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Resumo

Modelos matematicos podem ser utilizados em diversas fases da engenharia, porém para que
possamos utiliza-los devemos realizar a simulacio computacional e analisar se as saidas dos
modelos estdo coerentes e dentro do que esperamos para o processo. Para realizar a simulacdo
podemos utilizar simuladores comerciais ou implementar cédigos (programar) que
representam o sistema estudado em softwares matematicos como Matlab®, SCILAB ou GNU
Octave ou linguagem que possuem bibliotecas matematicas e cientificas como Python. Esta
coletdnea de Notas de Aulas apresenta diversos problemas tipicos da Engenharia Quimica
implementados com o auxilio do Matlab/Simulink®.
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Capitulo 1

Importéancia da simulagao
computacional

A modelagem e simula¢io de processos presentes na Engenharia Quimica atrai a
atengdo de cientistas e engenheiros por muitas décadas e atualmente é um assunto de grande
importancia quando se trata de conhecimento de processos unitarios de transporte e cinética.

O objetivo da simulagdo computacional é prever o comportamento de um determinado
processo frente a um conjunto de condi¢des operacionais. Ou seja, prever as saidas quando o
uxograma do processo e suas entradas sdo fornecidas (Foo et al. .
fl d trad f das (Foo et al., 2017

A simulagdo de processos é uma disciplina que integra todas as areas da Engenharia
Quimica. O desenvolvimento de muitos projetos demanda estudos de simulagao
computacional que vao desde a analise preliminar de viabilidade e projeto conceitual até a
operagao. A compreensao dos processos presentes na Engenharia Quimica e sua dindmica é o
resultado mais importante do desenvolvimento de um modelo matematico e essa compreenséao
pode ser feita combinando teorias basicas de modelagem e a simula¢do computacional que
demostra os fenémenos de causa e efeito nos modelos (Luyben, 1996; Ingham et al., 2007,
Chaves et al., 2016).

A simulagdo computacional de sistema de Engenharia Quimica comprovou sua
importancia ao conseguir trazer melhorias e eficiéncia nas operagdes além de projetar
sistemas econémicos com tempo de projeto reduzido (Volin e Ostroviskii, 2006).

Podemos realizar a simulagdo e analisar os fendmenos de causa e efeito quer seja em
um sistema representado por uma operagdo unitaria como também realizar a simulagdo de
uma planta quimica. Indiferentemente de qual situacdo queremos compreender o
comportamento, necessitaremos de ferramentas computacionais para esta tarefa. Existem
diversos simuladores aplicados a simulagao de processos quimicos que vao desde simuladores
comerciais proprietarios como por exemplo ASPEN PLUS®, HYSYS® e PRO/II® bem como
simuladores comerciais de cédigo livre como COCO (CAPE-OPEN to CAPE-OPEN), EMSO
(Environment for Modeling Simulation and Optimization) e DWSIM. Além dos simuladores
comerciais podemos utilizar também alguns softwares matematicos que nos permite realizar
a implementacdo de algoritmos para a solucdo do problema. Assim como os simuladores
comerciais existem os softwares proprietarios como o Matlab® e os de cddigo aberto como o
SCILAB e GNU Octave. Uma alternativa que vem ganhando muito espaco para simulacdo de
processos e a implementag¢io dos cédigos em Python.

Os softwares comerciais sao excelentes ferramentas para o estudo do comportamento
de sistemas e, por utilizarem modelos mais complexos e realistas, muitas vezes ao realizar uma
simula¢io o usuario ndo tem ideia dos modelos que estao presentes por tras da interface. Esse
entendimento do modelo utilizado é muito importante na analise da resposta obtida no
simulador, pois permite verificar os fendmenos que estdo presentes no processo estudado. Essa
questdo ndo tira a importancia que os simuladores industriais tém no atual cenario que
estamos vivendo, o da transformacao digital. Os modelos complexos utilizados permitem que
as simula¢oes realizadas fornecam com exatidio as respostas esperadas.

Contudo, no ponto de vista educacional, desenvolver algoritmos que resolvam o
problema proposto (programar) traz um ganho enorme para o Estudante de Engenharia.
Programa desenvolve algumas soft skills muito importante e presentes nas novas Diretrizes
Curriculares Nacionais (DCN) das Engenharias: a criatividade, o pensamento légico e a
abstragao. A ideia desta coletdnea de atividades praticas é apresentar diversos modelos de
problemas presentes na Engenharia Quimica e propor algumas anélises para o estudo do
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sistema. Em material complementar serdo disponibilizados os modelos de blocos basicos,
desenvolvidos em Matlab/Simulink®, de todos os problemas propostos e a partir desses
modelos de blocos basicos o estudante podera realizar todas as analises propostas.
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Capitulo 2

Problemas para simular e
analisar

Neste Capitulos serdao apresentados 17 problemas tipicos da Engenharia Quimica para
serem simulados e analisados. A ideia ndo é apresentar as respostas das simulagdes dos
problemas propostos e sim fornecer um material de auxilio para aulas praticas de simulacdo
de processos. Para todos os problemas propostos estao disponiveis os modelos de blocos
basicos implementados em Simulink® (Tabela 2.1).

Simulink® é uma interface grafica do Matlab® utilizada para a constru¢do dos modelos
de blocos por meio de operacoes de clique-e-arraste do mouse que permite modelar, simular e
analisar sistemas dinidmicos. O Simulink® fornece um editor grafico, bibliotecas de blocos
personalizaveis e solucionadores para modelagem e simulacdo de sistemas dinamicos. A
integracdo do Simulink® com o Matlab® permite incorporar algoritmos desenvolvidos no

Matlab® e exportar os resultados da simulagdo para analise posterior (MathWorks, 2021).

Tabela 2.1 - Problemas propostos e respectivos modelos de blocos do Matlab/Simulink®

#  Problema Modelo de blocos

P1  Tanque com fluxo continuo TFContinuo.slx

P2  Estudo de ordem de reacdo em reator batelada OrdemReaBat.slx

P3  Reacdo de oxidagdo em tanque com aeragao OxiReaBat.slx

P4  Reator Semibatelada com resfriamento ReaSemiBat.slx

P5  Reator CSTR com reagdo série-paralelo ReaComplexCSTR.slx

P6  Reator CSTR nao adiabatico ReaNAdiCSTR.slx

P7  Reator CSTR nao-ideal ReaNoldeal.slx

P8  Reator PFR com dispersdo axial em regime transiente ReaPFRTrans.slx

P9  Reator PBR em regime permanente com queda de pressio ~ ReaPBR.slx

P10 Extracdo continua multiestagios em contracorrente ExtraMult.slx

P11 Coluna de destila¢do binaria continua DesBinCon.slx

P12 Coluna de destilagdo binaria em batelada DesBinBat.slx

P13 Coluna de absorcdo em estado estacionario ColAbsor.slx

P14 Trocador de calor de duas passagens em regime permanente Troca2Fase.slx

P15 Tanque de armazenamento com controle de temperatura ControlTemp01.slx
utilizando vapor

P16 Controle de temperatura em um tanque de aquecimento de ControlTemp02.slx
agua

P17 Controle de nivel em tanques em série ControlNivel.slx
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Descrigao do Problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). No tanque apresentado na Figura P1.1, um
liquido entra a uma pressao Py através da valvula V-1 e deixa o tanque a uma pressdo P2 por
meio da valvula V-2. O tanque opera isotermicamente e podemos ter trés situacdes de
operagdo: 1) aberto para a atmosfera; 2) fechado sem expanséo adiabatica do gas e; 3) fechado
com expansao adiabatica do gas.

—

Te Po Ve

o owl T e e

<] > V >
V-1 V-2

Figura P1 - Tanque operando isotermicamente em condigio aberta ou fechada

O sistema pode ser representado pelas equagdes provenientes do balango de massa (Eq.
P1.1-P1.3).

dh

Sendo:
Fity = k1/P1 — Po(p) (Eq. P1.2)
Fyey = ka/P2t) — P3 (Eq. P1.3)

Onde: A - 4rea da sego transversal do tanque; F1, F2 — vazdes de entrada e de saida do tanque; h — nivel do tanque;
k1, k2 - constantes das valvulas V-1 e V-2; P1 - pressdo a montante da valvula V-1; P2 — pressio total no tanque; P3 -
pressdo a jusante da valvula V-2.

Com o intuito de estudar a dindmica do sistema, os pardmetros para a simulagao do
problema proposto sdo apresentados na Tabela P1.1 e podem variar de acordo com a analise
requerida.

Tabela P1.1 - Valores dos pardmetros e condigdes iniciais para a simulagio

Parametros

Simbolo Definigao Valor Unidades
A Area da secdo transversal do tanque 1,000 m?

g Aceleracio da gravidade 9,810 ms-2

hmax Nivel maximo do tanque 4,000 m

ki Constante hidraulica da valvula 1 0,001 m?%kN0>g1
ko Constante hidraulica da valvula 2 0,001 m2kN0>s1
Po Pressdo no tanque 101,325 kN m™

Py Pressao a montante da valvula 1 110,00 kN m™

Ps Pressdo a jusante da valvula 2 101,325 kN m™

Tco Temperatura inicial do gas dentro do tanque 330,000 K

p Densidade do liquido 1000,000 kg m3

v Coeficiente de expansao adiabatica 1,410 —
Condig6es iniciais

h) = 3,00 (m)
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Analise do sistema

Al

A2

A3

A4

A5

A6

Levando em considerando o tanque aberto para a atmosfera obtenha as curvas resposta:
h x t, Fi x t e F2 x t (utilizando os valores de simulacdo apresentados na Tabela 1.1),
avalie a linearidade e o comportamento do sistema. Considere: P, = Py + pgh ).

Levando em considera¢io as condi¢des utilizadas no item A1 avalie a influéncia da P,
nas variaveis h, Fy e F2 quando a pressao P; passa de 110 (kN m™?) para 150 (kN m™) no
tempo igual a 1000 s.

Considerando o tanque fechado para a atmosfera, sem expansio adiabatica do gés,
obtenha as curvas resposta: h x t, F1 x t e F2 x t (utilizando os valores de simulacédo
apresentados na Tabela 3.1) e avalie o comportamento do sistema.

Sendo: 2676 = 60760 v — A(hy 0 — hipy)e Py = Py + pghe.

Tg Tgo
Levando em consideragio as condi¢oes utilizadas no item A3 avalie a influéncia da Py
nas variaveis h, Fy e F2 quando a pressao P; passa de 110 (kN m?) para 150 (kN m) no

tempo igual a 1000 s.

Utilizando os valores de simulag¢do apresentados na Tabela 3.1, obtenha as curvas
respostas: h x t, F1 x t e F2 x t, considerando o tanque fechado com expansao adiabatica
do gas e avalie o comportamento do sistema.

" Ta _ (Veo\'! PeVs _ PgoVgo _ _ _
Sendo: Too (VG) T | Teo Ve = A(hmax h(t))'e Py =Py + pgh.
Levando em consideragio as condi¢oes utilizadas no item A5 avalie a influéncia da Py
nas variaveis h, F1 e F2 quando a pressio P; passa de 110 (kN m?) para 150 (kN m™) no
tempo igual a 1000 s.

DICA: Para evitar um nimero negativo na raiz do célculo das vazdes F1 e F2 coloque
o condicional P,=P; se P;>P;.

Simulacdo

Na Figura P1.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,

para a simulacdo do problema proposto.

P1 - Tanque com fluxo continuo

FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagao: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulago e Anélise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P1.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagéo da analise Al.
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yloselagen s Smuacho P2. Estudo de ordem de reacao em reator batelada
L‘v;de%raoclegseoss gﬁj{% Descrigdo do problema

k
Problema adaptado de Ingham et al. (2007). A reagéo elementar A — B, em fase liquida,
homogénea, de ordem n ocorre no reator batelada representado pela Figura P2.1.

Figura P2.1 - Reator batelada com reacéo simples de ordem n

O modelo matematico dindmico que representa as variacdes dos componentes A e B,
com cinética de ordem n, é dado por:

ac
ac

Onde: CA - concentragio do reagente A; CB — concentragio do produto B; k — constante da taxa de rea¢do; n — ordem
da reacéo.

Na Tabela P2.1 sdo apresentados os pardmetros para a simula¢do do problema proposto.
Os valores podem mudar de acordo com a analise requerida.

Tabela P2.1 — Valores dos parametros e condigdes iniciais para a simulagio

Parimetros

Simbolo Definigédo Valor Unidades
Cao concentracéo inicial de A 1,00 mol L1!

k constante da taxa de reagio 1,30 Ll mol!s?
n ordem da reacdo 1,00 —

Condigbes iniciais
Ca(0)= Cao (mol m3) e C(0)=0,00 (mol m-3)
Analises
Al Utilizando os valores apresentados na Tabela P2.1 obtenha as curvas respostas: Ca x t,

Cp x t e Xa x t e avalie o comportamento do sistema. Sendo a conversao dada por:

Cpo—Cal(t)
XA(t) — A0 A .

Cao
A2 A sensibilidade da reacdo estd em funcdo da ordem (n) da reacdo. Analise o
comportamento de Cag) e de Xa@) quando: n=0,5, n=1, n=1,5 e n=2.

A3  Para uma reacdo de segunda ordem (n=2) analise o comportamento de Ca) e Xa
frente a varia¢bes na concentragdo inicial Cao. (Sugestdo: uma variagdo acima e uma
varia¢ao abaixo do valor de referéncia, Tab. 3.1).

Dica: Para que ndo haja problemas numéricos devido ao fato de a concentragio assumir
um valor negativo (isso ocorre para reacdes de ordem menor que 1) coloque o
condicional C=0 se C<0.

Simulagao

Na Figura P2.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.
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P2 - Estudo da ordem de reagao em reator batelada
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulag&o: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P2.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagéo da analise Al.

12



doi: 10.18540/jcecvl8iss2ppfrancoic2022-01

R P3. Reacao de oxidagao em tanque com aeragio

v Analises {55

Descrigdo do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). Em um reator batelada aerado (Figura P3.1)
ocorre a reagdo enzimatica de segunda ordem 24 + O, — P. Considerando que o gis que
deixa o reator é ar e que nao ha a necessidade de um balango material para a gas na fase
gasoso deve-se investigar a influéncia da taxa de aeracdo na referida reacio de oxidagéo.

gas

ar

Figura P3.1 - Reator batelada de oxidagio enzimatica

O sistema pode ser modelado fenomenologicamente pelas Eq. P3.1 a P3.7.

dcy

dt = TAV (Eq P31)

dc x

> =K.a(C5 — Cowy)V + 1oV (Eq. P3.2)
VEE =1V (Eq. P3.3)
Sendo:
Ty = _kCA(t)CO(t) (Eq. P3.4)
T'O = %TA (Eq P35)
T, = —%T‘A (Eq. P3.6)
K,a = k,N3G*® (Eq. P3.7)

Onde: Ca - concentragio do reagente; Co — concentragao de oxigénio dissolvido; Co* - concentragio de saturacio de
oxigénio; Cp — concentragio do produto; G - taxa de aeracdo; Kra — coeficiente de transferéncia; k — constante da taxa
de reagao; ki — constante de correlacio de Kra; N - taxa de agitacio; ra, ro, rp — taxa de consumo do reagente A, raxa
de consumo de oxigénio, taxa de formagéo de produto; V — volume do reator.

Os parametros para a simula¢do do problema proposto sao apresentados na Tabela P3.1.
Lembrando que esses valores podem mudar de acordo com a analise requerida.

Tabela P3.1 — Valores dos parametros e condigdes iniciais para a simulagio

Parimetros

Simbolo Definigéo Valor Unidades
Co* Concentragdo de saturacio de oxigénio 0,250x103  kmol m™

G Taxa de aeracao 6,000x10¢ m3h'!

k Constante da taxa de reacdo 2,000x103 m3 kmol ! h!
ki Constante de correlacio de Kra 0,900x10° h*»> m13

N Taxa de agitagéo 5,000x102 h

Condigoes iniciais
Ca(0)= 0,2 (kmol m3), Co(0)=0,0 (kmol m=3) e Cp(0)=0,00 (kmol m™3)

13
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Anaélises

A1 Utilizando os valores apresentados na Tabela P3.1 obtenha as curvas respostas: Ca x t,
Co x t, Cp x t e rp x t e avalie o comportamento do sistema.

A2  Avalie influéncia da taxa de agita¢do (N) no sistema (sugestio: acréscimo e decréscimo
de 25% em relacdo ao valor original).

A3 Avalie influéncia da taxa de aeracio (G) no sistema (sugestdo: acréscimo e decréscimo
de 25% em relacdo ao valor original).

A4  Avalie o comportamento do sistema caso ocorra um problema no agitador e no tempo
5 h a taxa de agitacao (N) passa de 500 h'! para 750 h'%.
Dica: Para realizar a analise A4 utilize o bloco step do simulink configurando step
time = 5; initial value = 500 e final value = 750.

Simulagao

Na Figura P3.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P3 - Reag&o de oxidagéo em tanque com aeragao
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagao: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagao e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P3.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagio da anilise Al.
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Reator semi-batela com resfriamento

Descrigdo do problema

uma
reato
segui

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). Para a produ¢ao de hexametilenotetramina,
solu¢do de amonia é adicionada continuamente a uma solucio de formaldeido em um
r semi-batelada (Figura P4.1). A reacdo € instantanea e altamente exotérmica e ocorre da
nte forma: 4NH; + 6HCHO — N,(CH,)¢ + 6H,0.

W, Xo,To

A
O

T M

Figura P4.1 - Reator semi-batela para producio de hexametilenotetramina

Mmax

O reator pode operar com uma massa maxima de Mmax=10000 kg, ou seja, ao atingir
a vazdo de entrada deve ser desligada. A fim de avaliar o efeito térmico no reator, o

sistema pode ser representado pelas seguintes equagdes:

Z—A: =W (Eq. P4.1)
M) Cp ddlf = ch(Ti - TR(t)) + Wixo(—AH) — Q (Eq. P4.2)
Sendo:

Q = UA(Trry — Te) (Eq. P4.3)

Onde: A - 4rea de troca térmica; Cp — calor especifico; M — massa no reator; Te — temperatura do fluido refrigerante;
Ti - temperatura na alimentagao; Tr — temperatura do reator; Q - calor trocado; U - coeficiente global de transferéncia
de calor; W - vazao massica na alimentacio; x0 — fracdo massica de amdnia na alimentaciao; AH - calor de reacio.

Na Tabela P4.1, sdo apresentados pardmetros para a simulagédo do problema proposto.

Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da analise que se deseja realizar.

Tabela P4.1 — Valores dos parametros e condigdes iniciais para a simulagio

Parametros
Simbolo Definigédo Valor Unidades
A Area de troca térmica 2,00 m?
Cp Calor especifico 1,00 kecal kg °C!
T. Temperatura do fluido refrigerante 25,00 °C
T; Temperatura na alimentacio 25,00 °C
U Coeficiente global de transferéncia de calor 415,00 kcal m™ °min?! C1!
WY Vazao méssica na alimentacgao 140,00 kg min'!
X0 Fragdo massica de amdnia na alimentacao 0,25 —
-AH Entalpia de reagéo 1100,00  kcal kg!
Condigoes iniciais
M(0)=1000,00 (kg) e Tr(0)=25,00 ("C)
Analises
Al  Utilizando os valores apresentados na Tabela P4.1 obtenha as curvas respostas: M x t,
Tr x t e Q x t e avalie o comportamento dindmico do sistema.
A2  Avalie a influéncia da area de troca térmica (A) nas variaveis Trw) € Q).
A3 Avalie a influéncia da temperatura na alimentacao (Ti) nas variaveis Trg) e Q.
A4  Avalie a influéncia da composi¢ao da solugdo de amodnia da alimentacdo (xo) nas
variaveis Tre) € Q-
A5  Avalie a influéncia da temperatura do fluido refrigerante (Tc) nas variaveis Trq) e Q.

15



Modelagem e Simulagdo: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulacio e Analise.
A6  Avalie a influéncia da vazao massica (W) nas variaveis M), Tre € Q.

Dica: Para limitar a massa dentro do reator coloque o condicional W=0 se M>10000.

Simulacdo

Na Figura P4.2 é apresentado o diagrama bésico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P4 - Reator semibatelada com resfriamento
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagao: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagao e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P4.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagédo da anélise Al.
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Reator CSTR isotérmico com reacao em série-

paralelo

Descri¢do do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). O complexo de reagdes a seguir ocorre em

um reator CSTR que opera isotermicamente (Figura P5.1).

kq
A+BSX

k
B+X3Y

k
B+YSZ

Na reacdo o produto de interesse é o componente Z e os componentes X e Y sdo

subprodutos.

F, Coa, Cosl E

I
|

&<J cz| F,CACB, .
CX,CY,Ccz ™

Figura P5.1 — Reator CSTR isotérmico com reagGes em série-paralelo

O sistema, levando em consideracio reacdes elementares, pode ser representado pelas

seguintes equagoes:

l% - %(CAO = Ca) — k1 CayCao (Eq. P5.1)
dstB - %(CBO — o)) = k1CayCar) — k2CreyCx(ry — kaCreyCr o) (Eq. P5.2)
%%:%@&0—Cﬂo)+kﬂhwcmn—kﬂkmao (Eq. P5.3)
%%ﬁz:%(C?O"CYa))4'szBu)Cxa)-'k3CBa)Cya) (Eq. P5.4)
%%?::%(Cio"Czu>)*'k3CBa)Cya) (Eq. P5.5)

Onde: Ci - concentragdo do componente (i=A, B, X, Y e Z); Cio — concentragio inicial do componente i; kj — constante
da taxa de reacdo (j=1, ... ,3), T - tempo de residéncia.

Os parametros para a simulacdo do problema proposto sdo apresentados na Tabela P5.1

e podem mudar de acordo com a analise requerida.

Tabela P5.1 — Valores dos pardmetros e condigdes iniciais para a simulagio

Parametros

Simbolo Definigao Valor Unidades
Cao Concentragio de A na alimentagio 0,4000 kmol m3
Cgo Concentragao de B na alimentagao 0,6000 kmol m™
Cxo Concentragio de X na alimentagio 0,0000 kmol m3
Cyo Concentragao de Y na alimentacao 0,0000 kmol m™
Czo Concentragio de Z na alimentagio 0,0000 kmol m3

ki Constante da taxa de reacgao 1 0,0005 m?3 kmol! s
ko Constante da taxa de reacao 2 0,0500 m?3kmol! st
ks Constante da taxa de reacdo 3 0,0200 m?3 kmol! s!
T Tempo de residéncia 5000,0000 s

Condigoes iniciais

Ca(0)= Cao (kmol m™3), Cp(0)=Cgo (kmol m™3), Cx(0)=Cy(0)=Cz(0)=0,00 (kmol m)
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Anaélises

Al

Utilizando a Tabela P5.1 obtenha as curvas respostas: Ca x t, Cp x t, Cx x t, Cy x t e
C, x t e avalie o comportamento dindmico do sistema.

A2  Avalie a influéncia das concentracées de alimentacdo do componente A (Cao) e do
componente B (Cpo) no comportamento das variaveis Ca, Cp e Cz.

A3 Avalie a influéncia do tempo de residéncia (t) no comportamento das variaveis Ca, Cp
e Cz.

Simulagio

Na Figura P5.2 é apresentado o diagrama bésico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P5 - Reator CSTR com reag@o série-paralelo
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagéo: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Joumnal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P5.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagio da anilise Al.
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P6. Reator CSTR nao adiabatico

Descrigdo do problema

Problema adaptado de Bequette (1998). Considere um reator CSRT com jaqueta de
resfriamento (Figura P6.1) operando de forma nao-adiabatica onde ocorre a reac¢io exotérmica
de primeira ordem A = B.

F, Cao To ﬁ

L Fi T
‘—
Fi T 9 F.Ca T
«— e
I

Figura P6.1 — Reator CSTR com jaqueta de resfriamento

A dindmica do sistema pode ser representada pelos balancos de massa e energia,
Eq. P6.1 e Eq. P6.2, respectivamente, a taxa de reacdo (Eq. P6.3 e P6.4) e o calor removido
(Eq. P6.5).

dc

d—tA =FCyo — FCpy —Ta)V (Eq. P6.1)

TR
VpCp Tar F‘DCP (TO - TR(t))_TA(t)(_AH)V - Qrem(t) (Eq. P6.2)
Sendo:
Ta) = k) Ca) (Eq. P6.3)
Ea

K(rg) = ko exp (— RTR@) (Eq. P6.4)
Qrem(t) = UA(TR(t) - T]) (Eq. P6.5)

Onde: A - area de troca térmica; Ca — concentragido do reagente A; Cao — concentragéo do reagente A na corrente de
alimentacio; Cp — capacidade calorifica; Ea — energia de ativiagao; F — vazdo volumétrica; ko — fator pré-exponencial da
taxa de reagéo ; Qrem — calor removido; R - constante universal; Tr — temperatura do reator; To - temperatura na corrente
de alimentagdo do reator; Tj — temperatura na jaqueta de resfriamento; U — coeficiente global de troca térmica;
V - volume do reator; AH - entalpia de reacéo; p - densidade.

Os parametros para a simulacdo do problema proposto sao apresentados na Tabela P6.1
e podem mudar de acordo com a analise requerida.

Tabela P6.1 — Valores dos parametros e condigdes iniciais para a simulagio

Parametros

Simbolo  Definigio Valor Unidades

Cao Concentragdo do reagente A na alimentagéo 10,000 kmol m

Ea Energia de ativagdo 11843,000 kcal kmol!
t=V/F Tempo de residéncia 1,000 h

ko Fator pré-exponencial da taxa de reacio 14825,000 st

R Constante universal 1,987 kcal kmol ! K!
To Temperatura da corrente de alimentacio 298,000 K

T; Temperatura do fluido refrigerante 298,000 K

UA/V Coeficiente de troca térmica por volume 250,000 kcal m3h1K?
AH Entalpia de reagéo 5215,000 kcal kmol™
pC, Produto da densidade pela capacidade calorifica 500,000 kcal m3K!

Condigoes iniciais
Ca(0)= Cao (kmol m3) e Tr(0)=To (K)

Analises
Al Utilizando a Tabela 9.1 obtenha as curvas respostas: Ca x t e Tr x t e avalie o
comportamento dinamico do sistema.
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A2  Avalie o comportamento do sistema caso ap6s 4 h ocorrer a interrup¢do na vazao de
agua de resfriamento na jaqueta, ou seja, Qrem(n=0.

A3 Avalie a influéncia da concentragio da corrente de alimentacao, Cao, nas variaveis Cag)

e Trp).

A4  Avalie a influéncia da temperatura da corrente de alimentacéo, T0, nas variaveis Cag)
e Tre-

A5  Avalie a influéncia da temperatura do fluido refrigerante, Tj, nas variaveis Caq) e Tr).
Dica: Para realizar a interrupcdo da vazdo de agua de resfriamento coloque o
condicional Qrem=0 se t>4 sendo Qrem=UA(Tr-Tj).

Simulacdo

Na Figura P6.2 é apresentado o diagrama bésico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulagdo do problema proposto.

P68 - Reator CSTR nao adiabatico
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagéo: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagdo e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P6.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulag¢do da analise A1.
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P7. Reator CSTR nao-ideal

Descrigdo do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). A Figura P7.1 representa um reator de
mistura ndo-ideal onde ocorre a reacdo de primeira ordem A — B. Quando trabalhamos com
CSTR ideal desconsideramos as variagOes espaciais que podem ocorrer na temperatura e na
concentragio. Contudo, em um CSTR nio-ideal (real) surgem zonas mortas ou pontos onde a
mistura reacional esta sobre efeito de uma agitagdo maior. Esses fatores fazem com que o
reagente deixe o reator sem reagir (Fogler, 2006; Foment et al., 2011). O volume do reator é
representado pelos volumes Vi (perfeitamente misturado) e V; (volume morto).

Fl CO F21 CO

‘:1
e
-

v

F,C. v F, (;3
Vi, C1
F3| Cl l TFB’ CZ
Vo, G

Figura P7.1 — Reator de mistura néo-ideal com volume morto

O sistema apresentado pode ser descrito pelas Eq. P7.1 a P7.10.

dac
i i = (G = i) + F3(62(t) — Cipy) — kCiyVa (Eq. P7.1)
V2 d_tz = F3(Ci) = Cae) = kCaeyV2 (Eq. P7.2)

ac

2 = F(Co = Cay) — kCayV (Eq. P7.3)
Sendo:
Vi=1-/2) (Eq. P7.4)
V2 =12V (Eq. P7.5)
F=Q0-f)F (Eq. P7.6)
Fo = KF (Eq. P7.7)
b3 = aF (Eq. P7.8)
FCy = Fi i@ + F2Go (Eq. P7.9)
Xie) = —Ol“) (Eq. P7.10)

Onde: Co — concentracdo na alimentacdo; C1 — concentracdo na zona ativa; Cz2 — concentra¢do na zona morta; Cs —
concentragio na saida do reator; C4 — concentragio no tanque ideal; F — vazdo total; f1 - fragdo de derivagao do fluxo
para o tanque ideal; F2 — derivacio do fluxo; f2 — fracdo do volume morto; F3 — vazdo de mudanga da zona morta; k —
constante da taxa de reagdo; V — volume total do reator; Vi — volume da parte ideal do reator; V2 — volume morto do

reator; o - fragdo do fluxo da zona morta; Xi — conversao do componente A no ponto i (i=1, ..., 4)

Na Tabela P7.1 sdo apresentados os pardmetros para a simulagiao do problema proposto
podendo mudar de acordo com a anélise requerida.
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Tabela P7.1 — Valores dos parametros e condi¢Ges iniciais para a simulagio

Pardmetros

Simbolo  Defini¢io Valor Unidades
Co Concentragio na alimentacio 1,00 kmol m3
F Vazio total 1,00 m? min’!
fi Fragdo da derivagdo do fluxo para o tanque ideal 0,50 -—

fa Fracao do volume morto 0,25 —

k Constante da taxa de reagao 0,10 min!

\Y% Volume do reator 10,00 m3

a Fracdo do fluxo na zona morta 500 —

Condicdes iniciais
C1(0)= C2(0)=C4(0)=0,00 (kmol m™®)

Analises

A1  Utilizando a Tabela P7.1 obtenha as curvas respostas: C; x t, Co x t, Co x te C3 x t e
avalie o comportamento dindmico do sistema.

A2 Avalie o efeito da fragdo de derivacio de fluxo (f1) nas conversdes Xs) e Xa).

A3 Avalie o efeito da fracdo de derivagdo de fluxo (f2) nas conversdes Xs() e Xq().

Simulacio

Na Figura P7.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulagio do problema proposto.

P7 - Reator CSTR néo ideal
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagao: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P7.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagio da anilise Al.
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P8. Reator PFR com dispersao axial em regime transiente

Descrigdo do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). Um reator tubular, isotérmico e nao ideal
onde ocorre a reagdo de primeira ordem em fase liquida A — B é apresentado na Figura 7.1.

Cao D Ca

FAZ
< >
Z=0 Z=L

Figura 7.1 — Reator tubular isotérmico
O modelo de dispersdo axial em regime permanente que representa o comportamento
do sistema é dado por:

9Ca aCy 9%Cy
ac . Yoy +D 9z2

Ty = kCA(t,Z) (Eq P72)

O problema envolve duas varidveis independentes o tempo (t) e o comprimento do
reator z. O comprimento do reator pode ser resolvido aplicando o método das diferengas finitas
com N segmentos de comprimento Az. Assim para um segmento n teremos o modelo
discretizado representado pelas Eq. P7.3 e P7.4.

dCA,n _ CA,n—l_CA,n CA,n—l_ZCA,n+CA,n+1 _
oan — o (fan2fan) 4 p ( = ) = kCa (Eq. P7.3)
Az = % (Eq. P7.4)

Onde: Cao - concentragio inicial de A no segmento n=1; Cn — concentragio no segmento de n; D — difusividade méssica
axial efetiva; k — constante da taxa de reagfo; L — comprimento total do reator; n — niimero de segmentos, u - velocidade
do fluxo; AZ — comprimento do segmento.

Os parametros para a simulacdo do problema proposto sdo apresentados na Tabela P7.1
e podem mudar de acordo com a analise requerida.

Tabela P7.1 - Valores dos pardmetros e condigdes iniciais para a simulagio

Parametros

Simbolo Definigio Valor Unidades
Cao Concentragéo inicial de A no segmento n=0 1,00 molm?3
D Difusividade axial efetiva 1,00 m2h!

k Constante da taxa de reacio 0,03 h?!

L Comprimento total do reator 10,00 m

n Numero de segmentos de comprimento Az 5,00 —

u Velocidade do fluxo 1,00 mh'

Condigoes iniciais
Ca.1..n(0)= 0,00= (kmol m)
Analises

Al Utilizando a Tabela P7.1 obtenha as curvas respostas: Ca) x t € Ca) X z e avalie o
comportamento dindmico do sistema.

Cao—C
A2 Sendo Xp(eoz) = —40 407 ihtenha a curva resposta Xa) X z.
A0

A3  Avalie a influéncia da concentracéo inicial, Cao, nas variaveis Ca(,z) € Xa(w,)

A4 Avalie a influéncia da velocidade do fluxo, u, nas variaveis Ca(z) € XA(w2)
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Simulagio

Na Figura P8.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P8 - Reator PFR com disperséo axial em regime transiente
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagdo: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulago e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.

Mz=1 Wz=6 Wz=7 Mz=8 Wz=0 Wz=10 Wz=2 Wz=3 Mz=4 Wz=5

T .
S| T ——
[CA3 > »lca dcz CA2
> »ca dca— CA3

[CAs >—»lcs aca|—»[1/s | -»<CAd]

CAB 6 dcs —{ 1/s |- CAS |

[CAT > »lc7 ﬁ dcs — CA6

Cas > »cs dc7 CA7

co acs[—»{ /s |-+ CAS]

[CATD cio dco f— CAS
Ci ] o cctof—{is}-»<CAT]
= X ——»X]

Figura P8.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagéo da anélise Al.

24



Modelagem e Simulagao

v Analises {55

doi: 10.18540/jcecvl8iss2ppfrancoic2022-01

P9. Reator PBR em regime permanente com queda de

pressao
Descri¢do do problema

Problema adaptado de Fogler (2006). A hidrodesmetilagéo do tolueno ocorre no reator
de leito fixo operando a 640 °C conforme a reagdo: CgHsCHz + H, = CoHg + CH,
(Figura P9.1). A alimentagéao consiste em 30 % de tolueno, 45 % de hidrogénio e 25 % de inertes.

FrFip FeFmFraFr

inertes inertes

| »|
<€

V‘
Z=0 Z=L

Figura P9.1 - Reator tubular de leito fixo

O sistema pode ser representado pelo seguinte sistema de equagdes:

ax _  1p

aw ~ Fro (Eq. P9.1)
Sendo:

S 202
Prawy = Pro(1 = X))y w) (Eq. P9.3)
Praw) = (Onz = X))y aw) (Eq. P9.4)
Ppw) = ProXwn)Yw) (Eq. P9.5)
Yy = (1 —aw)? (Eq. P9.6)

Onde: Fro — vazao molar de alimentacio de tolueno; k — constante da taxa de reagéio; Ks — constante de equilibrio
(benzeno); Kr - constante de equilibrio (tolueno); Pp — pressao parcial do beneno; Puz — pressao parcial do hidrogénio;
Pt - pressdo parcial do tolueno; r’t - taxa de reacdo; W — massa de catalisador; X - conversio; y — queda de pressio;
o - parAmetro da queda de pressdo; Oz — pardmetro de relagio de concentragéo.

Para a simulacdo do problema proposto sdo apresentados os pardmetros na Tabela P9.1
e podem mudar de acordo com a analise requerida.

Tabela P9.1 - Valores dos pardmetros e condigdes iniciais para a simulagio

Parimetros
Simbolo Definigao Valor Unidades
Fro Vazao molar de tolueno na alimentagao 5,000x10! mol min’!
k Constante da taxa de reacao 8,700x104 mol atm™? kgear! min™!
Kg Constante de equilibrio (benzeno) 1,390x10° atm’!
Kr Constante de equilibrio (tolueno) 1,038x100 atm’!
Py Pressao inicial 4,000x10! atm
W Massa total de catalisador 1,000x104  Kgcat
a Parametro da queda de pressao 9,800x1075  Kgcat
Omu2 Parametro de relacdo de concentragio 1,500x10° —
Condigoes iniciais
X(0)=0

Analises

Al  Utilizando a Tabela P9.1 obtenha as curvas respostas: X x W,y x W, Pg x W, P2 x W,
Prx W er't x W e avalie o comportamento do sistema.

A2  Avalie o efeito da pressao inicial (PO) nas pressdes parciais (PB, PH2 e PT) e na
conversao (X).
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A3 Caso nio houvesse a queda de pressdo (ou seja, y=1) qual seria o efeito nas pressoes
parciais (PB, PH2 e PT) e na conversio (X)?

A < . , % Ha(qui .
A4 O parametro de relagdo de concentrag¢do (®mz) é dado por Oy, = (mzl(auw.
0 (alimentagio)

Avalie o efeito desta relagdo nas pressdes parciais (PB, PH2 e PT) e na conversio (X).
Simulagao

Na Figura P9.2 é apresentado o diagrama bésico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.
P9 - Reator PBR em regime permanente com queda de pressao

FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagéo: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagio e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P9.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagio da anilise Al.
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P10. Extragao continua multiestagios em contracorrente
Descri¢do do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). Um sistema de extracéo liquido-liquido de
multestagio onde a fase x é extraida do sistema pela fase y em contracorrente é apresentado
na Figura P10.1

—L,Xo» —X1 —X2—> —X3 —X4—> —X5—>

11 12 |3] |4] |5

«y1—j €y 2— €y3—| €y y5—| «y6,G—

Figura 10.1 - Sistema de extragfio multiestagio

O sistema pode ser modelado como sendo um sistema cascata em equilibrio e é
representado pelo balanco de massa (Eq. P10.1 e P10.2)

dxn

Vet = L(xp1 = %n) = Qn (Eq. P10.1)
dyn

Vy 2 = G (i1 = Yn) + Qn (Eq. P10.2)

A taxa de transferéncia de massa e a concentragao de equilibrio sao dadas pelas
Eq. P10.3 e Eq. P10.4, respectivamente.

Qn = k(x,, — x5) (Eq. P10.3)
X = If—" (Eq. P10.4)
eq

Onde: G - vazdo volumétrica da fase y; k — constante de transferéncia de massa; L - vazido volumétrica da fase x;

Keq — constante de equilibrio de fase; n — nimero de estagios; VL — volume da fase x; Vc - volume da fase vy;

xn — concentragdo da fase x no estagio n; xa* - concentragéo de equilibrio no estagio n; yn — concentragio da fase y no

estagio n.

Na Tabela P10.1 sdo apresentados os parametros para a simulacdo do problema
proposto sendo que esses valores podem mudar de acordo com a anélise requerida.

Tabela P10.1 - Valores dos pardmetros e condigoes iniciais para a simulagio

Parametros

Simbolo Definigio Valor Unidades
G Vazao volumétrica da fase y 3,00 m3h!
k Constante de transferéncia de massa 50,00 m3h!
L Vazao volumétrica da fase x 1,00 m3h!
Keq Constante de equilibrio 0,80 —

n Numero de estagios 500 —

Vi Volume da fase x 2,00 m3

Vy Volume da fase y 200 m?

X0 Concentragdo da fase x na entrada do estagio 1 1,00 kgm?
Y6 Concentragéo da fase y na entrada do estagio 5 0,00 kgm3

Condig6es iniciais

,,,,,

Anélises

Al  Obtenha as curvas respostas: Xn(t) X t € yn@ X t, utilizando os valores da Tabela 13.1, e
avalie o comportamento dindmico do sistema.

A2 Sabendo que a fragao de extragao pode ser representada por X, = xn—;—_xn obtenha a
n

curva de fragao de extracdo em func¢io dos estagios.
A3 Avalie a influéncia da vazio da fase x (L) na concentragio da fase x nos estagios 1 e 5.

A4 Avalie a influéncia da vazdo da fase y (G) na concentracdo da fase x nos estagios 1 e 5.
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Simulacdo

Na Figura P10.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P10 - Extrag@o continua multiestagios em contracorrente
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulag&o: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P10.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simula¢do da analise Al.
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P11. Coluna de destilacao binaria continua

Descrigao do

problema

doi: 10.18540/jcecvl8iss2ppfrancoic2022-01

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). A coluna de destilagdo representada na
Figura P10.1 foi abordada por Luyben (1996). A coluna opera de forma continua e possui 8

pratos, um condensador e um refervedor e a alimentagao é realizada no prato 5.
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Figura 14.1 — Coluna de destilagdo biniria continua

Alimentacéo
(prato 5)

A coluna é alimenta com liquido saturado e pode ser modelada realizando um balango
de massa no condensador (Eq. P11.1), na alimentacdo (Eq. P11.2), nos pratos acima da
alimentacdo (Eq. P11.3), nos pratos abaixo da alimentacdo (Eq. P11.4) e no refervedor
(Eq. P11.5) e o equilibrio liquido vapor é dado pela Eq. P11.6.

d
M, % =Vyii) — (L + D)xop)

M_
pdt

M
pdt

M
P gt

dxg,

=2 =L (xn-100

= Lxr_1y = L'xpey + V'¥pra09 = Ve + Fx

= L(Xn-1) = %n(ty) + V(¥n+100 —

- xn(t)) + V,(yn+1(t)

d ’ r
Mpg % Lxney = Wxwey =V Yree

J’n(t)=#ﬁ2w
Sendo:

L=RD
V=DR+1

L' =F+qF
V=V'-(1-qF
w=L-V

Yn(e))

= V(o))

(Eq. P11.1)
(Eq. P11.2)
(Eq. P11.3)
(Eq. P11.4)
(Eq. P11.5)

(Eq. P11.6)

(Eq. P11.7)
(Eq. P11.8)
(Eq. P11.9)

(Eq. P11.10)
(Eq. P11.11)

Onde: D - taxa de destilado; F — vazao de alimentagéo; L — vazdo de liquido; MO — material retido no tambor de destilado;
Mp — material retido nos pratos; Mr — material retido no refervedor; q — qualidade térmica da alimentacio; R — taxa de
refluxo; V — vazdo de vapor; x — composi¢éo na alimentagio; xo — fragdo molar no condensador; xn — fragdo molar no

prato n (n=

1, ..., 8); xr — fragdo molar no refervedor (R=9), o = volatilidade relativa.
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OBS: Para liquido saturado na alimentacdo tem-se q=1 e N é o prato de fundo da coluna.

Na Tabela P11.1, sdo apresentados os paridmetros para a simulagdo do problema
proposto. Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da andlise que se deseja
realizar.

Tabela P11.1 — Valores dos pardmetros e condi¢es iniciais para a simulagéo

Pardmetros
Simbolo Definigdo Valor Unidades
F Vazdo de alimentacdo da coluna 1000,00 kmol h!
My Material retido no tambor de destilado 200,00 kmol
Mp Material retido nos pratos 50,00 kmol
Mg Material retido no refervedor 400,00 kmol
q Qualidade térmica da alimentacao 1,00 —
R Taxa de refluxo 2,25 —
ts Tempo de simulacio 10,00 h
4 Vazéo de vapor no refervedor 1575,00 kmol h!
X Composi¢ao na alimentagao 0,50 —
a Volatilidade relativa 2,46  —
CondigGes iniciais
Xo,...,9(0)=0,00

Anélises

A1  Utilizando a Tabela P11.1 obtenha as curvas respostas: x, x t, avalie o comportamento
dindmico do sistema e determine o tempo para que a coluna entre em regime
permanente.

A2  Avalie a influéncia da vazao de alimentagao, F, na composicdo de liquido no prato de
topo, no prato de fundo e no prato de alimentagéo.

A3 Avalie a influéncia da composicao de alimentacao, x, na composicao de liquido no prato
de topo, no prato de fundo e no prato de alimentagao.

A4  Avalie a influéncia da razao de refluxo, R, na composi¢ao de liquido no prato de topo,
no prato de fundo e no prato de alimentagao.
Simulacdo
Na Figura P11.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulagio do problema proposto.

P11 - Coluna de destilagao binaria continua
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulag&o: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Joumnal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P11.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagéo da anélise Al.
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P12. Coluna de destilacao binaria em batelada
Descrigdo do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). Uma destilacdo batelada é um processo
dindmico complexo, com excecdo da geometria tudo varia com o tempo. A coluna composta
por 7 pratos, refervedor e condensador, representada na Figura P12.1, foi abordada por Luyben

(1996).

V,Y;

2
_ 1 ______ T _ v
S
1 Tanque de destilado
+ 1
B 1 _____ 7 L, Xn1 V, Y,

ot v

( N
oy )

vapor

v

Figura P12.1 — Coluna de destila¢io binaria em batelada

A coluna pode ser modelada realizando um balango de massa para o componente mais
volatil aplicado nos pratos n (Eq. P12.1), no refervedor (Eq. P12.2 e P12.3) e no condensador e
tanque de refluxo (Eq. P12.4). A taxa de destilado, a vazao de liquido e o equilibrio sao dados
pelas Eq. P12.5, P12.6 e P12.7, respectivamente.

d
ﬂ = L(xn 1(6) — xn(t)) + V(yn+1(t) - yn(t)) (Eq. P12.1)
Mg _ ,
T LTV (Eq. P12.2)
d
Mp (¢ % = Lx7t) = Vs (Eq. P12.3)
d
Mo % =Vyiey = (L + D)xocey (Eq. P12.4)
%4
D=2 (Eq. P12.5)
L=v-D (Eq. P12.6)
axy,
V) = o — (Eq. P12.7)

1+(a—1)xn(t)

Onde: D - taxa de destilado; L - vazdo de liquido; M — material retido dentro da coluna; Mp — material retido no

refervedor; Mo — material retido no condensador; R — taxa de refluxo; V - vazdo de vapor; x -fragdo molar da fase

liquida; y — fragdo molar da fase vapor; a - volatilidade relativa.

Na Tabela P12.1, sdo apresentados os parametros para a simula¢do do problema
proposto. Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da analise que se deseja
realizar.
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Tabela P12.1 — Valores dos pardmetros e condi¢des iniciais para a simulagéo

Parametros
Simbolo Definigdo Valor Unidades
M Material retido dentro da coluna 20,00 kmol h'!
My Material retido dentro do tanque de refluxo 100,00 kmol h!
\% Vazéo de vapor 10,00 kmol h'!
a Volatilidade relativa 3,50 —
Condigdes iniciais
%0(0)=0,9, x1.._.7(0)=0,0, x5(0)=0,8, M(0)=2500 (kmol h'!)
Andlises
A1  Utilizando a Tabela P12.1 obtenha as curvas respostas: x, x t, avalie o comportamento

dindmico do sistema. Comece levando em consideracao que a coluna opere com refluxo
total (R=1,0x10'?) e aos poucos vd mudando a taxa de refluxo. Utilize um condicional
para reduzir a taxa de refluxo para 0.25 em t=75 e para 1, 5 e 50 em tempos apds 75.

A2

Utilizando a condi¢io de refuxo total (R=1,0x10'°) determine o estado estacionario do

sistema e analise a influéncia da taxa de refluxo nas fracées molares da fase liquida (xn)

Simulagio

Na Figura P12.2 é apresentado o diagrama bésico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P12 - Coluna de destilagao binaria batelada
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulago: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Enginesring and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P12.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagéo da anélise Al. Com

32

R=0,25 em t=75, R=1,0 em t=150, R=5,0 em t=250 e R=50 em t>=350



doi: 10.18540/jcecvl8iss2ppfrancoic2022-01

e P13. Coluna de absor¢ao em estado estacionario

v Analises {55

Descrigdo do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). A Figura P13.1 representa um sistema de
recuperacdo de amdnia em agua estudada por Backhurst e Harker (1990). A amdnia é
recuperada de uma mistura de gas ar-amonia por absor¢do em &agua, usando uma coluna
empacotada em contracorrente. A absor¢cdo é acompanhada pela evolucdo de calor que
provoca um aumento na temperatura da agua e, portanto, uma mudanga no equilibrio.

Gm Lm

You Xi
Yo vox

Y+AY X+AX

4 v
4 v

Y X
Gm Lm
Yin —* I_> Xout
Yin XOUI

Figura P13.1 — Coluna de destila¢io binaria em batelada

O sistema é modelado com dispersdo axial e pode ser representado pelas equacdes que
representam a variagao molar da fase gasosa (Eq. P13.1), a varia¢do molar da fase liquida (Eq.
P13.2), a variagao da temperatura (Eq. P13.3) ao longo da coluna de absor¢ao e a relagao de
equilibrio (Eq. P13.4)

av _ Kea(y-ye)

az Lm (Eq. P13.1)
dX _ Kga(y—ye)
az Gm (Eq. P13.2)
d_T _ Kga(y—ye)AHgps
az ~ LmCp (Eq. P13.3)
K )X
e = o (Eq. P13.4)
Sendo:
Kiry = a+bTz + T (Eq. P13.5)
- @
=T (Eq. P13.6)
- Yo
- 1+Y(Z) (Eq P137)

Onde: C;, - calor especifico; Gm — fluxo molar de ar; K — constante de equilibrio; Kca — coeficiente global de transferéncia

de massa; L — fluxo molar de 4gua pura; Pt — pressdo do sistema; T — temperatura do liquido; X - taxa molar da fase

liquida; x — fragdo molar da fase liquida; Y — taxa molar da fase gasosa; y — fracdo molar na fase gasosa; ye — relacio de

equilibrio; AHabs — entalpia de absorcao

Os valores para a simulacdo do problema proposto sdo apresentados na Tabela P13.1.
Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da analise que se deseja realizar.

Tabela P13.1 - Valores dos parimetros e condigdes iniciais para a simulagio

Parametros

Simbolo Definigio Valor Unidades

a Parédmetro da constante de equilibrio 3,0100 —

b Paradmetro da constante de equilibrio -0,1227 —

c Paradmetro da constante de equilibrio 0,0059 —

Cp Calor especifico 75,312 kJ kmol™ °C™!
Gm Fluxo molar de ar 0,0530 kmol m? s
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Continuacao da Tabela P13.1

Parametros

Simbolo Definigio Valor Unidades
Kga Coeficiente global de transferéncia de massa 0,1130 kmol m™ s
Lm Fluxo molar de 4gua pura 0,1080 kmol m? s
Pr Pressao do sistema 101,3300 kN m?

Z Comprimento da absorvedora 10,0000 m

AH,bs Entalpia de absor¢ao 36200,0000 kJ kmol!

Condigdes iniciais

Y(0)=0,00263 kmolnms kmol, !, X(0)=0,0 kmolnms kmolmzo™, T(0)=20,00 °C

Anélises

P>

comportamento do sistema.

2>

1  Utilizando a Tabela P13.1 obtenha as curvas respostas: Y x Z, X x Z e T x Z avalie o

2 Avalie o efeito da variagio do fluxo molar de dgua (Lm) na taxa molar da fase gasosa

(Y), na taxa molar da fase liquida (X) e na temperatura (T).

>
w

Avalie o efeito da varia¢do do fluxo molar de ar (Gm) na taxa molar da fase gasosa (Y),

na taxa molar da fase liquida (X) e na temperatura (T).

Simulagio

Na Figura P13.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,

para a simulagio do problema proposto.

P13 - Coluna de absorgdo em estado estacionario

FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagao: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P13.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulag¢go da analise Al. Onde Z=0 é

o topo da absorvedora e Z=10 é o fundo da absorvedora
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P14. Trocador de calor de duas passagens em regime

permanente
Descri¢do do problema

Problema adaptado de Backhurst et al. (1974), Walas (1991) e Ingham et al. (2007). Uma
corrente de adgua para fins alimenticios passa por um trocador de calor de duas passagens
(Figura P14.1) para elevar sua temperatura. Na primeira passagem temos os fluidos quentes e
frios em na mesma dire¢do (concorrentes) e na segunda passagem temos o fluido frio em
contracorrente com o fluido quente fazendo com que metade da area de troca térmica esti em
fluxo concorrente e outra metade em fluxo contracorrente.

Entrada do Entrada do
fluido no casco fluido no tubo

_] Thin )
7 AN 4 AN \ Thou
3 -~y 3 Teaut
At A -
AN / - N\, /
Tein
—> Tet
vL K 3

Saida do fluido Safda do
no casco fluido no tubo

Figura P14.1 — Trocador de calor de duas passagens

O modelo de parametros distribuidos que representa o sistema é dado pelas Eq. P14.1 a

P14.3.
WaCon % __u(r h(t)z_TCf(t)) _ U(Th(t>2-Tcr(t)) (Eq. 17.1)
W.Cpe d,:if _v (Th<t)2—ch<t)) (Eq. 17.2)
W,Cpe % — _ VT Terw) (Th<f>2‘Tcr<f>) (Eq. 17.3)

Onde: Cp - calor especifico da dgua; Tcf - temperatura do fluido frio concorrente; Ter — temperatura do fluido frio

contracorrente; Th — temperatura do fluido quente no casco do trocador; U - coeficiente global de troca térmica; We —

vazdo massica de fluido frio; Wh - vazio massica de fluido quente.

Na Tabela P14.1, sdo apresentados os pardmetros para a simulagdo do problema
proposto. Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da analise que se deseja
realizar.

Tabela 14.1 — Valores dos pardmetros e condigdes iniciais para a simulagéo

Parametros

Simbolo Definigio Valor Unidades

Cp Capacidade calorifica da d4gua 4,18 kJkg!°C!

U Coeficiente global de troca térmica 1,50 kJh'm?°C!
Wh Vazdo massica de fluido quente 8,50 kgs!

We Vazao maéssica de fluido frio 4,17 kgs!

Condig6es iniciais
Tr(0)=80,00 (°C), Ter(0)=50,00 (°C) e Ter(0)=70,00 (°C)

Anilises
Al Utilizando a Tabela P14.1 obtenha as curvas respostas: Th x A, Ter x A e Ter x A e avalie

o comportamento do sistema e determine o comprimento do trocador de calor.

A2 Avalie a influéncia da vazdo maéssica de fluido quente, Wh, no comportamento do
sistema.

A3  Avalie a influéncia da vazio massica de fluido quente, Wc, no comportamento do
sistema.

A4 Avalie a influéncia da variagio da temperatura do fluido quente na entrada do trocador
Th(0), no comportamento do sistema.
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A5 Levando em consideracdo que a capacidade calorifica da agua varie com a temperatura
da seguinte forma:Cpiry = a+ bT +cT? +dT? (kcal kg' °C'), avalie o
comportamento do sistema frente a esta consideragdo. Sendo: a=3,913x107,
b=3,459x1072, c=1,045x10%, d=1,048x107".

DICA: Para a determinagio do comprimento do trocador coloque o condicional: STOP
se TcP=Tcr.

Simulagio

Na Figura P14.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulagdo do problema proposto.

P14 - Trocador de calor de duas passagens em regime permanente
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulag&o: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéo e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P14.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagdo da anélise Al.
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P15. Tanque de armazenamento com controle de

temperatura utilizando vapor
Descri¢do do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). No tanque de armazenamento representado
na Figura P15.1 é realizado o controle de temperatura de um determinado liquido que
posteriormente sera utilizado em outra fase de um processo. A temperatura do liquido é
medida por um sensor de temperatura (termopar) que esta acoplado a um poc¢o de temperatura
(bainha) ocasionando assim um atraso na medigao e o agente de controle é vapor que passa
por uma serpentina.

L

Figura P15.1 - Sistema de controle feedback utilizando vapor como agente de controle

Levando em consideragio que o nivel do tanque seja constante, a dindmica do sistema
pode ser representada pelas equacdes resultantes do balango de energia no tanque (Eq. P15.1)
no sensor (Eq. P15.2) e na bainha (Eq. P15.3). Para o controle de temperatura sera utilizado
um controlador Proporcional-Integral (PI) e a temperatura do tanque sera controlada por meio
da manipulacdo direta da vazdo de vapor, assim temos a varidvel controlada sendo a
temperatura do tanque (T) e variavel manipulada sendo a vazao de vapor (W), representada
pelas Eq. P15.4 e P15.5.

ar

mCp— = WC,(To = Ttry) + WsA (Eq. P15.1)
% - —TB@)T;TS@ (Eq. P15.2)
dde - _T@);:Bm (Eq. P15.3)
Sendo:

Ws = Weo + Kee(t) + ’i—icf e(t)dt (Eq. P15.4)
e(t) = Tsp — Ts() (Eq. P15.5)

Onde: Cp, - calor especifico do fluido; Kc - ganho proporcional; m — massa no tanque; Tp — temperatura da bainha; Ts —
temperatura do sensor; T - temperatura do fluido dentro do tanque; Tsp — valor de referéncia (set-point); W - vazao
massica na alimentacdo; Ws — vazdo massica de vapor; Wso — vazdo massica de vapor no estado estacionario; A - calor

latente de vaporizac¢ao; T8 — constante de tempo da bainha; ti — constante de tempo integral; ts — constante de tempo
do sensor.

Os parametros para a simulagdo do problema proposto sdo apresentados na Tabela
P15.1. Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da anilise que se deseja
realizar.

Tabela P15.1 — Valores dos parimetros e condigdes iniciais para a simulagio

Par&metros

Simbolo Definigéo Valor Unidades

Cp Calor especifico do liquido 1,00 kcal kg °C!
Kc Ganho proporcional 1,00 kg min-1°C-1
m Massa de liquido no tanque 50,00 kg

To Temperatura do liquido na alimentagio 20,00 °C

Tsp Setpoint (temperatura de referéncia) 40,00 °C

\WY Vazdo méssica na alimentacgio 250,00 kg min’!
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Continuacdo Tabela P15.1

Parametros

Simbolo Definigdo Valor Unidades
Wio Vazdo massica inicial de vapor 5,00 kg min!

s Calor latente de vaporizacao 537,00 kecal kg4

8 Constante de tempo da bainha 0,30 min

T Constante de tempo integral 5,00 min

s Constante de tempo do sensor 0,10 min

Condigdes iniciais

T5(0)=Ts(0)=T(0)=T,

Anélises

Al

Utilizando a Tabela P15.1 obtenha as curvas respostas: T x t, Tp x t e Ts x t e avalie o
comportamento dindmico do sistema sem o controlador (Kc=0)

A2  Utilizando a Tabela P15.1 obtenha as curvas respostas: T x t, T x t e Ts x t e avalie o
comportamento dindmico do sistema com controlador.

A3 Avalie a influéncia do ganho proporcional no sistema de controle.

A4  Avalie a variavel controlada (T(y) e a variavel manipulada (Ws) quando no tempo igual
a 30 min ocorre uma perturbacdo na temperatura de entrada (T).

A5  Avalie a variavel controlada (T()) e a varidvel manipulada (Ws) quando no tempo igual
a 30 min ocorre uma perturbacdo na vazao de alimentagao (W).

A6  Avalie a variavel controlada (T(y) e a variavel manipulada (Ws) quando no tempo igual
a 30 min ocorre uma perturba¢do no setpoint e 5 °C.

Simulagio

Na Figura P15.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,

para a simulagio do problema proposto.

P15 - Controle de temperatura em um tanque utilizando vapor
FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagio: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagéio e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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P16. Controle de temperatura em um tanque de
aquecimento de agua
Descri¢do do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). Na Figura P16.1 é apresentado um sistema
de controle feedback para controlar a temperatura da 4gua em um tanque de fluxo continuo
por meio da adi¢do de calor proveniente de um aquecedor.

F, To

. A
Sa_% -1 \Q,\Aquecedor\w

Figura P16.1 - Sistema de controle feedback utilizando vapor como agente de controle

Considerado que o nivel do tanque permaneca constante, podemos representar a
dindmica do sistema pelas equagdes resultantes do balanco de energia no tanque (Eq. P16.1 e
P16.2). O controle de temperatura da agua no tanque (T) é feito por um controlador
Porporcional-Integral (PI) e a varidvel manipulada é a quantidade de calor adicionado ao
sistema (Qc) que é representada pelas Eq. P16.3 e P16.4.

dT
VpCp d_: = FpCp(To - TA(t)) + Q(t) (Eq. P16.1)
dQ _ Qc—Qu
a —  1q (Eq. P16.2)
Sendo:
Qc = Qo t Kc+e(t) + %f e(t)dt (Eq. P16.3)
1

Onde: Cp - calor especifico; e — desvio da variavel controlada em rela¢do ao valor de referéncia (setpoint); F - vazao
volumétrica; Kc - constante de ganho proporcional; Q - taxa de calor adicionado ao sistema; Qc - taxa de calor
controlada adicionada ao sistema; Qo — taxa de calor no estado estacionario; To — temperatura na entrada do tanque;
Ta — temperatura da dgua; Tsp — temperatura de referéncia (setpoint); V — volume do tanque; p - densidade da agua;
71 — constante de tempo integral; Tg — constante de tempo do aquecedor.

Os parametros para a simulacdo do problema proposto sdo apresentados na Tabela
P16.1. Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da anilise que se deseja
realizar.

Tabela P16.1 - Valores dos parimetros e condigdes iniciais para a simulagio

Par&metros

Simbolo Definigéo Valor Unidades
Cp Calor especifico do liquido 1,00 kecal kg °C!
F Vazao volumétrica 600,00 m3h!

Kc Constante de ganho proporcional 5,00  kcal °C!
Qo Taxa de calor no estado estacionario 300,00 kcal h'!
To Temperatura na entrada do tanque 20,00 °C

Tsp Temperatura de referéncia (setpoint) 80,00 °C

A% Volume do tanque 100,00 m3

p Densidade da dgua 1,00 kgm?

T Constante de tempo integral 0,10 h

10 Constante de tempo do aquecedor 0,10 h

Condigoes iniciais

Ta(0)=To (°C) e Q(0)=Qp (kcal h')
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Anaélises

A1  Utilizando a Tabela P16.1 obtenha as curvas respostas: Ta x t, Q x t,Qc x tee x t, e
avalie o comportamento dindmico do sistema.

A2 Ao desconectar o controlador (Kc=0) qual sera a temperatura da 4gua quando o sistema
atingir o estado estacionario?

A3 Avalie a influéncia da constante de ganho proporcional (KC) no sistema de controle.
A4  Avalie a influéncia da temperatura na entrada do tanque (T0) na dindmica do sistema.
A5  Auvalie a influéncia da vazio de alimentacio (F) na dindmica do sistema.

Simulagao

Na Figura P16.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P16 - Controle de temperatura em um tanque de agua
FRANCO, IC. (2022). Modelagern e Simulagao: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulagao e Andlise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Complementar.
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Figura P16.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulagdo da analise A1l.
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P17. Controle de nivel em tanques em série

Descrigdo do problema

Problema adaptado de Ingham et al. (2007). No sistema de dois tanques dispostos em
série apresentado na Figura P17.1 existe um sistema de controle feedback para que o nivel do
tanque T-102 seja controlado permanecendo em seu valor de referéncia (setpoint). O controle
baseia-se na regulacdo do fluxo de entrada do tanque T-101 tendo como consequéncia um
atraso consideravel no sistema.

——TY—>

T-101 V-1 F Fs

<> R
T-102 V2

Figura P17.1 - Sistema de controle feedback para tanques em série

Podemos representar a dindmica do sistema pelas equagoes resultantes do balanco de
massa nos tanques T-101 e T-102 (Eq. P17.1 a P17.4). O controle do nivel do tanque T-102
pode ser feito por um controlador Proporcional (P) (Eq. P7.5) atuando na vazao de alimentacéo
do tanque T-101 e o sistema sofre uma perturbagao frequente ocasionada pela corrente F3.

dh,

A7 =Fo—Fiw (Eq. P17.1)
42 % = Fi) + F3 = Fyy) (Eq. P17.2)
Sendo:

Fiey = Kihiey (Eq. P17.3)
Fy = sz (Eq. P17.4)
Fo = Fos + Kc(hasp — ha(o)) (Eq. P17.5)

Onde: A1 e Az - area da seclo transversal dos tanques T-101 e T-102; e — desvio da variavel controlada em relacao ao
valor de referéncia (setpoint); Fo — Vazdo na alimentagdo do tanque T-101; Fos — vazao na alimentagao do tanque T-101
no estado estacionario; F1 — vazéo de saida do tanque T-101; F2 — vazao de saida do tanque T-102; hi1 e hz — nivel dos
tanques T-101 e T-102; K1 e Kz — constante hidraulica das valvulas V-1 e V-2; Kc - constante de ganho proporcional.

Na Tabela P17.1 sdo apresentados os paradmetros para a simulacdo do problema
proposto. Lembrando que esses valores podem mudar dependendo da analise que se deseja
realizar.

Tabela P17.1 — Valores dos parametros e condigdes iniciais para a simulagdo

Parametros

Simbolo Definigao Valor Unidades
A1 Area da secio transversal do tanque T-101 4,00 m?

As Area da secdo transversal do tanque T-102 3,00 m?

Fos Vazio de alimentagio no tanque T-101 3,00 m3h!

F3 Perturba¢io no sistema 1,00 m3ht!
himax Nivel maximo do tanque T-101 10,0 m

homax Nivel maximo do tanque T-102 6,00 m

K; Constante hidraulica da valvula V-1 1,35 m3h!m?0>
Ko Constante hidraulica da valvula V-2 210 mPh!'m?
Kc Constante de ganho proporcional 1,00 m?h!

Condigoes iniciais
h1(0)=0,0 (m) e h2(0)=0,0 (m)
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Anaélises

A1  Utilizando a Tabela P17.1 obtenha as curvas respostas: hy x t, hy x t e Fo x t e avalie o
comportamento dindmico do sistema.

A2 Ao desconectar o controlador (Kc=0) qual sera o nivel dos tanques quando o sistema
atingir o estado estacionario?

A3 Avalie a influéncia da constante de ganho proporcional (KC) no sistema de controle.

A4

para 2,0 (m® h'!) em t=70 (h).

Simulagao

Avalie o comportamento do sistema quando a perturbagio (F3) passa de 1,0 (m3 h')

Na Figura P17.2 é apresentado o diagrama basico, desenvolvido em Matlab®/simulink®,
para a simulacdo do problema proposto.

P17 - Controle de nivel em tanques em série

FRANCO, IC. (2022). Modelagem e Simulagzo: Problemas Tipicos da Engenharia Quimica para Simulago e Analise. NOTAS DE AULA INOVADORAS. The Journal of Engineering and Exact Sciences. Material Gomplementar.

ani |siis /<1 ]

il an2f—wliis
[h2 >—»ih2 o 0]
F3 ‘ F1
hsp " F2 4’@
[ }—>«c P
)

O

WhSP Eh1 EMh2 We

HFO MF1 BF2 BF3

N

LI

Figura P17.2 — Modelo de blocos que representa o problema proposto com a simulag¢go da analise Al.
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