-
quanto gque uma descri¢do detalhada dos métodos de corte g
realizada por Kehat a Shacham (1973 b) e Gianoto (1983), mui

to embora 0s estudos nesta area sejaem ainda incipientes,

Apds a abertura dos re;ic1os do processo pelas cor-
rentes de corte, a seqéi€ncia de calculos & determinada ¢  se
guidamente atraves da execugdo iterativa das unidades modula-
res, ¢ processo & simulade, Diversas técﬁicas de aceleracao
da cenvergéncia sao apresentadas pela Titeratura: Orbach e

Crowe {1971}, Shacham e Mctétd (1975), Kehat e Shacham {1973 ¢),

permitindo uma maior eficiencia computacional.

11.3.3. FASE DE SAIDA DE DADOS

Nos programas de simulagdo tTpicos, deis tipos de sai
da de resultados s%o possiveis: as inte;mediérias e os resul
tados finais. A forma final de apresentagéo dos resultados
usualmente & fixa (Flower e Whitehead, 1973 a, b). 0 relatd
rio de apresentagao dos resultados das correntes contéem in-
formagdes das composigoes, vazoes, tempetataras, pressao, en

talpia, sendo que,em alguns casos,contém ainda informagOes

da densidade e outras propriedades fisicas.
0s dados referentes as cbrrentes de alimentac¢ao, to-
pologia do processo, par&mettos de projeto, identificacas de

. - t . - '
reciclos, correntes de corte, seqdenc1a de calcules, bem como
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os valores iniciais usados nos processositerativos frequen-
temente sao apresentados em relatorios impressos, assim como
os dados referentes as tolerancias admitidas para a convergen
cia dos resuitados, durante o calculo das correntes de reci-
clos, o erro de cada iteragdo e os resultados intermediarios

gerados por cada unidade modular, facilitando desta méneira 0

acompanhamento da simulacdo, também o sao.

Alem dos dados referidos anteriormente, muitos pro-

gramas oferecem ainda diagnbsticos e mensagens de erro.

IT.4. MATRIZES BO PROCESSO, DE ADJACENCIAS, DE INCIDENCIA E

CONEXAQ DAS CORRENTES

Uma maneira bastante eficiente e compacta para o ma-
nuseio de dados & atraves de matrizes, sendo ainda um modo
bastante apropriado ao uso de computadores e 3s operagoes de

calculos Booleanas.

As informagoes da topologia do processo usualmente
s3o fornecidas aos programas de simulagdo atraves da Matriz

do Processo

11.4.1. REPRESENTACAO MATRICIAL DO FLUXOGRAMA DE INFORMACAD

1I1.4.1.1. Matriz do Processo

A Matriz do Processo Figura I1.4, & uma forma numéri
ca de informacdo de fluxo. A partir desta matriz, as informa
coes do fluxo do processo podem ser totalmente reconstitu¥das.

Cada unidade do fluxograma de informag¢do e representada por
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ﬁﬁa linha da Matriz do Processo, contendo as seguintes tnfor-
magbes: numero da unidade, nome da unidade computacional cor
reSpondente e as correntes de éntpada e saida, sendo que as
correntes de entrada s3o positivas e as de sa¥da recebem o sj

nal negativo.

A ordem de enﬁtada e saida das correntes & fimportan
te para se transfetir as infqrmagﬁes para a unidade computa-’
cional, PBor exemplo, em um trocador de calor, a primeira cor
rente de entrada e saida se refere ao fluido do processo e a
segunda entrada e saida ao fluido que trocaré calor, enguan-
to que na destilaclo, a primeira corrente de saida se refere

ao topo e a segunda a corrente de fundo.
A partir da Matriz do Processo tres outras matrizes

podem ser gevradas: Matriz Conexdo das Correntes, Matriz de In

cidencia e Matriz de Adjacencias, as quais sao descritas a se

guir:

unidade nome da correntes

niine ro unidade molecular associadas
] FOR 1 +1-2
2 REAT = +2-3
3 TRC 1 +3+8-4-13
4 DEST ' +447+11-9-5
5 FOR 2 5-6
6 Div 1 6-8
7 DIV 2 10-11-12
8 TRC 2 9-10

Figura I1.4 - Matriz do Processo referente ao fluxograma de

informagoes da Figura I1.2.
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IT.4.7.2. Matriz Conexdo das Correntes

A Matriz Conexdo das Correntes informa qual a corren
te que éstaﬁe?ece a conexao entre as unidades, ndo mencionan~
do,entretanto, o tfbo da unidéde computacional, nem a ordem de
entrada e sailda das unidades. Esta matriz, Figura I!.5, pos-
sui tres colunas por ltinha, sendo que a primeira coluna se re
fere ao numero da corrente em questdo e,as segunda e tercei-
ré colunas se referem respectivamente ao numero da = unidade

origem e ao numero da unidade destino da corrente.

As correntes de alimentacdo e de saida originam-se e

destinam-se, respectivamente, a unidade zero.

corrente da unidade para a
numero pumero unidade nimero
1 0 ]
2. 1 i
3 2 3
4 3 4
5 h 4 5
6 5 &
7 & 4
8 & 3
9 4 2
10 8 7
11 7 4
12 7 0

Figura I1.5 - Matriz Conexao das Correntes referente ao flu-

xograma de informag¢des da Figura I11.2.
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I1.4.1.3. Matriz de Incidéncia

Um outro modo numérico de fornecer o fluxograma  de
informaghes & atrévgs da Matriz de Incidéncfa Figura TII.6 .
Esta matriz contém as mesmas informagBes que a matriz de cone
xao das correntes, portanto possui’ menos informagﬁes que a
matriz do processo. Nesta matriz, a coluna mais i esquerda
contem os numerocs das unidades e as demais colunas da pri-
meira 1inha contém os nlmeros das correntes envolvidas no pro
cessoe em questao. No cruzamento da linha corresﬁandenteé uma
dada unidade com a coluna correspondente a4 uma corrente asso-
ciada a unidade teceberé o elemento 1, se a corrente for de
entrada, ou 0 elemento -1 se a'corpente for de saida da unida
. de. HNo caso da corrente ndo ser nem de entrada e nem de sai
da da respectiva unidade, sera atribuido espago em branco ou

zerao.

Pela soma das colunas da matriz de incideéncia tres
conclusdes podem ser tiradas, dependendc do valor obtido. A
correnfe faz a conexio de duas unidades se a soma das colunas
far fgual a zero, seré uma cortente de alimentacdao ou de sai-

da se a soma for igual a 1 ou -1 respectivamente.

Pode~se ainda, através desta matriz, concluir sobre a
presenca de correntes de reciclo sempre que o somatbrio  da
coluyna for nulo e um elemento 1 ocorrer em uma linha inferior

a3 do elemento ~1.
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uEidade corrente nimero
numero o o ’
1°2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
1 1-1 0 0 00 000 0 0 0 0
2 6 1-¥ 0 00 000 O 0 0 0
3 00 1-1 0 00 10 0 0 0 -
5 0 00 1«1 0 1 0-1 0 1 0 0O
5 6 0 0 0 1-1 0 0 6 0 0 o0
6 0o 0 0 0 0:T-=F -1 0x 0 0 0 O
7 0 00 0 0 0 0 0 0 1 -1 -1 0
8 0 60000 0 0 0 1 -1 0 0 0

Figura I1.6 - Matriz de Incidencias referente ao fluxograma

de informacao da Figura 11.2Z.

I1.4.1.4, Matriz de Adjacéncias

A Matriz de Adjacencias, Figura 11;?, comparativamen
te 3s outras expostas, & a que possui o menor numerc de infor-
magoes acerca do fluxograma de informagdes. Esta matriz = 8
uma matriz quadrada na qual tanto a primeira ?inha quanto a
primeira coluna contém os nimeros das unidades envolvidas no
proce#so. No c¢ruzamento da linha da unidade referida pela co
Tuna, recebe o0 elemento 1 e nos demais cruzamenitos restantes
recebe ¢ elemento zero.

A Matriz de Adjacencias e de grande utilidade para a
manipulacao matematica com o objetivo do reconhecimento de re

ciclos ({Crowe et al. 1971}.
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unidade | unidade

1 2 3 4.5 6 7 8
1 @ 1 2 a0 a0 o
2 6.0 1 00 QG 0 0
3 6 @ 0 1 0°0 0 0
4 0 0 0 0 0 0 0 1
5 @C a0 a0 1 08 0
6 @ 01 1 0 0 0 0
7 @ 000 1 0 0 0 o0
8 6o 0 0o ¢ 0 0 1 0

Figura 11.7 - Matriz de Adjacéncias referente ao fluxograma

de informagﬁeé da Figura I1.2.

11.5. CONCLUSOES

No presente capitulo, fol feita uma revisdo da Titera
_tura sobre as estruturas e ptincipais fases de um = .programa
executivo, bem como sobre as matrizes norma}mente utilizadas
durante as etapas de calculo, verificando-se que todos 0s
programas citados utiltizam computadores de grande porte e ve-

Tocidade de processamento.

Considerandc o grande desenvolvimento e aperfeigoa-
mento dos microcomputadores na década de 1980, bemw como a Sua
acessibilidade a um grande nﬂmero de usuﬁrios, fato este que
também se verifica no Brasil, torna-se relevante portanto, o
desenyolvimento de um programa executivo moduiar para a simu-
lacgao de'processos quimicos, no estado estacionﬁrio, apropria-

do ao uso de microcomputadores.
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ITI. Y. INTRODUCAD

0 desenvolvimento de programas executivos para simu
lacao de processos quimicos no estado estacionario, usuyalmen-
te tem-se efetuado em computadores de grande porte, com alta
velocidade de processamento. Isto decorre basicamente devido
aes programas de simulacao manipu1§rem um grande numeroc de va
riaveis, ocasionando uma demanda de grande capacidade de memd
ria e 3 utilizacdo frequente, por estes programas, de matodos
iterativos de c&lculos que requerem um grande tempo de proces

samento.

Par outro lade, a grande majoria dos programas execy
tivos j& desenvolvidos. utiliza: a linguagem "FORTRAN". A uti
lizagao desta linguagem, aﬁp]amente difundida no meio cienti-
fico, permite que o acesso as subrotinas seja feito por meio
‘de vetores, 0s quais contém os parametros de entrada e saida
das subrotinas, havendo uma-correSpondEncia entre os parame-
tros utilizados pelo programa principa1-e 0os parametros utili
zados pelas subrotinas. Este fato ocasiona facilidades no in

tercambio de subrotinas entre os programas existentes.

No presente trabalho, onde se propoe ¢ desenvolvimen
to de um programa executivo para simulagao de processos quTmi
cos no estado estacionario, apropriado ao usc em microcomputa
dores, alguns fatores inerentes ao eguipamento devem ser con-
siderados, tais como a limitacdo da capacidade de memdria (54
Kbytes para o microcomputador utilizado), a baixa velocidade
dé processamento e a linguagem mais apropriada ao seu  yso,

BASIC..
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Uma maneira eficiente apresentada pela literatura pa
ra atimizat ¢ uso da capacidade de memdria, disponivel pelos
computadores, & através da utilizacao de subprogramas para ca
da uma das principais fases do processamento do programa exe-
cutivo. A simu]ag%o. do processo & entao realizada pela exe
cugan entadeada dos subprogramas, onde os dados de saida de
um subprograma & admitido como dados de entrada no subseqilen-
te, Deéte modo somente a fracdo do programa efetivamente en
volvida com uma dada etapa do processamento permanece residen

te na memoria da CPU.

A‘transferéncia.de informagoes entre o5 subprogramas
encadeados & realizada fazendo-se uso ostensivo da interagao
entre a CPU e as unidades de memﬁria auxitiares, atraves da
criacgao e leitura de arquivos especificos. Com esta mesma i
nalidade também s3o usadas areas reservadas da membria RAM em

comum aos subprogramas.

Enquanto qué'a Tinguagem "FORTRANY & a madis utiliza-
da nos programas executivos existentes, a linguagem "BASIC" &
a mais difundidé g aplicada em microcomputadores, sendo esta
a escolhida para o desenvolvimento do trabalho. Esta lingua
gem ndo permite a definiclo de 3reas reservadas da memoria do
microcomputador para uso em comum gntre 0s sgybprogramas, mui-

to embora isto seja possivel através de instrugles adicionais

disponiveis em compiladores BASIC.

A utilizac3o do programa fonte compilado, programa
objeto, alem de permitir o acesso a areas reservadas da memo-
ria comum aos subprogramas, traz maior facilidade para o enca

deamento das diversas fases do processamento, bem como resuita
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num aumento da velocidade de processamento.

Nestas condicoes, a estrutura modular foi escolnida
para o desenvolvimento do programa, assim'cemo a correSpondégﬂ
¢ia das correntes com as unidades modulares e o0s passos de
calculos atravBs do programa sac determinades pelos dados de
entrada, permitindo deste modo que um novo processo seja si-
muiado fazendo~se a recombinagac das uynidades modulares exis

tentes.

No desenvolvimento deste trabalho, foi utilizado —um
microcomputador da familia Apple, com capacidade de  membria
de 64 Kbytes acoplado a duas unidades de disco flexivel de
5 1/4 polegada, face simples, com capacidade de armazenamento

de'1?5 Kbytes por unidade, terminal de video e impressora.

Atendendo a dois enfogques basicos: a) realizagio das
principais etapas do processamento e b) supervisao das fases
gque possuem interagaoc com o operador, que poderiam interferir
na implementagao ou execucao do programa de simulagao, bem co
MmO noG acesso a inf%rmagées do sistema, a estrutura do progra-
ma executivo foi dividida em duas partes, principal e auxi-
tiar, respectivamente, as quais serﬁo abordadas nas proximas

segoes e capitulos.

I11.2. ESTRUTURACAO DO PROGRAMA PRINCIPAL

Na estrutura principal estac envolvidas as princi-
pais fases do processamento do prbgrama de simutagao. Nesta
estrutura as seguintes operacles saoc descritas: a} entrada de

dados, b} calculo das Matrizes do Processo, Incidéncias, Cone
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xgo das Corrgntes e de Adjacencias, ¢) determinacdo das cor-
rentes de entrada, d} determinacao da seqliencia de calculos ,
e} identificacao de reciélos, f) determinacgdo das correntes
de corte, g) acesso dos parametros das unidades, h) execucac
da seqgliencia de calculos, i) testes de convergencia e j) apre

sentagao dos relatorios.

0 fluxograma referente a asta estrutura 2 a-
presentado na Figura III.1, na qual os arquivos consuliados e
gerados sao representados por algarismos romanos, sendo espe-
cificados no apendice A. A seguir seradao descritos cada uma

destas operagoes.

I17.3. ENTRADA DE DADOS

A principal interagdo entre o operador e p programa

executivo & realizada na fase de entrada de dados.

Para o programa executivo desenvolvido s3o necessa -
rios os sequintes dades de entrada: titulo do programa a ser
simulado, numero de unidades do processo, numero de correntes,
numero maximo de correntes associadas as unidades e a Matriz

do Processo ..

A topologia do processo & admitida através de uma
estrutura matricial dirigida {(Matriz do Processo), com super
visdo das subrotinas de verificacio de erro de inconsistencia
de dados. Uma vez detectados estes erros, uma mensagem de ad
vertencia, seguida do diagnﬁsticodo-etmasﬁo apresentade aoc ope
rador, permitindo na maioria dos casos a . correcao imedia-

ta.
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Figufé I11.1 - Fluxograma da estrutura principal do

programa executivo

27



28

0 djagndstico de erros abrange os sequintes casos:
acesso de dados alfanuméricos em campos exclusivamente numeri
cos, superagﬁo do campo delimitado no programa,por uma vrefe-
réncia a unidades inexistentes, superac¢do do numero maximo es

pecificado para a corrente ou unidade.

Para a introducdo da matriz do processo, o numero da
unidade, o nome da unidade modular e as correntes associadas,
devem ser precedidas de "return”, assim como a segfiencia de
correntes associadas por unidade deve ser precedida de  */"
(CHR§(4?)). Se ao inves do nimero da unidade for digitado o
(.) {CHR${46)), ocorrera a mudanca de pagina, ou ainda se di~

gitado o "//", sera finalizada a entrada de dados.

0s numeros das unidades (N) e das correntes (M) de-
verr ser inteiros e consecutivos no sequinte intervalo:

0 < N<?20e 0 «M <« 50,

0 nome da unidade modular, deve coincidir com o nome
do subprograma presente no arquivoe SUB-PROG. EXIST., com um
nimero maximo de seis digitos, podendo ser alfanumericos, sen

do o primeiro digito necessariamente nac numerico.

Uma subrotina de verificacdo dos dados da Matriz do
Processe permite a apresentacdo dos dados da matriz no video
em paginas de dez Tinhas, facilitando a supervisao e corregao

pelo operador.

ApOs a introducdo da Matriz do Processo e sua verifi

cacao, o5 dados saoc arquivados por linhas no arquivo

MATPROCS 72.

A programagao visual da fase de entrada da Matriz do
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Processo pode ser vista na Figura III.2

'MATRIZ DO PROCESSO

nlimero da nome da correntes
unidade _ unidade associadas
01 MIT ’ 1-2 5 6
02 DIV - _ 2~5-7
03 SEP ' 3-6-4

Figura I11.2 = Aspecto do video na fase de entrada da Matriz

do Processo.

111.4 - MATRIZES DE INCIDENCIA, CONEXEQ DAS CORRENTES E DE

ADJACENCIAS

As informactes contidas na Matriz do Processo podenm
ser reescritas de modo a serem mais apropriadas ac uso em com
putadores. A partir da Matriz do Processo, tres outras matri
zes podem ser calculadas: a Matrii de Incidencia, Conexao das
Correntes e de Adjacencias. bEstas matrizes constitfuem-se em

importante ferramenta para as etapas de calculos posteriores,

0s fluxogramas referentes a montagem das Matrizes de
Incidencias, Conexdc das (orrentes e de Aﬁjacéncias estao a=- -
presentados nas Figuras III,3, 171.4 e 111.5 respectivamente,
nas quais as seguintes variaveis s2ao usadas:
MI{i,j), Matriz de Incideéncias, MP{i,j), Matriz do Processo ,
referentes 3 Figura I11.3, MC{i,j}, Matriz Conexdo das Corren

tes, MP{i,j}, Matriz do Processo, referentesa Figura I11.4 e
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Figura I11.3 - Fluxograma pava o calculo da Matriz de

Incidencias
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MA(i,i), Matriz de Adjacéncias eMC(i,j), Matriz Conex3o das

Correntes, referentess Figura TI1.5.

III.5. IDENTIFICACAO DAS CORRENTES DE ENTRADA

As correntes de entrada'sao jdentificadas a partir da
Matriz de Incidencia. Através do %omatério das colunas desta
matriz, trés resultados sdo possiveis: -1, 0 e 1, correspon-
dendo {-1) as correntes de saida do processo, {§) as corren-
tes que estabelecem a conexaoc entre duas unidades modulares e

{1} as correntes de entrada do processo.

0 fluxograma ?ﬁeferente' a  determinacao das
correntes de entrada pode ser visto na Figura 1II.6, no gual
as seguintes variaveis s@o usadas:

H(i,j),.Matriz de Incidencia e SMI{J). écumu?a 0 somatorio

. das colunas da Matriz de Incidencia.

111.6. INFORMACOES DAS CORRENTES DE ENTRADA

As informagoes das correntes de entrada devemser for
necidas ao programa executivo pele operador. Para facilitar
o acesso destas infurmagﬁes, uma subrotina de entrada de da-~
dos fﬁi desenvolvida, informando o operador sobre o numero da
corrente cujos dados devem ser acessados na seguinte ordem
nﬁmero.da corrente de entrada, vazao (Kg/s), temperatura (K},
pressﬁo (N/ng, numero de cdmponentes, nome dos componentes,

concentragbes (% massica).

ApGs o acesso dos dados das correntes de entrada, es

tes sao arquivados nos arquivos-QTPNC#QOG, COMPONENTES#200 = o
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Figura I111.6 - Fluxograma para determinagaoc das Correntes
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FRAMOL#500, respectivamente.

I11.7. DETERMINACAO DA SEQUENCIA DE CALCULOS

No presente trabalho, a solugdo individual dos modu-
Tos foi escolhido, devido @ simpliificacdo da simulacdo do pro

Ce5s50.

Nos processos onde ndo estio envolvidos reciclos, a
seqUéncia de calculos e coincidente com o sentido do  fluxo
massico. Nos processos onde ocorre a presenga de reciclos, a
seqliencia de calculos ndo necessariamente obedece ao sentido
do fluxo missico, como sera discutido nas ségﬁes 111.8 e

117.9.

0 aigothmo desenvolvido para a determinacgac da se- -
qléncia de cdlculos foi elaborado de forma a também detectar
“a presenca de reciclos, cuja identificacdo e apresentada na

secao I11.8.

A determinacdo da seqliencia de c3lculo e feita a par
tir da Matriz de Adjacéncias, pela eliminacao sucessiva  das
linhas correspondentes ao numero da coluna cujo somatorio e

nulo.

0 processo se repete N vezes,onde N 8 ¢ numero de uni
dades do processo, sendo a primeira unidade, na seqliencia de
calculo, anguela associada a primeira coluna cujo somatdrio

e nulo e assim sucessivamente, .
Apos a n-esima execucao do algoritmo para a determi
nag3o da seqliéncia de calculo, a Matriz de Adjacéncias deve re

“sultar em uma matriz nula, caso contrario esta confirmada a
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presenca de reciclo.

0 fluxograma para a determinacao da seqgtle-
cia de calculo estd apresentade na Figura II1.7, na | qual
sao usadas as seguintes variaveis: ART(j).registra as colu-
nas que apresentam o somatOrio nulo, MA(i,j).matriz de adja-

cencias e T,acumula ¢ somatorio da Matriz de Adjacéncias.

111.8. IDENTIFICACAO DOS RECICLOS

A identificacao dos reciclos envolvidos nos preces
sos quimicos a serem simulados & realizada atraves do algori
tmo de Tiernan{1970), o qual & apresentado pela literatura

como um dos mais eficientes.

Trés matrizes sdao utilizadas pelo algoritmo de
Tiernan {Figura I11.8), a matriz G, P e a H. A matriz G ¢
obtida belo operader t{-:) sobre cada elemento da Matriz Per
curso. A matriz P contém os vertices dos percursos elementa

res, enquanto que a matriz H & inicialmente uma matriz nula.

0 primeiro percurso e iniciado no vertice 1, sendo
que em cada arco percorrido as seguintes condigoes sao veri-

ficadas:

1 -0 vertice pesquisado nao pode estar em P.

2 - 0 valor do vBrtice pesquisado precisa ser maior que o do
primeiro vertice em P.

3 - 0 vErtice pesquisado nao pode ser fechado no Gltimo ver-:

tice de P.

A condigao 1 assegura que um percurso elementar esta

sendo formado. A condigdo 2 assegura que cada circuito sera
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ECY: {Iniciagan)
1: teitura de.N e &
P +0
H+0
K+
P{1} « 1

EC2: (Extensdo do Processg)
Pesquisa de G{P(K},Jj} pdra J=1,2,-..8 de maneira que
"as seguintes condigoes sejam satisfeitas:
£1} GIP(K},3)} >P{1}
{2} GiP(K},jr £ F _
(3} GEP(K).31 ¢ HIP(K),m} m=1,2,...N8
Se 3 ® encontrado, extensdo do percurso:
K« K + 1
B{K} « GIP{XK-1},]i}
¥& para ECZ
%S¢ j nig & encontrado satisfazendo as condicoes acima
¢ percurso nic pede ser extendido.
££3: (Confirmacdo do Lircuito)
Se P{1} ¢ G{P(K},j}, j=1,2,...N entdo n3o foi formado
un circuito, vd@ para EC4 '
Caso contri3rio o circuito @ reportado
Escreva P.
EC4: {Incremento do Vertice)
$e ¥K=1, entdo todos 0s circuitos contendo vertices P{1}
foram considerados.
Vi para ECS.
Caso contrario,
H{P(K,m} « 0,m=1,2,...N
H{P{K-1},m} « P{K]
P{X} = O
K+~ K -1
V& para EC2
£CH: {Avango do VErtice Inmicial)
Se P{1} = N entdc va para EC6
Caso contririo,
F{1t ~ {1} + 1
K+ 1
H~+ 0
¥a para EC2
EC6: (Termine)

Figura II1.8 - Algoritmo de Tiernan para identff&cagéo de

reciclos
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considerado somente uma vez e 2 condigao 3 assegura que o ﬁez

curso elementar nao & considerado mais de uma vez.

A Figura 111.9 mostra 0 fluxograma para 0

calculo da matriz G,a partir da Matriz de Adjacéncias.

Atraves do algoritmo de Tfernah, todos os recgiclos
presentes no processoc quimico, que se pretende simular, sdo
jdentificados e o registro destes reciclos & feito em uma ma-
triz onde cada linha da matriz corresponde a um reciclo e ca
da coluna a uma unidade pertencente ao recdicleo. Os registros
sao feitos sequencialmente, da esquerda para a direita, sendo
gue 90 ﬁrimeiro zero na linha indica o fim dos registros. Esta
matriz foi denominada de Matriz Circuito dos N@s, pois regis-

tra os reciclos através das unidades do processo.

A fim de relacionar os reciclos pelas correntes 'en—
~yolvidas, e nao pelas unidades, 0 gue constituira nima conve-
niencia para 0s passos seguintes, foi cria&a uyma matriz na
gual, cada linha represénta um reciclto, e cada coluna uma
corrente a ele pertencente. Esta matriz foi denominada - Ma-
triz Circuito Correntes, cuio fluxograma pode ser Vi$
to na Figura II1.10, no gqual as seguintes variaveis sao wusa-
das: MA(i,j),Matriz de AdjacBacias, MC(i,j),Matriz de Cone-

xdap das Correntes, G(i,Jj}>Matriz Acumuladora.

111.9. DETERMINAGAO DAS CORRENTES DE CORTE

Nos processos onde nao estao envolvidos reciclos, a
seqléncia de cdlculos das unidades modulares & efetuada  no

mesmo sentido do fluxo massico do processo. HNo caso da pre-
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Matriz circuite correntes

Figura I11.10 - Fluxograma para a obtencio da Matriz

Circuito Correntes
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senca de reciclos, os balangos massico e energético sdac efe-

tuados utilizando-se metodo iterativo.

A estrategia de cdlculo baseia-se no corte de um ni-
mero minimo de correntes do processo, de modo a abrir todas
as malhas de reciclos. As correntes de corte sao desdobradas
em dois segmentos sob o ponto de vista matematico: o valor
inicial e o valor calculade, correspondendo ao destino e a

origem da corrente,respectivamente.

0s Valares Iniciais dasCorrentes de Corte sao forne-
cidos pelo operador, com a orientagao da subrotina de entrada
de dados, sendo arguivados aos numeros das correntes conside-

radas.

A Figura 1I1.11 mostra 0 Fluxograma referen
te g determinagao das cortentes de corte, no gqual as sgguin -
tes variadveis sio utilizadas:

NR , numerc de reciclos, G(I1,j). matriz circuite corrente,
MZ , nlmero de correntes do processo, MC(X,I). frealéncia da
corrente, FR, freglencia, A{i), matriz unidimensional que

acumula 0 nUmero das correntes de corte.

Apos a determinacao das correntes de corte, a Matriz
de Adjacencias e modificada no sentido de vir a representar o

processo com & matha de recicios aberta.

¢  fluxograma referente & adequagdo da Matriz
de Adjacéncia 3 abertura dos reciclos e mostrado péTa Figura
[11.12, no gual as seguintes variaveis sao utilizadas:
MC(1,3)s Matriz de Conexao da Correntes, MA{i,3), Matriz de

Adjacéncias e A2{(i) , vetor corrente de corte.
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InTcio

I =0
¢ I=1+ 1
. T

MA(B1,82) = 0
B2 = MC{B,3)

T
B} = MC(B,2)

T
B = A2(1)

Retorna

Figura 111.12 - Fluxograma para a adequagao da Matriz de

Adjacencias a abertura de reciclas
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Uma vez adequada a Matriz de Adjacencias para repre-
sentar 0 processo com a malha de reciclos oberta, a seqllencia
de cdlculos pode entdo ser obtida. 0  fluxograma da
subrotina para a determinacao da seqllencia de calculo & mos-

trado na Figura II1.7.

TI1.10. CARACTERTISTICAS DAS UNIDADES MODULARES

0s resultados da Siﬁulagﬁo de um dado processo esta-
réo tao ptﬁximbs dos resultados expérimentais quanto mais re
ﬁfesentativos forem os modelos matematicos adotadds dos equi-
pamentos pértencentes a0 processo simulade., 0 desenvolvimen-
to de modelos matematicos ptecisos, para cada equipamento pei
tencente aos processos a serem simulados, serd portanto o fga
tor determinante da validade dos resultados obtidos pela simy
lagao. | -

0s modelos matemdticos dos equipamentos da industria

gquimica, escritos cada um deles através de um programa, cons-

tituirao nas Unidades Modulares,

As unidades modulares, no presente traba1h0§530 ge-

renciadas por dois sub—programaé: PARA e GUIA, cujos fluxogra

mas podem Ser vistos nas Figuras TII.14 e ITI1.15., 05  quais
supervisionam o acesso dos parﬁmetros e a execucdo dos calcu-
los, respectivamente.

0 fluxegrama das etapas de construcao das unidades

modulares & apresentado na Figura I11.13, onde cada uma deg

tas fases serao descritas a seguir.



Inicio

N

Avea em comum

Parametros ja fornecidos

~

Leitura de arquivos Bcessa parametiros
T ‘J,
Execucao do Arquiva 0s parametros

Modelo matemitico

e ol

Relatérios Executa Sub-Programa Para

Arquiva informagoes

Executa Sub-Programa Guia

Figura II1.13 - Fluxograma para construcao das unidades

modulares



Define Grea em comum para 35 5é-
guintes varidvels
HP, SQ, M, N, N2

{

o

Reesse o nliemro de unidades da
area resarvada
# = PEEK {350}

[

g,

Aressa o pUmerg de corrantes da
2rea reservada '
M = PEEK {352)

L

Acessa o numere m3ximo dg corren-
tes associadas por unidade, da
dres reservada

K& = PEEK {353}

QC_

Acessa a2 posigio do ponteire di
seghéngid-de ciloulos da area
reservads A = PEEX {331}

i

Atuslizs o ponteiro dz saqliancia
de cileylos e guarda em 3rea re-
servada

£=f+1: POKE 3571, A

T

L

Ercerra o acesso de parime-
tros PQKE 358,1

l K = SQ{A)

|

Syt

!

st

$eleciona unidade modular
SUBS = MPY {X.2)

Retorno a¢ Ponteire da Seqlién
cia de ciiculo para & primei-
rz posicis

L

Executa ynidade madﬁlar
CPrint CHRE(4) « “BRUN" + SUBS

Executa o subprograma goid

Fal

Figura 111.74 - Fluxograma do Sub-programa PARA
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Usa area comum
MP%, SO, M,E, N2

Acessa @ posigdo do poenteiro
da seqgliencia de ¢23leutos da
drea reservada A = PLER (351)

Selaciona unidade modular
PROGE = MPS (SQ{A),Z)

Executa sub-programa

conv.,

PRINT CHRS{4) + “BRUN
CONV®

e

Executa unidade modular
PRINT CHR$(4) + “BRUN" + PROGS

Figura [11.15 - Fluxograma do Sub-programa GUIA
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I11.10.1. AREA EM COMUM E SETOR CHAVE

A utilizagao de areas de memorias RAM, em comum com
as unidades modulares, resulta nc aumento da veleocidade de
processamento, uma vez que o banco de dados mantido na memd-
ria RAM e consultado instantaneamente pelas unidades modula-
res encadeadas, dispensando as consultas 3s unidades de dis
quetes para leitura de arquives. Entretanto a utilizagao de
g;eas em comum acarreta numareducao da capacidade de memoria
RAM»dfspon?ve} para a utilizagao pelas variaveis das unidades

modulares.

A area em comum abrange as seguintes variaveis: Ma-

triz do Processo, seqliencia de c3lculo, numero de unidades do
processo, nimero de correntes do processo e numero maximo de

correntes associadas as unidades modulares.

0 setor chave & responsivel pela atualizacdido do pon-
teiro da seqliencia de calculos e pela localizacgdo do pumero
da unidade modular em execucao. Apcsa obtencdo destas infor-
macdes, a unidade modular atualiza o registro da seqliéncia de
cilculo, permitindo que, apds a execugdo deste mddulo, o pro-
ximo mddulo seja acessado.

0 nUmero associado a cada unidade em execugdo & obti
do utilizando-se a informagdc da posicao na seqliencia de c3l
culo do referido modulo, como argumento do vetor seqliencia de

catculos, alocado na area em comum.

A seguinte segliencia corresponde 3 discussao acima:

"A = PEEK (351)

B A+ 1

#
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POKE 351, B
NN = S§ (A)

onde NN e o numero da unidade em execucdo, A & a posicdo ocu-
pada na seqliencia de cidlculo e SQ(i) & o vetor seqgiiéncia  de

calculo.

111.10.2. ADMISSAD DE PARAMETROS

0s parametros intrinsecos a cada unidade modular sio
definidos convenientemente na construgao das mesmas, sendo
inerente & modelagem matemdtica do equipamento, podendo no en
tanto, ser fornecidos pelo operador, por subrotinas de predi-
cdo de propriedades. fisicas ou banco de dados existentes no

sistema,

0 exemplo a seguir elucida uma definicdo de parame-

tros para um Divisor de Corrente Isotérmico.

0 fluxo midssico de uma corrente pertencente a um prog
cesso quimico gue se pretende simular 2 dividido em duas ou-
tras com um fator de divisdo a e b do fluxo original, confor
me ilustra & Figura I11.16. Esta operagéo deve ser realizada

e uma unidade modular.

A
W

'Figura 111{16 -~ Modulo n%® 4 - DIVISOR - Correntes Associadas
1-2-3
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0 desenvolvimento do mddulo divisorde corrente deve ser
feito de modo a ter o maior grau de liberdade possivel para
atender 3s situag¢des mais diversas, tais como as ilustradas

pela Figura II1.17.

> i 8
11, 3 ? a3
10 12 . :
maar —=p 4 — :
13 -
M 5 LY : n .9

Figura IIT.17 - Variagoes das Correntes de entrada para um

Divisor de Lorrente

Portanto as correntes associadas e 0s respectivos
fatores de divisao das correntes de saida do mbdule nao podem
ser fixados na construgao do mesmo. A identificacdo dasz cor-
rentes associadas deve ser efetuada pelo module, tendo éomo
-argumento o nlmero da unidade e as in?ormagﬁes da Matriz do
Processo e os fatores de divisao associados as correntes de
saida da unidade devem'ser solicitados pela unidade modular,

atendendo a cada situacgao particular,

No exemp]b ¢itado o fator de divisao de cada corren-
te de.safda e denominado parametro intrinseco do modulo divi
sor de corrente. se, no exemplo, a unidade fosse um mistura-
dor adiabatico, as capacidades termicas dos fluidos das cor
rentes de entrada poderiam ser o0s parametros intrinsecos, que
seriam fornecidos pelo operador ou estimados por subrotinasde

predicdo de propriedades fisicas ou ainda fornecidos por um

banco de dados, se disponivel no sistema.

A definigdo dos parametros intrinsecos, portanto, de
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pende do projeto da unidade modular e do grau de liberdade
que se pretenda conferir ao modulo, devendo ser detalhado no

manual de operacao da unidade modular,

A utilizacgao de uma outra posicaoc reservada da memo-
ria RAM & necessaria para informar 3ds unidades modulares se
os parametros intrinsecos da unidade em execucdo ja foram for

necidos.

A entrada dos parametros & supervisionada pelo sub-
nrograma PARA, que apos aadmissao dos parametros de todas as
unidades modulares, modifica o conteldo da posigdc de membdria

reservada, finalizando a entrada dos parametros.
A seqliencia abaixo elucida o exposto acima:

J = PEEK (358)

If J <> 0 THEN GOTO (Execugdo do modulo)
Admissao dos par&metros

Arquivo dos parametros

PRINT CHR$(4) + "BRUN PARA”

0s parametros fernecidos a cada unidade devenm ser
arquivados neo arguivo PARAMETROSH#90, no endereco corresponden
te ao numero da unidade modular, onde o primeire registro de~

ve conter o total de parametros.

3

Apos arquivar os parametros da unidade modular, 0
subprograma PARA deve ser executado, conforme a seguinte sen

tenca, _ =

PRINT CHR${4) + “BRUﬁ PARA™

Permitindo desta maneira a supervisaoc do acesso dos
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parametros dos modulos seguintes.

A leitura-dos pardmetros intrinsecos, conforme a se-
qliencia definida no arquivo PARAMETROS#90, e das informacdes
de cada corrente associda a unidade modular contidas nos ar-
guivos QTPNC 900, COMPONENTES e FRAMOL 500, fornece os dados
necessarios para a execugao do modelo matemitico corresponden

te ao equipamento que se pretende simular.

Ap0s ¢ acesso dos parametros de cada unidade, o blo-
co responsavel pela supervisao da execugdo da segliencia de

catculo & executado, através da seguinte sentencga:
PRINT CHRS${4) + "BRUN GUIA"

Para facilitar o acompanhamento da simulacgdo do pro-
cesso, a apresentacac de relatorios parciais dos passos de
calculo de cada unidade modular & efetuada, atraves do moni-

tor de video e impresso.

Apds a conclusaec de todos os calculos e a apresents
cdo dos relatorios, os dados de saTda das unidades modulares
devem ser arquivados nes arquivos e enderecos correspondentes
constituindo-se na memdria de calculos para as unidades sub-

seglientes,

0 subprograma GUIA deve ser executado nesta etapa,
para que a proxima unidade modular na segliencia de calculos
seja acessada para processamento. A seguinte segliencia leva

a execugdo do subprograma GUIA:
PRINT CHR$(4) + "BRUN GUIA®

A estrutura proposta permite que cada unidade modu-
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Tar seja interpretada como uma subrotina, viabilizando a co-
nexdo do fluxo de informacoes de projeto e processo como argu

mentos de entrada e saida.

A ordem de entrada das correntes associadas torna-se
irrelevante pela estrutura propoéta, dispensando ainda a uti-
lizacgao de codificagoes ou pa1avra§ reservadas para iniciar
listas de dados de entrada a associa-los as respectivas unida
des. Cada modulo solicita explicitamente os dados necessa-

rios para a sua execugado atraves de sentengas come:

Gual a temperatura da coerrente ng 5 2

Qual o fator de divisdao da corrente -4 7

A entrada de dados torna-se, deste modo, dirigida,
facilitando a operagdo do programa e reduzindo a possibilida-

de de erros nesta fase,

IT1.11. CONVERGENCIA DOS RESULTADOS

Posto que, na.grande majoria dos processos quimitos
estio envolvidos correntes de reciclo, e que a estratégia de
calculo adotada e étravés de método iterativo, e necessario
portante que apos cada ciclo de calculo completado, 05 resul
tados sejam analisados.

A an3lise dos resultados, apos cada ciclo de calculo
e feita confrontandd—se os valores iniciais das correntes de
corte com os valores calcuiados, determinando-se os desvigs re-

tativos pela seguinte equacgdo:

- VI(i)
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onde: Dr & o desvio relativo, VI(i) & o valor inicial da cor-
rente de corte i e VC{i) & o valor calculado para a corrente

de corte 1.

Se o desvio relativo entre o0s valores iniciaise cal-
culados das correntes de corte forem maior que a tolerancia
admitida pelo operador, o ciclo de calculos se repete, .sendo
atribuide como novos valores iniciais das correntes de corte
a media arjtmetica entre o0s valores iniciais e os calculados.
Caso contraric a simulacdo do processo sera conclufda, estan-
.do disponivel o relatdrio das informacldes de todas as corren-
tes do processo.

0 programa tBSponsgvel pela convergencia dos resulta
dos, CONV, admite,como parametros,as tolerancias desejadas pa
ra o calculo da vazao, temperatura, pressao e'ccmposigao.'

0 fluxograma do programa ggﬁg‘é apresentado na Figu-

ra 111.18.
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Figura II1.18 - Fluxograma para

Executa sub-pragrama Guis

analise da convergencia
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CAPTTULO IV
PROGGRAMA EXECUTIVO
ESTRUTURA AUXILIAR
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IV.1. INTRODUGAD

Um grande niimero de informagoes €& necessario  estar
disponTvel para consulta do programa executive durante a simu
fagao de um processo, tais como as informacdes acerca dos ar-
guivos existentes, das unidades modulares e dos bancos de da
dos de propriedades fisicas e quimicas. 0 acesso do¢ programa
a estas informagles, bem como o acesso pelo usuaric as infor
macoes sobre a "memdria® do programa executivo sera possibili

tada pela estrutura auxiliar.

A estrutura auxiliar permite ao operador informar ‘o
programa executivo sobre a criagac de novos arquivos, altera
cao e destruigac de arquivos existentes. Alem disso possibi
Tita obter informagoes sobfe o conteudo dos arquivos, relagdo
das unidades modulares e arquivos existentes, dades referen-
tes ao ultimo processo simulado e ainda a execugdo da estrutu

ra principal do programa,.

Nas proximas segGes serdo descritas as principais e-
tapas da estrutura auxiliar e apresentados os fluxogramas cor

respondentes.

IV.2, ESTRUTURACAC DO PROGRAMA AUXILIAR

Todas as operagoes realizadas pela estrutura auxi-
1iar sdo orientadas por “ments", que permite ao operador a
escolha da alternativa desejada pela digitacao do respective
codigo.

Atraves do primeiro "ment" (Figura-IV.1) apresenta

do pela estrutura auxiliar, as seguintes alternativas sao mos



inicio

Y

o i
Simutacie do procegso - 1
Pados do Gltime processo simuladeo - 2
Andatise dos argquivos de Aadns -3
Anstise dos programas modulares - 4
Sair -~ 3

Executa & estrutura
S principal do programa
exerutivg
‘S .

<

5

18
Figura I¥.1 - Fluxogramz referente ao primeiro menu da estrutursa
auxitiar :
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tradas ao usuario: simuiagde do processo, dados do  ultimo
processo simulado, analise dos arquivos de dados, analise dos

programas modulares e saida do-sistema.

IV.3. SIMULACAD DG PROCESSO

A escolha da alternativa simulacdo do processo leva

a execucao da estrutura principal do programa executivo.

IV.4, INFORMAGOES SOBRE O ULTIMQ PROCESSQ SIMULADO

As informagsles sobre o ultimo processe simulado po-
dem ser obtidas atraves de um segundo "menu" {Figura IV.2) a-
presentado ao usuario, onde estdo disponiveis as seguintes in
formagoes: Matriz do Processo, Matriz Circuito Correntes, Cor
rentes de Corte, Segliencia de Calculos e dados retatives &s

correnies.

A Matriz do Processo, Matriz Circuito Correntes, Cor
rentes de Corte e a seqgllencia de calculos {Figuras IV.3, IV.4,
IV.5 e IV.6) sdo obtidas atraves da leitura dos arquivos
MATPROCSH7Z, MATCIRH#I00, CORCORTE, SEQCALHS, respectivamen-
te. A apresentacao destas matrizes pode ser feita atraves do

video ou em relatorios impressos.

As informacdes relativas as correntes {vazao, tempe-
ratura, pressao e composigdo) {Figura IV.7) sao obtidas _atrg'

VES &a Teitura dos seguintes arquivos: QTPNCHO00, COMPONENTES

e FRAMOL#500.

IV.5. ARQUIVOS DE DADOS

A analise dos arquivos de dados @ possibilitada por
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Matriz do processo cewws |
Matriz circuito correntes..... 2
Correntes de corte raese 3
SEQ§§ncia de calculoes e 4
Dados relativos ds correntes.. 5

Retorna ao menuy anterior ..... b

i

= B Retorna ao
menuy anterior

Figura IV.2 - Fluxograma velativo ac segundo menu da
estrutura auxiiiar




Impressao

Aciona a
Impressora

e

Matriz do
Processo

Retorna

Figura 1¥.3 - Fluxograma referente § apresentacdo da matriz

40 processo

Aciona a
Impressora

o

Matriz ¢ircuite

corventes

Figura IV.4 - Fluxcorama referente & apresentagde da matriz

circuyite correntes




Aciona & Impressora

Correntes .de Lorte

Figura I¥.5 - Fluxcgrama referente a apresentagao das Correntes

de Corte

Impressao

Aciona a2 Impressora

=

Sealizncia de Calcule

Figura I¥.6 - Fluxograma referente 3 apresentagdo da Seqfiencia

de {dlculo
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Impressao

64

Aciona a Impressora

A

o

Dados relatives as

Corventes

Retorna

Figuka IV.7 - Fluxograma referente a apresentacao dos dados

relativos as Correntes
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um terceiro "menu™ (Figura IV.8) apresentando as opgoes: Lis
tagem de arquivos, criagao de um novo arquivo de dados, atua~-
lizagao de arquivos de dados, destruigdo de arquivos de dados

catalogar, retornar ao menu anterior.
i, Listagem de Arquivos

A primeira alternativa (Figura IV.9) oferece ao ope-
rador a relagao de todos os arquives existentes indexando-os,
¢ apos a digitacdo do numero associado ao arquivo desejado, e
efetuada a leitura do arquivb " contido no disquete g sua

apresentagdo no video ou impressora.
ii. {riagdo de nove Arquivo de Dados

A criagio de um novo arquive de dados (Figura IV.10)
pode ser feita atraves da alternativa ntmero 2. Inicialmente
0 nome proposto para o novo-arquivo e confrontado com 0s no-
mes dos arguivos ja existentes. Caso ndo exista coincidencia
de nomes, o© operadoh deve fornecer 05 numeros do “"drive", dis
‘co e total de dados a serem arquivados, seguidas das informa-
¢oes a serem arquivadas. No caso de coincidencia de nome en-
tre o arquive que se pretende criar e um dos arquivos ja'exis
tentés, uma mensagem e enviada aoc operador advertindo se este
pretende a substituigao do arquivo existente pelo novo, A
opcdo pela n3o substituigio faz com que o programa aguarde um
novo nome para o argquivo a ser criado, enquante que optando-
-se pela substituicdo o érquivo ja existente @ substituido pe

1o novo arquivo.
iii. Atualizacdo de Arquivos de Dados

A atualizacao de arquivos de dados (Figura IV.11) po



B

» = (4
Listagem do arquivo R
Criar um nove argquivo de dados . . . 2
Atualizar arquivos de dados . 3
Destruir argquives de dados . . 4
Catalngar . < .. B
Retornar 3o menu anterior .. . B

b0

Retornar ag menu anterior

Figura I1Y¥.8 -~ Fluxograms referente 3 apresentacdo das alternatt

vas para ahalise das arguives

86
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Impressa ? Aciona a Impressora

/\.

Apresenta a relagao dos arqui

ivos existentes indexando-os

Tndice do arquivo desejado

Le ¢ arquive correspondente

Lista o arquivo |

Betorna

Figura IV.9 - Fluxograma referente 3 listagem dos afquivos
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Nome do arguive a ser criado

‘38 existe

Substituir

oo

Apzga o arquive

LY
Fa

-
Nimere do Drive
¥oluine do disco
Total de dados a ser
arduivado

Entrada de dados e arguivaments

i

)

Arquiva nome do.arquive
criado no arquivo T,

Retorna

Figura I¥.10 - Fluxograma referente & criagiic de novos arquives



Apresenta a relagdo dos
arguivos existentes indexando-os

J

Al

Indice do argquive 2 ser
atualirade

L& o arquive indexando

os dados
e

Lista o arquivo

Total de dados a arquivar

o

Entrads de dados e indexagao

Kumero do dado a ser
corrigido

L

Yalor atual

Corregido

Vaiaf corrigido

Listagenm dos
dados

/

Yerificacdo

Arquiva os dadas

Figura 1¥.i1 ~

!

Retorn

Fluxograma referente & atualizagdo d

e arquivos de dados
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de ser efetuada pela escolha da terceira alternativa. 0 pro-
grama apresenta a relacao dos arquives existentes, indexando-

~0s. Apds a digitagae do nUmero associado ao arquivo que se

pretende atualizar, o arguive & lido e seu contelido apresenta

do no video, sendo cada linha do arguivo associada ‘a um nlme-

ro de referencia. 0s numeros de referencia das linhas serio

usados para a correcdo dos dados ja existentes no arquivo.

A verificagido dos dados pode ser efetuada emqualquer
instante da atualizacao de dados, atraves da digitacdode "' 1"
‘o que possibilita ao operador a supervisao de erros aciden-
tais.
iv., Destruigao de Arquivos de Dades

Apos a verificacao quanto @ existenciadoarquivo que
se pretende eliminar e enviar uma mensagem ao operador quando

este nao exaste, 0 arguivo @ destru1do mesmo quando travado ,
como mostra a Figura iv.1z.
V. Catalogacao

A escolha da quinta alternativa possibilita a¢ opers

dor a verificacdo dos arquivos existentes no sistema de simi-

Jagao cujo fluxograma €& mostrado na Figura IV.13.

vi. Analise dos Programas Modulares

Atraveés da consulta ao arguive SUB-PROG.EXIST..o pro

. grama apresenta ao operador a relacgao dos preogramas existen-
tes, indexando-os., Apds a digitacdo do numero correspondente

a0 programa modular desejado, o programa e carregado do dis-

guete para a CPU e Yistado, permanecendo entgo_ﬁ disposigaopa

ra analise do operador. O'fzuxogtama relativo a esta etapa

pode ser visto nma Figura IV,14.
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B4

\JE P

B

Nome do arquivo

a ser destruido

Arquiveo inexistente

Arquivo existe ?

0 arquivo sera destrui

do mesmo travado

Destrava

Retorna

Figura IV.12 - Fluxograma referente a elimina¢do de arquivos

existentes
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B5

(—

Sapr

bista 08 arquivoes
existentes

Retorna

Figura IV.13 - F1uxogramareferente a catalogagao dos arquivos

pxistentes
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N

Apresenta a relacao dos Programas

modulares existentes indexando-os

~r

Indice do programa modular desejado

ol

Carrega o programa modu1ar do

disquete para a CPU

Lista do programa

Figura 1V.14 - Fluxogrema referente a Analise dos Programas

Modulares
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A estrutura auxiliar setﬁ portanto a tESponsﬁve1 pe-
Ta supervisao das info#magées trocadas pelo operador e o0 pro-
grama executivo, monitorando,na maioria dos casos, todos 0%
passos desta comunicagao e énviando mensagens de adverténcia
quando a tentativa de uma\' operagao comprometer os ban-
cos de dados ja existentes,'faci2i%ando a Qperagﬁo do progra-
ma e reduzindo a possibilidade de erros 1ntr6duzidos pelo ope

rador,
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CAPITULD V
DESENVOLVIMENTO DE UNIDADES MODULARES
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V.1. INTRODUGAO

Com o objetivo de avaliar o desempenho do proérama
executivo desenvolvido, foi eIaborado ym conjunto de-unidades-
modutares simplificadas, représentativas de equipamentos de
uso frequente pela industria quimica. Cada unidade foi consi
derada de mode simplificado, visanﬁo apenas o objetive =~ de
testar a transferencia de informagOes entre 0 programa e as
unidades modulares e avaliar a flexibilidade do programa pro-

posto,

As unidades modulares desenvolvidas referem~-se - aos
seguintes equipamentos: misturador adiabatico, divisor de cor
rente, separador e termostato, os quais serdo descritos  nas

proximas sec¢oes.

V.2. MISTURADOR ADIABATICO - MIT

+

£ frequente o usc pela industria da operacdo de mis-
tura'de cerrentes de fluidos, com ¢ objetivo de se obter wuma
corrente produto homogenea, com vazao equivalente @ soma das
yazoes das correntes de entrada. Alem do conhecimento da va-
zao, e tamhem de grande interesse nos processos estacionarios

o caleculo da temperatura e composicao de corrente resultante.

A unidade modular Misturador Adiabatico (MIT).fDi de
senveolvida com o intuito de modetar uym misturador de cor
rente de fluidos. HNo desenvolvimento desta unidade modular
as seguintes simplificagoes faram adotadas: processo de misty
ra adiabatica, temperatura da corrente resultante figual a me-

dia ponderal das temperaturas das correntes de entrada,
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0 numerc de correntes de entrada da unidade MIT & va
riavel, sendo as correntes especificadas atraves da Matriz do

Processo, dispensando deste modo o uso de parametros.

A representagdc esquematica da unidade modular MIT &

apfesentada pela Figura V.1.

sz Ty

2,3

Moo T
MIT M

6355

Figura V.1 - Misturador Adiabatico

onde M, 2 a vazdao massica da corrente i, T; a temperatura da

correntie i e Ci j a composicao do componente J ha corrente i.
' K . )

" Na elaboragdo do modelo, as seguintes equagoes de ba-

‘lango foram utilizadas:

n
n
M, = & M oMb
R s 1 _ =1
: =1 CR =
2 d i
n My
2 My Ti i=1
Tz'l""} ’ ’
K n
L M.
n=l
onde MR’ TR e CR ; sdo,respectivamente,a vazao, temperatura

e concentracao do componente J na corrente resultante.
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V.3. DIVISOR DE CORRENTES - DRIV

A divisao da vazao massica de uma corrente de fluido
em uma serie de correntes de mesma temperatura e composicao,

constitui~se da operacao realizada pelo divisor de correntes,.

A unidade modulér DIV contém as equacdes da modela -
gem do divisor de correntes, admitindo um nimero variivel de
correntes de saida, as quais sao especificadas atraves da Ma-
tfiz do Frocesso. Os fatores de divisio das correntes resul
'tantes deverao ser fornecidos como parametros da unidade DIV,
sendo obrigatoriamente a soma destes parametros igual & unida

de.

A representagge esquematica da unidade modular DIV e

apresentada pela Figura vV.2.

My T AR, ey Mg aTosPos Co s
ey o 3 M3, T3Py O
“1.3 | e Mg TPy by

Figura V.2 - Representagao Esquematica da Unidade Modular DIV

onde Mi’ H . £ correspondem @ vazao, temperatura,

N . s
i i i,
pressiao e composicde do componente j na corrente i, respecti-
vamente.

Na confecgéo‘da modelagem,as seguintes equagdes de

balanco foram utilizadas:
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n
Me_* iE] M51 Té:=T51'm T52 = L. Tsn
Pex_Ps] = Pgp = oees Py
Ce,j =Cs},j Thse,i Csn,a
_Msi = fdi M

H H

onde fdi corresponde ao fator de divisdo da corrente i, e
e "s" ddentificam as correntes de saida e entradé,respectivg

mente.

V.4, SEPARADOR -~ SEP

Num grande ﬁﬁmeta de pfocessos da industria quimica,

e frequehte a obtengao de produtos desejados em solugodes com

produtos indesejados, como por exemplo um reator onde se pro

S ¢essa uma reacac cuja convetsgo nao € 100%, sendo necessaria
a separacac do produto dos reagentes, ou ainda,guando ocorre

" a formagao de produtos secundarios e estes devem ser separa-

dos .,

A operacdo de separacdo usualmente e realizada por um
processo de déstilagﬁo, extragao ou absorgao,entre outros,sen
do que,para efeito da modelagem destes processos, no presente
trabalho, éstes serao enfocados considerando-se simplificada-
mente apenas o0s fatotes de séparagao de cada componente, rela

tivos a corrente do topo e fundo.

Apos o operador definir a corrente de topo entre as
duas correntes de saida da unidade SEP, ele devera fornecer

os fatores de separagao de cada componente para a corrente de



30

topo. O somaibrio dos fatores de separagde para cada compo-
nente deve ser igual & unidade,

A representagﬁo_esquemﬁtica desta unidade pode ser

vista na Figura V.3,

TP, M,
: y
C. .
1,
T,P, M
& SEP
Ce,j
TP, M, .
T
2,3

Figura Y.3 - Representagao Esquematica da Unidade Modular

Separador - SEP

As seguintes equagdes de balanco foram utilizadas pa

ra a modelagem da unidade SEP:

n
M = r M
e i=1 5.1

I
Mo, = I . M
5,41 3:1 51,3 €,d e
¢, . = Fsi,i Ce,g Mg
LI M

onde Me corresponde & vazao massica da corrente de entrada e

Ms ; corresponde a vazdo missica da corrente de saida de nume
\ €

ro i, F refere-se ao fator de separacgac do componente j na

$1.3
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corrente 1 o Ci i e a concentracao do componente Jj na carren-
L s \ N

te 1.

V.5. TERMOSTATO - TER

Um termostato & utilizado quando-se pretende manter

constante a temperatura de uma corrente, por exemple, quando
a temperatura de entrada de um reator deve ser mantida num va

ior constante.

Na modelagem da unfdade TER,a temperatura da corren-

te de saida foi considerada como uma constante, sendo esta,

- atribu?da pelc operador,como um parﬁmetro da unidade TER,

A representacic esquemdtica da unidade TER & apresen

tada na Figura V.4.

Figura V.4 - Representagdo Esquematica da Unidade Termostato

TER

onde os indices e e s indicam as correntes de entrada e sai-

da da unidade TER.

As seguintes egquagbes de balango foram usadas na mo-

delagem da unidade TER:
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onde M, P, T e Ci ; representam a vazao massica, pressiec ,
_ , Pt o
temperatura e composigac do componente j na corrente i, res-

peciivamente.

fis programas correspondentes as unidades modulares

propestas nesta segdo encontram-se no Apéndice .

Embora bs'mode]os dos equipamentos propostos .tenham
sido tratados de modo simplificado, estes serdo usados para
compor diversas malhas de processo§ quimicos hipoteticos, en-
volvendo diferentes configuragoes de reciclo, as quais s&f&o
%astudadas no proximo capitulo, visando a yverificagdao do pro-

grama executive proposto.
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CAPTTULO VI
SIMULACEO DE PROCESSOS UTILIZANDO O
PROGRAMA EXECUTIVO PROPOSTO
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VI.1. INTRODUGAD

Neste capitule ser8e apresentadoes os resultados da
simulacdo de um conjunto de processos quimicos obtides a par-

tir do programa executivo desenvolvido.

0 conjunto de processos qq?micos estudado foi cons-
~trufdo com as unidades medulares descritas nolcapftuio ~ante
rior, onde, em cada processo, diferenteé malhas de reciclos
foram consideradas, assim como prOCUPoQ-sé variar a coOpexao

entre as diversas unidades modulares construidas.

A construgao deste conjunto de processos tem como ob

.

jetivo testar todas as fases do programa executivo proposto.

VI.2. UNIDADE PARA SEPARACAO DOS PRODUTOS DA REACAOD DE PIROLI

SE TERMO-OXIDATIVA DO METAND

Este processo foi escoihido para testar as etapas do
.programa executivo proposto ate a determinagdo da seqlténcia de
de calcule, posto que, algumas das unidades modulares constan

tes deste processo nao foram ainda desenvolvidas,

0 grande entrelacamento das malhas de reciclos exis
tentes no processo considerado permitird avaliar a flexibili-
dade do programa na determinacao das diversas malhas de reci
clos existentes, das corréntes de corte e da seqliencia de ca}

culo das diferentes unidades.
0 fluxograma do processo em estudo (P. Belov, 1670 )

e os resultados apresentados pelo programa podem ser vistos na

Figura VI.1 e Quadro VI.1, respectivamente,
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tano



86

¥ BATRIT 00 PROCERSE

HIDADE | ROBULD L CORKERTES ASSOCIADAS
!
_____________________________ | I S
1o T 2176008
Sy I 111 o TaH-I-Eee
1 seppt RN R R
; LavD! §-102 40108
; stpe2 S52 1133 16 ~17 0§
4 _ Lapne b 75-4-188810
. 7 | I ha-100000
50 e | RETISTRSLE KN
§ RISTOI : 15-20-22082%8
i B misty | 24 -20 -1 0080

Quadro VI.1 - Resultados ohtidos para a Unidade de Separagao
| | dos ?rodutos da Reacao de Pirclise Termo-0xida

t?va do Metano



# KAIRIZ INCIDRNTE

Winet pORRENTE

P23 45 47 § 3R BHBTRBRARZTY

B o ) AN ek ke B A - i o i ek 2 TR VR k1Yt S PR B R T o b b i B T P sy o b o R A

z§i1a&aﬁ«zaaﬁﬂ&ﬂ§ﬁﬁaauams
7 L0040 0011600008081 1D 00D
3;—Iﬁﬁi}ﬂﬁﬁi—IiﬁlEﬁﬁﬁ.aﬁﬁﬂﬁﬁ—iﬁ
45&@3«13559“'3&“&MMM%H

s 180 0§ B RBOOOL-ttaDi100008G0
NN EEEEEE RN RN
7 10D B0 8 LA S HE0 0 DY NEE -l 00 DR

£ 600 f-1-10 8

i
[ ]
(=~ ]
[—]
L]
f~—4
>
(=~
(=1
(=]
=
=]
L ]
=
Lot ]

131 T O TR A T O RS O I

Quadro VI.1 - Continuacao



88

©ra
+ad
[
oo
i d cat
e T
b= e ﬂ
= ey *
.3 m.mm w— -t f— =] Wy Fon £ [ - = o X ("o L] L= Frr] —ly o e — P e “n ﬁ :
w3 = :
~ars
[ =g “
- e
= = ;
St “
[
S R - i g o e e - . e i ...ll!..:.:.nlf.“
f=r] w
e »
ted ad :
- = :
R - .
T....YH = r~ L= L'} g =] [ -y Lt ] ~ i L] E] ol B =] - L ey P = - . . O

- & = ﬁ
£ ]

o
Ea

=z

L=

- o o —— e . Pl e o e e o B i e L AP A R o P e e o g e Wiy i . A v . A e T ek ko 8 R ek T B o i e e . i, W

i

i
12
13
14
15
ik
17
13
1%
20
Quadro VI.1 - Continuacgac

24
)
3
24

CORRENTE




¥ RATRIZ ADJACENCI

ba L.
HHIOADE _ BRIDADE

b e Ao A e R sy o o VY e e 4 i o e et kit s W e 7 ke AR A Gae i T

| 8 ! 8 0 8 0 8 0 § @
. l 3¢ 1 6§ & 8 8§ &8 3
3 S N SR S N T DS S
§ ' TS T S T S T B B
§ g0 1 D8 1 b & 0 3
§ ; g 0 0 0§ 8§ t 8 b 8
R T N A A
; P8 B 8 ¢ & 2 & § ¢
y : § 0t 8t & 8 & & % 3B
1t

oh
[
=3
=i
N ]
L~ ]
L=—J
pran
=]
=

)
'
5
i
H
i
i
i
]
]
L]
i
1
1
3
!
!
1
i

Quadro VI.1 ~ Continuacgao

89



RATRIE CIRCUITO(NES)

Correntes de Corte

CORSEMTE WUSER 7

CBRRENTE XUMERE §
CORRENTE MUAERD 23
CORREATE HURERD V7

Sequentia de caleulp !

frdes | Unidats
de calesis | susers

sedytar

Lo ey e el O B e Red e S
- Ced B TORR w3 ok PR EIDN S B

Fem

Quadre VYI1.1 - Continuacgao

Laka?
815703
RIETHS
3N
LAVl
RISTE2
HSEH
SEPG2
SERGl
BISTR)

90



a1

VI.3. PROCESSQ T: MISTURADOR - DIVISOR DE CORRENTES
Este processo & composto de duas unidades modulares:
MIT e DIV, j@ descritas no capitule anterior.

Na simulacaoc deste processo, a temperatura, pressad
e a composigao foram mantidas constantes, sendo analisada a
variacdo da vazao.

0 fluxocgrama referente ao Processo I & apresentado

na Figura VI,Z2.

MIT 2 Jl DIV 3

&

Figura VI.2 - Fluxograma referente ao Processo I.

0 Quadro vi.2 apresenta o$ resuitados da simulagdo
do Procésso I, mostrando as Matrizes do Processo, Incidente,
Conexio das Correntes, de Adjacéncias, Circuito {Nos) e Cir-
cuito {Correntes), informacoes sobre a corrente de entrada,
correntes de corte, valores inic¢iais das correntes de corte,
seqiéncia de cdlculo, acesso de parametros, assim como o5 re
sultados do primeire e Dltimo ciclo de ¢diculo e 05 =1Va10tes

das variaveis das correntes do processo.

V1.4, PROCESSO I1I: MISTURADOR - DIVISOR - MISTURADOR - DIVI-

SQR DE CORRENTES

Lira i C A BAR
siaI0TECA (EWIRA
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Valores das variaveis das

Correntes do Processo

96

Yazao (Temperatura | Pressio Composicao (%)
Lorrente n® i (vo/qy (X) (Kgf/m?) [H,0 T H;CTH,OR
1 100,000 300 1 0,5 .'0,5.
2 331,751 350 ] 0,5 o,.5
3 99,322 300 1 0,5 0,5
4 231,751 300 1 0,5 0,5

Quadro V1.2 - Ceontinuacao
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0 Processg IL & composto por quatro unidades modula-

res, sendo dois misturadores e dois divisores de correntes al

ternados, envolivendo duas malhas de reciclos.

Neste processo, como no anterior, somente serd analt

sada g variacdo da vazae, sendo as demais variaveis considera

das constantes.

na Figura VI.3.

0 fluxograma referente ao Processo Il e apresentado

MIT

DIV

MIT

DIV

FiguraOVI.B --Fluxegrama cmrreSpondente ao Processo I1.

sentados no Quadro VI.3.

Os resultados-da simulagao do Processo Il sap apre-

¥I.5. PROCESSO TII: MISTURADOR - SEPARADOR - DIVISOR DE COR-~

Neste processo, composto por tres unidades mod&?afes_

(MIT, SEP e DIV} e uma malha de reciclo, serao analisadas as

variacbes da vazdo e composigdo das correntes 4o processo.

6 fluxograma referente ao Processo [IIl e apresentado

na Figura VI.4, sendo os resultados da simulagado deste proces

so mostrados no Quadro VI.4.
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3 MTRIZ 00 FRGOESSD
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uadro VI.3 - Resultados obtidos para o Processo [I



L IATRL COHERRD DA CORRENTES

vODN UNITADE G PARA LAIDADE
--------------- : --»»--——-»---..--—--: e
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R
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T N
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$Matriz de Adjacéncias
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ST B

Quadro V1.3 - Continuagao
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Informagdes da corrente de entrada do processo

i
B

T UORENTE RUERO 1

- Vaze Bassica {Hg/sh 167

Tesperature (K0} 386 |
Pressun (Egi/edt it

ﬁuzgfa dg £Eé§0ﬁ9ﬂ£95“: 2.
Hﬁeﬁai@pmmﬂf'F{aSQO AQSSiEQ.
Wb 5
R 5

ST AEA A

RATKIT CIACUITOGRIS
1521
1644

RRTRIZ CIRCUITHICORALATE)

e

-
I ER !
Coreestes de corle

2hid

Quadro V1.3 - Continuagao
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L}

iniciails das correntes de corte

Valores
CORRENTE WURERD 2 COAREMTE WUNERd 4
R R e Mt S S S = .'_""'"'""“'"-_‘”""’-‘""‘“"“j ““““““““““““““““““““““ E, “““““““ "' ‘"."""-“““" ol e
Vazap Ressice {(£g/58 3 M i 431
- .- . . H
: L _ ‘ o ; -
Teagersturs {00 1. E . G 3k
Pressan (X9i/62) |
- Musero de romgonentes | 2  Fracio méSsica. 2
Koo do Lovpenente h
HaR ' - . ; :
_ S L8 ; S
" RICOHIOR - “h )
. ’ t5 : o
____________________ e e e e ey e e e o

Sequencis de releuis @
Drdse Unidade  lnidade
de calfculo  nueers godulsr

i 2 Dy
& § Bl
3 R 11
{ 3 ki

guadro VI.3 - Continuagao
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Acesso de parametros

o Unidade n? 2 ~ DIV

BUAL'D FATIR DE DIVISAD 04 CORRENTE -7 7

BUAL 0 FRTOR BF DIvISen B CERREHTE -3 ¢
’ t?_ . .

" Unidade ne 4.~'DIV.
- RUAL 0 FATBR PE BIPIS#S BA CORRENZE -4 7

W2 o
GURL § FATOR BE CDIVISAD D5 LORRLHTE -5 %
N !s h

Unidade n® 1 ~ MIT

. NEo ha parametros’

Unidade n? 3 - MIT

Ndo ha parametros

Quadro ¥I.3 - Continuagdo



~ Resultado do primel

AL

©OUAL & TOLERAACIA (1) B CORVERBEHCIA ¢

WM .
TEAPERATIRY ... f
PRESSHS L.

COAFESIChE .0

RRRENTE DE COATE 7 SCRBO AMRLISRDA

E i}

ro ciclo de c@lculo

LR,
PRES.

20 & 5 f

HICLB24% 5 . §

CORRENTE D COATE 4 SENGD ARALISA
e
_______________ MWV VI E

VAZAD T g 3 - : .11

I I : k13 ; L

PRES. b ; 1 b §

: : : ' i 3}

120 1S ; R ; i

Kietken | S i 5 §

; ; i

e e e o o T m 2 o e S5 e o e a ma i ek H A amim m rhr U me & e

Quadro VI.3 - Continuagao
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1G4

-~ Resultado do ultimo ciclo de cdlculo

1, 83,4

CORRENTE BE LORTE 2 S6%00 Mgafsaaa. |

!(H "kiﬁ FAESRERIIIN

.....-—_....,,......_‘-......._..-‘L____....___‘.......____.... _____________________________________________________

TEse,

e
—
ol
T

" HS, 1 1 g
wm 5 5 g

#stiHanh

EﬁﬁEE RTE BE CHRIC 4 BONL0 fi?i‘ﬁ’”‘ b

-z
—

PRI
348 | 4
o P

‘-- Y R

K 5 5 g
RICCHEOH - __-§ I N R T N
EXECUCAY TERRTRADN APEETE QUALOUER TECLH ke & WPRESNTACNY (0% wiRlvwdae

Quadre VI.3 - Continuacao



Valores das variaveis das Correntes do Processos

105

Vazdo |Temperatura | Pressiao Composicao (%)
vorrente el (xgssy| (k) | (kef/m?) [TH,0 [ H,CCH,0A
1 100,000 300 1 0.5 0,5
? 142,854 300 1 0,5 0,5
3 99,993 300 1 0,5 0,5
g 124,981 300 ] 0,5 0,5
5 99,950 300 1 0,5 0,5
6 24,988 300 1 0,5 0,5
7 42,854 300 1 0,5 0,5

Quadro VI.3 - Continuacdo
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It sep . Divn'- 4 -

.

Figura VI.4 -~ Fluxogrema referente ao Processo [I1

VI.6. PROCESSO IV: MISTURADOR - DIVISOR - SEPARADOR

"

Neste processo, composto por trés unidades modulares
{(MIT, DIV e SEP)‘ e duas malhas de reciclos, serdo analisadas

as variacoes de vazao e composicao das correntes do processo.

As unidades modulares constantes do Processo IV sao
as mesmas dp processo anterior, sendo neste caso aiterads a

conexao entre as unidades modulares.

A Figura VI.5 mostra o fluxograma do Processo Iy,
sendo oS resultados da simulacac deste processo apresentados

no Quadro VI.5.,

1 MIT 3 pIv S 3 T

Figura VI.5 - Fluxograma referente ao Processo IV



‘ Quadro VI.4 - Resultados obtidos para o Processo III

[ p—

pr—m e ———

% BATRIZ DG PABCESSD .

et

e T e e e s e

VALORES INICIAIS 0AS CONRERIES DE S4TRava

CORKERTE BuRERD 1

Vazao Rassica (fg/s) @ 182

Tesperaturs (K)._ . 3 38k

Pressao {Hgf/ed) i

........

Hugern de congonentes.: §

Hnge do Componente

2

.3
HICCHIoH

IIS
Haccooy

iﬁs

Fracas gassics

107
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BATRIZ CIRCUTYRIHDS)

187814

BATRIZ CIRCHITHCORRENTE]

28305 ¢4

Correntes de corte

24

UALOKES THICIAIS BAS CORKENTES DE OAME

 CORENIE ﬁﬁssﬁé 2
Vazan Kassice {Kg/s) ¥ 168
Tesperaturs (). . a3 388
Fressen {Kef/e2).. . 21

lueero de conpuaentes.t ]

Kowe do Cospunente  Frersp sassica

Hi
4
#ICLH2AH
' 3
H3CCa0E
N5

Quadro VI.4 - Continu§g§o
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Spquencia de caleuln §

frdex | Unidede | Unidade
de raleula | nusero L wodular
i E b Bl bbb T el el
¢ e
i 3 LB
(A

Acesso de Parametyros

Unidade n¢e 2 - SEP

GUBL & CORKERTE BE T0F0 -3 01 -4
. | xaﬂPaﬁaﬁfﬁgﬂé_' FATONES E SEPARAGAG

I B

H3E0H0H ..o oD

e T

linidade n@ 3 - DIV

QAL 0 HAYOR DL DIVIGAD B4 PIRREMIF -4 7 7
) * B . .
YAl D FATER UE DIVISAD Ba CORRENTE -3 7
"2 _ _
Unidade ng 1 - MIT

Nao ha Parametros

Quadro VI.4 - Continuagao
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Resultado do primeiro ciclo de calculo

a0
QAL & TOLERARCIA (1) Hé CONVERGENCIA :

PAIAD v §
TERPERATHAA ... §
PRESSAD ... 5
Camsosiea) ... S

- CBERLETL BE CORTE 2 SEHDD GEALISADA

e

________________ T N N T L N AW AR

TaIAD T i {i} R ¥
R, DI 5 188 L

PIES S 3 i L8

_ - ; o

120 s ! SETHTHT L BE%98s

oo L8 ! J4BEESAE ) 5.38A38481

HIccoon I T | N7 N

- T e ot . itk L 8 A Ak S8 e s R AT L R MW W He e e e e o R i M AL A 4 4= o h = e o e

Resultade do Gltimo ciclo de calculo
A

CORREXTE DE CORIE 2 SENDD AHALISARA

"“‘“""“"““"“"“‘““'I“‘" e o

e KL - VEY JYT) R LR

¥
H 1
{

L. ST FURN. S |
Yalal X 188,762 ; 112, 46348 E 32785340
18 | 0 DM T
PRES. L I P

. 3 i

#20 % K} [ LMMTSISS | 102174938
HIECHZ0H : J45778271 ; RRARRREE i §,36213485
RICC0GY ; LB313920485 HETHGI 2. 71832447

TEOVTCAT TERAYRATE RPCTTE BURLORER TERLA FANA & AFIESERTACKD D08 QESbLTADAS T
DESEJA 65 REGHLTADOS BF QUALCORRERTEY

Quadre VI.4 -~ Continuagao



Valores das

variaveis das Correntes do Processo

11

Corrente no | Vez80 | Temperatura | Pressﬁg Composicio (%) )
{Kg/s) (K) (Kgf/m%) | 1,0 H4CCH,0H | H4CCO0H

1 100,000 300 1 0,8 0,15 0,05
o2 112,464 300 1 0,808{ 0,139 | 0,053
3 62,3184 300 1 0,874 0,050 | 0,076

4 49,855 300 1 0,874 { 0,050 | 0,076

5 12,464 300 1 0,874 1 0,050 | 0,076

6 49,986 300 1 6,726 | 0,250 | 0,024

Quadro V1.4 - Continuagao
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% BRYRIZ BO PROCESSD

UX10ADE TR CORREHTES ASSOLIADAS

VS J g g O VS SR
.............................

: mrl 1542
2 oy 2-3-4¢
! 3454

N ——«-r— ——t

NALGRES IRICIALS BAS ﬂﬁRREH@ES DE EXIRADS

CRKKERTL EURERD 1

Yuzso Bessica (Xgfs) ¢ M8
Tewperaturs (K7 368
fressan iXgt/adl i1

Nusera de conpenentes § 1

Hoge do Cospanenie  Fracao sasica

B2
"

RICCHI
l'z

Guadro V1.5 - Resultado obtidé bara o Pracesso'fv
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AATRIZ CIRCUIIGUROS)

SNARE
1821
BATHIZ CIRCUTTO{CORRENTE)

2EIEGH
244
Corrontes de corte

74
VALUKES THITIAIS BAS COSRENTES DE COMIE

CORRENTE HURERG 2
Vszso Bsssivs (hefe) o 168
- Tedperatura () 2 3¢

Precsan {Rpf/udi 11

Husere de conponentes ¢ 2

Hose do Componente  Frores massics

WG

N
BCCHZER

o2

Quadro VI.5 - Continuagso



Soguencia de calcyle s

Brden | Unidede | Unidide
do caleuls : nusers E andutar
S B )

' R
(A B

Acesso de Parametros

inidade n2 2 - DIV

GUAL B FATDR DE DIVISAD bR CORRENIE <37

+ 8 ’ .
QUEL b HATOR UE BIGISAD D CORRENTE -6 7
TS '

Unidade n9® 3 - SEP

RUAL & CORKENTE DY TGkR -4 00 -5
.-é .
© CURVBHLRTRS FATERES DE SLFARAEAD

Kaa
- HICEHZ08
HICCEO0R

Unidade n? 1 -~ MIT

Nao ha Parametros

Quadro VI.5 - Continuagao
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Resultado do primeiro ciclo de ¢idlcule
1401

QAL & TOLERRHCIA (3 ¥4 €QKQERGERE£% H

VhIAD vee 3
TEARERATHRY ... 3
PRESLAD e 4

CoHPRRICAS L., 3

CORRERTE DL CORTE 7 SERDO AMALISADA

A e S i A ok T A T ki T e g A W

H

i i
i U § v ] L(01 - 4E) JyT) ® 1660)

YL A A T RS 5 U S B S 0 S
TP, ; 36 ! (4 Pof
PRES. f i i 1 P8
7. SR B i IEEITERS1 S R V1 171
R I § I N 1331

i ! H

J6R3 6531

Resultado do Gltimo cicle de c3alculo
I1.R4.18

CURRERIE BE CORTL 7 SEHDOD AHALISAUA

L b 8 4 b A 1 T e iy £ e T T e T A R Vo o A i i £ s R b i

[ S ) SO SO NS B (1| 8 A 2L R0
YATA0 ! VLMW T 1. R Ty IH
TLAY. | L Lo
FRES, E { ! PoE
1 i P
W24 i TSETT TTOR I Yy R Ty % 2.72841437
HaLUh ol i Jisiree T 112547893 P2, 95EEH

EXRCHLAD TERAINADA APERIC QUALQUER JECLR PARR & APREGERIACAD OU3 RESULIADGS
“BESEdA 05 RESULTABOS DE fuALTORRENTEY

Quadro V1.5 -~ Continuacio
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Yalores das variaveis das Correntes do Processo

116

Corrente no .Vazgq Tempgratﬁra ?ressig. LComposiga® (%)!

(Kg/s) (K} {(Kgf/me) H,0 | H,CCH, OH

1 100,000 300 1 0,800 4,200

2 277,656 300 1 0,887 0,113

3 220,771 300 1 0,887 0,113

4 98,308 300 1 0,797 0,203

5 122,463 300 1 0,959 0,040

6 55,193 300 1 0,887 0,113

'Quadro VI.5 ~ Continuagdo
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VI.7. PROCESSO V: MISTURADOR - DIVISOR ~ TERMOSTATQ-SEPARADOR

0 Processo V & composto per quatro unidades modula -
res (MIT, DIV, TER e SEP], onde s@o analisadas as  vaniagGes

da temperatura, vazao e composigao das correntes do processo.

A Figura VI.6 apresenta o fluxograma do Processo Vv,

sendo os resultados da simulagao deste processo mostrados no

Quadro VI.6.
6
| 7
MIT Z v R0 TER A SEP Sy

Figura V1.6 - Fluxograma referente ao Processo V

Através de exemplos propostos para testar as diver-
sas fases do programa executivo, pode-se verificar que este se
apresenta apropriado para o usc em microcomputadores, € de

facil operacdo e de grande flexibilidade.



- ¥ BRIREZ DO PROCESSD

HRIRARE i © ROBYULO E CORRERTES RS50CIADAS
SO RS L
1 E Ui E 1472
? E Biy E 2 -3 ;? ]
3 TER i 3488
- SEP i i-5-68
i

UALORES THICIALS 043 CORRENTES BE ENTRADA

CURKLETE HURERD §

Vezao Rassica (Hg/s) @ 169
Tewperafurs {KJH,HHf.; R{E
Pressae {kgffe2). .4

Husers de conponenies ;2
Home do Cogponente  Frarau sassice
H20

HCCHI0H
3

Quadro vI‘é - Resultados obtidos para o Processo v
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KATRIZ CLACULID(HES)
SERTRERE
1521

RATEYZ CIRCUITOUCORRENTE)

Correntes de corle

28

VALURES TRICIATS DoE CORMEWTES DE CHRIE

| CORKENTE NURERS 2
Versn Bassits (Kgfs) 1 188
Teaperatura (X3 .1 344
bressen {Kgf/ed) 3]

Hesero de conponentes § 2
Koxe do Toeponente  Fracap massils
H2a

.4

WILERIEN
.2

Quadro VI.6 - Continuagao



Sequenciz de cateulo &

Brdee | Unidede } linidade
de calculo ) nusers | soduler
i ! e

! S I 1

2 T |

S T T -

4 ot R

Acesso de Parameiros

Unidade n9 2 - DIV

BUAL § TATOR BE BIVISAD b CORRERSE -3 2

- . 3
QUAL B FATOR DE BIVISAD DA LORREREE -7 7
2

Unidade n® 3 - TER

ﬁﬁ&t.ﬁ VaLOR Uh TERPERATURE D3 LEREHTE -4
588

Unidade n® 4 - 5EP

DUAL A CURKLMYE BE THPE 3 W -4
-5
CURPORLRTES  FATORES BE SEPLRACHD

fi2g
b

HICCH2M

Unidade n® 1 - MIT

Nio ha Parametros

Quadro YI.6 - Continuagdo
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21

Resultado do primeiro cicle dguc§1culg

11.80.1
QUL & TOLERARLIA (1) NA CONVERGENCIA !

VhIRD eee 3
TEAPERATHRA ... 3§

PRESSRD e 9

CORPOSIGAR .., 5

CORKENTE DE CORYE 2 SEKDO AHALISADA

e o B o e o O]t i b o o i 2 it 1 e e it =

¥

ISR TR | SR N, | SR NI 11,1 olt 1 WA ¥ LI 1]
Y4740 T i SN T I T T
THar, 38 ! (7L UL ITY S R WE v p3 )

FRES. S S |

1 P 3 JA2NTE 1 23750
Pl ; JI58574626 29.200813
; :

ResyTtddo do Gl1timo ciclio de calculo

LT

CORRENTE BE COUTE 2 SCHOS ARALISADA

R A T T
_____ ] Y U ? (¥ - W3 7yD &
_______ NSO SR AU SN SUNN €1/ e Y A, 188)

VhTAd : IS SIE3 T e ek W THYIE U218,
ThAY, CoRLEISE L 3BT LBENS

PRES, [ {0 Lo
H28 5 mnsy 7535479 Lk

@ UL R ¥ 2,36218979
HILCH PMIBSAE L 4w 3 z.iiéiaiis

fuadro VI.& - Continuagao



Valores das variaveis das Correntes do Processo

122

Corrente no Vazao Tempgratura Pressﬁg Composicae (%)
{Kg/s) (K} {Kgf/m©) H20 H3CCH20H
]

1 100,000 300,000 1 0,700 0,300

2 200,666 377,708 1 0,753 0,248

3 159,874 337,452 1 0,752 0,248

'.—;._——--_.,.........—4_.._..—..,—.'—._..

4 159,874 400,000 1 0,797 0,203

5 99,177 400,000 1 0,770 0,230

5, 60,700 460,000 1 0,839 0,161

7 39,969 337,452 1 0,753 { 0,248

Quadro VI.&6 - Continuagao
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CAPITULO VII
CONCLUSUES E SUGESTOES
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VID.1 - CONCLUSDES

0 presente trabalho objetiva o estuds da estrutura e
das diferentes etapas que constituem um programa -executivo,
bem como ¢ desenvolvimento de um programa executive, para a
simulagao de processos qufmicos, adequado'ao uso em microcom-

putadores.

Para o desenvolvimento do programa proposto, foi es-
colhida a estruiura modular, por ser esta a mais flexivel,
possibi?itando que novas unidadas moduiares sejam incorpora-
das para amp1iag§o do programa, perﬁi£indo a simulagao de no
y0S processos, comg tambem, o uso raciOné1 da meeria RAN dis

ponivel nos microcomputadores.

Uma forma ditigida para o acesso das informagﬁes dos
processos qufmicos a serem simuiados foi criada permitindo,
ao programa, identificar inconsistencia de dados, advertindo
o aperador atraves de mensagens e, na maioria dos casos, per-
mitinds a corregdo, minimizando, deste modo,.erros na fase de

entrada de dados.

A topologia do processo & fornecida a0 programa exe
cutivo atraves de uma forma matricial, Matriz do Processo, a
partir da qual trés outras matrizes Sao criadas {Matrizes In-
cidente, Conexda das Correntes e de Adjacencias) permitindo,
“juntamente com os algorftmos desenvolvidos, a determinacgdo das
correntes de enirada, identificagao dé presenga de reciclos ,
determinacdao da corrente de corte para abertura dos reci-
ctos e da seqliencia de calculos. Os algoritmos para as fina

1idades expostas acima foram testados exaustivamente, mostran
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do-se eficazes aos prop0sitos desejados e dispendends  pouco

tempo de execugao.

A estrutura proposta para o desenvolvimento das unt-
dades modu?ares ofereceu a0 programa facilidade de operagao,
dispensandop codificagﬁes'e uso de palavras chaves para oaces
50 de pargmetros, hem como mostroﬁ»se eficaz na corresponden
cta entre o fluxo de informacoes das unidades modulares, 0

programa executivo e a memoria auxiliar.

O0s relatorios intermediarios, emitidos nas diversas
etapas de calculo,facilitamo acompanhamento da simulacdo do

-

processe pelo operador,

. A estrutura auxiliar proposta permite o acesso, pelo
usuﬁrioq at0das és informagﬁes do programa executivo, COMO
tambem permite a criagdo, modificacdo e destruié%o de arqui-
vos, sendo estas atividades monitoradas pelo programa, evitan
do deste modo que seja avariada a “meméria“ dos arquivos exis

tentes.

Atraves dos exemplos descritos, pode-se verificar

que 9 programa desenvolvide atende aos objetivos propostos

VIT.2 - SUGESTOES

) desenvolvimentg de unidade modulares a partir de
modelos matemdticos acurados, representatives dos processos
da indlistria quimica, & fundamental para a utilizagdo aplica-

da do programa.

A construgdo de hancos de dados de propriedades fisi

cas e quimicas, bem como a construgdo de sub-rotinas de predi
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cao destas propriedades, constituem~se em uma etapa importan

te para a simulacho dos.difetentea processos quTmicos;



APENDICE A

Relagdo entre codige,nome,contelido e tipo dos

centes aoc sistema,

127

arguivos perten

NIMERG NOME DO ARQUIVOI CONTEGDO TIPD
T ARQ,EXTSTENTES Nome dos Arquivos .
existentes Sequencial
11 SUB-PROG, EXIST Nome das Unidades Mo .
dulares Existentes = Sequencial
111 MATPROCSH72 Matriz do Processo Randomico L=72
Iy MATPROCS.S Numero das Unidades e .
N Correntes Associadas Sequencial ]
o4V MATINCID.S Matriz Incidencia Sequencial
V1 MATCONX.S Matriz Conexdo das .
I8 Correntes Sequencial
V11 MATADJ.S Matriz de Adjacencias { Sequencial
V11l QTPNCHI00 Vazao, Temperatura, -
Pressao,n® Componentes| Randomico =900
IX COMPONENTESH200 Nome dos Componentes | Randomico L=200
X _FRAMGL#SOQ Concentr%%30 TTtu]e RandBmico L=500
Xi YICQTPNCHO00 Valor Inicial das Cor _
: rentes:Vazao,Tempera- | Randomico L=900
tura,Pressao,n® Comp.
X1 VICCOMPONENTESH200 [ Valor Inicial , Nome S
, dos componentes _§i§d0m1co 1.=200
X111 Y ICFRAMOLAS00 Valor  Inicial - ~
Concentracoes % Titulo Randomica L=500
bet CORCORTE Correntes de Corte Sequencial
v o SEQCALHES Seqliencia de Calcuio | Randomico L=5
V1 PARRMETROH90 Parametrss das Unida- ~
des Modulares Randomico L=90
AVII TOLERANCIA To?e{angigs para Con Sequencial
vergencia
XVII1 | MATCIRCA00 Matriz Circuitos Randomico L=100
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