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Trecho de cdédigo: um trecho de cédigo ou mensagens de saida:

FlowSheet Separation

PARAMETERS

PP as CalcObject (File =  "vrtherm ");
end

Comandos ou cédigos: comandos, nomes de arquivos ou cédi-
gos inseridos no texto sdo emfatizados como comando, arquivo
e coédigos

Nota: uma nota, por exemplo: o VRTherm pode utilizar modelos
diferentes para a fase liquida e vapor.

Atencao: uma mensagem de advertencia, por exemplo: o mo-
delo IdealGas n3do pode ser utilizado para descrever uma fase
liquida.

Dica: uma dica para o usuario, por exemplo: para misturas com
gases dissolvidos utilize modelos assimétricos.

Linux: uma nota especifica para plataformas POSIX (Linux e
Unix), por exemplo: o VRTherm estd disponivel para Linux e
pode estar disponivel para outras plataformas Unix se desejado.

Windows: uma nota especifica para plataformas Win32 (Win-
dows 95 e superiores, Windows NT 4 e superiores), por exemplo:
o windows ndo diferencia letras maiusculas de mindsculas nos no-
mes dos arquivos.
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1 Introducao

Neste capitulo o VRTherm e suas principais caracteristicas sdo apresentadas. No final do
capitulo podem ser encontradas as intrucGes para a instalacao do VRTherm.
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1 Introducao

1.1 Simulacao

A simulac3o de processos é uma ferramenta estratégica para o de-
senvolvimento, pois possibilita desde a validacdo de projetos, sua
operabilidade pratica e treinamento de operadores até aumentos
de producdo, reducdo de custos ou da geracdo de residuos. Sendo
assim, a simulacao de processos é de suma importancia tanto para
o setor industrial quanto para o desenvolvimento de estudos no
setor académico.

1.2 Modelagem Rigorosa

A modelagem rigorosa consiste na construcao de modelos com
base nas equacdes que regem os fenomenos fisicos e quimicos
dos processos. Tal modelagem é muito importante pois consegue
atingir resultados mais realistas e melhores extrapolacoes. Mas,
para que tais resultados sejam alcancados é necessédrio o conheci-
mento de propriedades termodinamicas e propriedades fisicas das
substancias envolvidas e de suas misturas. Estes dados, na maio-
ria das vezes, sdo de dificil obtenc3do e este processo de coleta de
dados é extremamente propenso a erros.

1.3 O que é o VRTherm

O VRTherm é um software capaz de predizer propriedades ter-
modinamicas e propriedades fisicas de misturas complexas permi-
tindo a simulacao de equipamentos de forma muito mais rapida
e elegante.

O VRTherm n3o é um simulador de processos, mas sim uma bibli-
oteca para ser utilizada em softwares comerciais ou desenvolvidos

para aplicacoes especificas. Os seguintes softwares constituem o
VRTherm:

e VRTherm: interface grafica para procura de componentes
e célculos de propriedades (Capitulo 4)

e VRTherm Add-in: Add-in que torna o VRTherm disponi-
vel dentro do Microsoft Excel (Capitulo 5)

e VRTherm Toolbox: Toolbox que torna o VRTherm dis-
ponivel dentro do MatLab (Capitulo 6)

e EMSO plug-in: complemento que torna o VRTherm dis-
ponivel dentro do simulador de processos EMSO (Capi-
tulo 7)
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1.4 Aplicacoes

Com as ferramentas constituintes do VRTherm, apresentadas na
secao anterior, pode-se modelar com sucesso os mais variados
tipos de sistemas:

Sistemas de separacdo de misturas complexas

Colunas de destilacao

CSTR, PFR e outros reatores n3o ideais

Sistemas de troca térmica como trocadores de calor

e e muitos outros sistemas presentes em plantas industriais

O VRTherm contempla todas as propriedades necessérias para a
simulacao:

e Equilibrio de fases

e Balancos de energia

e Calores de reacdo

e Volume ou Massa especifica de liquidos

e Viscosidade e condutividade térmica de materiais e outros.

A lista completa das propriedades incluidas no VRTherm e como
usé-las é apresentada no Capitulo 3.

1.5 Banco de Dados

Para a predicao das propriedades de misturas o VRTherm conta

Para célculos de equilibrio estio  com um banco de dados com mais de 1900 componentes puros

disponiveis mais de 1000 0 contempla as principais substancias envolvidas em processos
componentes .. L. . L.

quimicos e petroquimicos. Os componentes disponiveis podem

ser visualizados utilizando a interface gréfica do VRTherm, mais

detalhes no Capitulo 4.

O calculo das propriedades é baseado em modelos associados de
equacoes de estado e correlacdoes empiricas. As equacdes de es-
tado e equacdes para calculos de coeficientes de atividade dispo-
nivies sao:

o Gas ideal

Liquido ideal

van der Waals

Redlish-Kwong

Soave-Redlish-Kwong
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1.6 Instalacao

3
1.6.1 Controle de Uso

USB ¢ a sigla para Universal Serial
Bus.

e Peng-Robinson
e Assymetric-PR
e Assymetric-RK
e UNIFAC(Dortmund)

Além de outros modelos que estdo em fase de implementacdo.
Um maior detalhamento dos modelos contidos no VRTherm é
encontrado no Capitulo 2.

VRTherm estd disponivel tanto para a plataformas Windows (Win-
dows 95 e superiores, Windows NT, 2000, 2003 e XP) quanto
POSIX (Linux e Unix). As instrucdes para instalacdo nestas pla-
taformas podem encontradas na Subsecao 1.6.2 e Subsecdo 1.6.3,
respectivamente.

Nota: Instrucdes especificas para a instalacdo do VRTherm para
Excel e Matlab sdo apresentadas no Capitulo 5 e no Capitulo 6,
respectivamente

Os produtos da VRTech sao distribuidos com um sistema de con-
trole de uso via chave eletronica USB. Estdo disponiveis dois tipos
de chave:

e vermelha: para instalacoes em ambientes de rede
e azul: para computadores pessoais (ideal para portateis)

Para o uso em rede é necessdria apenas uma chave vermelha co-
nectada a um computador da rede, esta maquina sera o servidor
de licencas.

Atencao: Antes de desconectar a chave vermelha da maquina
servidor de licencas o servico deve ser parado. Caso contrario
os dados gravados na chave eletrénica podem ser corrompidos
inutilizando a chave.

O servidor permitird o uso concorrente do software, através da
rede, para outras maquinas - os clientes.

Nota: O sistema de controle de uso em rede funciona em redes
heterogéneas, ou seja, o servidor pode estar rodando Linux e os
clientes Windows e vice-versa.
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1.6.2 Instalando VRTherm no Windows

O VRTherm é compativel com Windows 95, 98, Me e XP, além
de NT 4, 2000 e 2003. Para instalar o VRTherm no Windows
basta executar o programa de instalacao

vrtherm-win32-<VERSION>.exe

e seguir os passos na tela.

@ Atencao: Na mdquina onde serd conectada a chave vermelha

selecione a opcdo Instalacao para Servidor de Licencas, para

as demais mdquinas da rede ou para a utilizacdo da chave azul
selecione a opcdo padrao.

Outra opcdo de instalacdo é instalar o software em um diretério
comum a rede o qual podera ser acessado diretamente por todas
as outras maquinas sem a necessidade da instalacdo nas mdquinas
clientes.

@x_ Nota: Instrucdes especificas para a instalacdo do VRTherm para
Excel e Matlab sdo apresentadas no Capitulo 5 e no Capitulo 6,
respectivamente

O programa de instalacdo detectard automaticamente o diretério
onde estad instalado o EMSO e fara automaticamente a adicdo
do seu plugin no diretério interface do EMSO. Mais detalhes
sobre a utilizacdo do VRTherm no EMSO podem ser encontrados
em Capitulo 7.

Se por algum motivo o EMSO n3o for detectado, para utilizar o
VRTherm dentro do EMSO, basta adicionar o diretério onde foi
instalado o VRTherm a lista de diretérios DLL's do EMSO. Isto
pode ser feito através do seguinte menu do EMSO:

Tools —Options

Outra opcao para a utilizacdo do VRTherm no EMSO ¢ copiar di-
retamente os arquivos vrpp.dil | NrClient.dll ,RY32DLL.dIl
evrtherm.db  instalados no diretério do VRTherm para a pasta
interface do EMSO.

1.6.3 Instalando o VRTherm no Linux

O VRTherm é compativel com uma grande variedade de sistemas

POSIX é a sigla para os padrdes POSIX.
desenvolvidos pelo IEEE, que

especificam o Portable Operating Para instalar o VRTherm é necessario descompactar o pacote
System interface. O IX vem da

base histérica do Unix.  yrtherm-<PLATFORM>-<VERSION>.tar.gz

para o diretério /usr/local/vrtherm . Isto pode ser feito
com os seguintes comandos:
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$ su

# mkdir /usr/local/vrtherm

# cd /usr/local/vrtherm

# tar -xzvf vrtherm-<PLATFORM>-<VERSION>.tar.gz
# In -sf /usr/local/vrtherm/vrtherm /ustr/local/bin/

Se o EMSO esta instalado no seu ponto de instalacdo padrao,

os seguintes comandos podem ser utilizados para adicionar o
VRTherm ao EMSO:

$ su
# In -sf Jusr/local/vrtherm/libvrpp.so /usr/local/emso/interface/

Nota: Pacotes de instalacao do VRTherm podem ser produzidos
para outras plataformas Unix se desejado.

Nas seces abaixo seguem os passos adicionais especificos para
a instalacao como cliente e servidor de licencas.

Instalacdo em Maquinas Clientes

Instalacdo no Servidor

A

Para as maquinas clientes é apenas necessario copiar o arquivo
CliCfg.ini que se encontra no diretério de instalacio do
VRTherm para o diretério /etc/rynet . Isto pode ser feito
com os seguintes comandos:

$ su
# mkdir /etc/rynet
# cp lusr/locallvrtherm/CIiCfg.ini /etc/rynet

O servidor de licencas ira fornecer acesso ao software através da
rede, isto é feito por um servico que deve ser instalado na maquina
servidor. Se o VRTherm foi instalado em seu local padrio, a
instalacdo é feita com os seguintes comandos:

su
cd /usr/local/vrtherm/server
make

make install

modprobe rockey

H* H HH S

Os comandos acima instalardo o servico e drivers necessarios no
servidor.

Atencao: Para a instalacdo dos drivers da chave USB no servidor
é necessaria a presenca do fonte do Linux kernel.
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1.7 Resolucao de Problemas de Instalacao

Nesta secao serdo apresentados algumas dicas para solucionar
possiveis problemas de instalacao do VRTherm relativos a chave
de controle em ambientes de rede. Caso algum problema persista
entre em contato com a VRTech pelo mail suporte@vrtech.
com.br .

Siga as seguintes instrucoes na ordem que s3o apresentadas:

e Assegure-se que de a rede onde o VRTherm serd instalado
esta ok

e Verifique se o programa NrSrv estd rodando na maquina
servidor e o seguinte icone pode ser visualizado na mesma

Service running
19:12

Figura 1.1: Icone NrSrv.

e Verifique se a chave de controle pode ser acessada da pro-
pria maquina servidor. Isto pode ser feito rodando a inter-
face grafica do VRTherm

e Certifique-se de que o servidor de licencas pode ser visto
pelas maquinas clientes rodando o comando ping. Para
maiores duvidas consulte seu gerente de rede.

e Tente rodar o programa NrMon (que acompanha o VRTherm)
a partir da maquina cliente e veja se o servidor aparece con-
forme a Figura 1.2

e Verifique se ha algum firewall habilitado. Certifique-se de
que a porta 3152 esta liberada.

e Verifique com o responsavel pela rede se a maquina cliente
e servidor fazem parte da mesma sub-rede (uma vez que o
cliente faz um broadcast para encontrar o servidor). Se as
mdquinas n3o fazem parte da mesma sub-rede, é necessario
alterar o arquivo CliCfg.ini na maquina cliente:

— Altere a linha SearchFlag=0 para SearchFlag=1

— Altere a linha SearchList=10.10.10.1 indicando
o IP da mdquina servidor


suporte@vrtech.com.br
suporte@vrtech.com.br
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<« NrMon 1.02.1215 - No Title

Operation  Setting  View Help

[ Refresh || EBUDPTCR | ERIPX | EBBNEtBIOS | 4 K
NetROCKEY4 Service Time [ status
= Nome do Servidor 17:45:47 Connecting sel

L&) Mo client logged in. Succeeded,bu

Figura 1.2: Programa NrMon.

Se o plug-in para o EMSO foi instalado, é necessario alterar
da mesma forma o arquivo CIliCfg.ini que € instalado
na pasta interface do EMSO.



2 Modelos Termodinamicos

Neste capitulo s3o apresentados os modelos utilizados para predicao do comportamento de
gases e liquidos puros e de suas misturas.
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10 2 Modelos Termodinamicos
2.1 Gas ldeal
A equacdo de Gas ldeal é o modelo mais simples para a predicdo
do comportamento da fase gasosa em baixas pressoes. Considera
que:
RT
P=— 2.1
- (21)
este modelo apresentard bons resultados apenas para condicoes
de baixas pressoes.
2.2 van der Waals

A equacdo de estado de van der Waals tem a seguinte forma:

RT a
P = - — 2.2
v—>b w2 (2:2)

onde 27TR2T?
a= GiP, (2.3)
RT.

= 2.4
b 3P, (2.4)

2.3 Equacoes de Estado Cubicas

As equacdes cubicas de estado sdo equacdes capazes de predizer
o comportamento tanto de gases quanto de liquidos. As equacdes
de estado clibicas sdo expressas pela seguinte forma genérica:
RT a

v—b v+ ubv + wh?
com uma forma equivalente expressa em termos do fator de com-
pressibilidade Z:

pP= (2.5)

73—~ (1+B—-uB)Z? + (A+wB® —uB —uB*)Z — AB —wB* —wB*=0  (2.6)

onde p
a
A= T (2.7)
¢ bP
B=_—" 2.
=T (2.8)

As equacdes de estado cubicas mais conhecidas sao Peng-Robinson,
Redlich-Kwong e Soave Redlich-Kwong. Cada uma dessas equa-
cOes tem diferentes valores para os parametros u e w assim como
a diferentes definicoes de a e b.
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2.3.1 Equacao de Redlich-Kwong

A equacao de Redlich-Kwong tem a seguinte forma:

T
p_ L« (2.9)
v—=>0 Tav(v+b)
onde 0, 42748 R2T25
_ 2 ¢ 21
o= 22 (2.10)
© 0, 08664RT.

2.3.2 Equacao de Soave Redlich-Kwong

A equacdo de Soave Redlich-Kwong é expressa da seguinte ma-

neira: RT "
P:v—b_v(v—i-b) (2.12)
onde 0,42748 R?T?
a==—p—c[tm(i- VT2 (2.13)
m = 0,48 + 1, 574w — 0, 176w? (2.14)
) 0, 08664RT,
h— e > ¢ (2.15)

ou em funcdo de Z:
73— 7*+Z(A-B*-B)-AB=0 (2.16)

com

aP
A= a7 (2.17)
bP
B=— 2.1
BT (2.18)
2.3.3 Equacao de Peng-Robinson
A equacao de Peng-Hobinson tem o seguinte formato:
RT a
P= — 2.19
v—>b v(v+0b)+bv—0>) (2.19)
onde 0,45724 R*T?
a=—"—"—""C+m(l— T, (2.20)

P
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m = 0, 37464 + 1, 54226w — 0, 26992w> (2.21)
)= QUTSRE 22

e pode ser escrita em termos de Z:

734+ 7*(B—1)+Z(A—-3B*-2B)+B*+B*~ AB =0 (2.23)

aP
bP

2.3.4 Equacao de Peng-Robinson e Soave Redlich-Kwong Assimétricas

As equacdes de estado apresentadas anteriormente tendem a apre-

sentar resultados pouco satisfatérios para misturas envolvendo ga-

Misturas assimétricas s3o misturas  S€S leves. A equacao de Peng-Robinson Assimétrica ,assim como

onde alguns componentes s¢ 5 a0 3c30 de Soave Redlich-Kwong Assimétrica, é a mesma que

encontram em uma temperatura 7 i ) . - R

maior que sua temperatura critica, a PR, e a SRK respectivamente, porém com a inclusdo de para-
i t t t3 . ~ . . P ~ . , .

ot Seja, BSTEs EOMPOnINtes €S°°  metros de interac3o para misturas assimétricas. Est3o disponiveis

apenas dissolvidos na fase liquida
parametros de interacao especificos para misturas que contenham:
o Hy
o Oy
e CO
o CHy
o CHy
[ J OQHG

Na Subsecdo 2.6.2 é apresentada a regra de combinacao utili-
zada para o célculo dos coeficientes especiais de interacdo destas
equacoes.

& Atencao: Embora os modelos apresentados nesta secao sejam
especificos para misturas assimétricas, estes podem apresentar
problemas quando aplicados a sistemas onde a pressao seja maior

que 60 atm.
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2.4 Coeficiente de Atividade de Liquidos

2.4.1 Liquido ldeal

2.4.2 UNIFAC

O coeficiente de fugacidade de um liquido é calculado por:

Psati
e

bi (2.26)

O VRTherm apresenta uma implementacao de UNIFAC modifi-
cado (Dortmund). O coeficiente de atividade do liquido é cal-
culado como uma soma de uma parcela combinatorial e outra
residual:

Iny; = InyE + Inyf? (2.27)

O termo combinatorial é descrito pela seguinte equacao:

v v
c _ 1 _ / 1 ) T ?
Iny;y =1—=V/+1InV] — 5q (1 E + lnF) (2.28)

Os parametro V/, V; e F} sdo calculado utilizando-se:

s
V= ——r (2.29)
i 3/4
2 mjrj/
r.
V= : 2.30
25T (230)
ri=> V'R, (2.31)
4d;
F, = 2.32
25 T (232)
G=) V,E“Qk (2.33)
A parte residual é obtida utilizando as seguintes relacGes:
inyft =3 v (InTy, — InI'}") (2.34)
k
Inly = Qr (1 —In(>_ 6,0 )—ZM (2.35)
Por sua vez, a fracdo superficial 6,, e molar X,,, sdo dadas por:
mX
g — @mXm. (2.36)
20 @nXn
)
X,, = 2Vt (2.37)

Zj Zn UT(LJ)'%.]'
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2.5 Regras de Mistura

Para extender as equacoes de estado de componentes puros para
misturas, as mesmas precisam sofrer pequenas modificacGes de
modo a incluir uma varidvel adicional: a composicao do sistema.
As equacoes que realizam essa inclusao sdao as chamadas regras
de misturas.

2.5.1 Regra de Mistura Classica

Pela regra de mistura cldssica o parametro que considera a atracao
entre as moléculas da mistura é calculado da seguinte forma:

Amiz — Z Z 2255 (238)
i g

e o parametro que considera o volume residual da mistura leva
em conta as contribuicdes individuais dos componentes puros:

bmim = Zzzizjbij (239)
J

i

2.6 Regras de combinacao

Pela regra de mistura classica calculamos os pardmetros a e b
das equacdes de estado. Pelas regras de combinacdo estimamos
o valor dos coeficientes cruzados a;; e b;;.

2.6.1 Regra de Combinacao Classica (Lorentz Berthelot)

Os coeficientes a;; e b;; tém as seguintes expressoes:
Q5 = (1 — kij)w/aiaj (240)

O parametro de interacdo bindria k;; é zero quando / é igual a j
e diferente de zero quando as moléculas forem diferentes.

Associando esta regra de combinacdo a regra de mistura cldssica
os parametros de interacao a,,i; € by, assumem as formas:

miz = YD %i7i(1 = kij) /i (2.42)

i

bimiz = Z 2ib; (2-43)
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2.6.2 Regra de Combinacao Conformal

Esta regra de combinacdo é utilizada nas equacdes de Peng-
Robinson e Soave Redlich-Kwong Assimétricas. Segundo a com-
binacdo conformal:

Nij Ni]' 1/N¢‘
D +aj
A5 = ¢ 9 a] (244)
. 91/ M
pMii | pMis
by = |2 (2.45)

2

onde os parametos V;; e M;; estdo correlacionados com caracte-
risticas das substancias puras, como por exemplo, o fator acén-
trico.



3 Propriedades dos Fluidos

Neste capitulo s3o apresentadas as propriedades calculadas pelo VRTherm. No Capitulo 7 é
mostrado como estas propriedades podem ser utilizadas para a realizacao de simulacoes.

Sumadrio
3.1 Propriedades de Componentes Puros . . . . ... ... ...... 17
3.2 Propriedades de Misturas Liquidas e Gasosas . . . ... ... ... 17
3.3 Calculos de Equilibriode Fases . . . . .. ... ........... 17

16



3.1 Propriedades de Componentes Puros 17

3.1 Propriedades de Componentes Puros

Massa Molar: retorna um vetor de massas molares de cada
substancia da mistura em g/mol

Pressao de Vapor: pressdo de vapor de cada componente
Pa

Temperatura de Ebulicdo: temperatura de ebulicao do com-
ponente em K

Temperatura de Congelamento: temperatura de congela-
mento do componente em K

Temperatura Critica: temperatura critica da substancia em
K

Pressao Critica: pressdo critica da substancia em Pa

Volume Critico: volume critico da substancia em m?3

3.2 Propriedades de Misturas Liquidas e Gasosas

Volume Molar: volume molar de misturas em m?/mol

C,/Cy: retorna o valor adimensional da razdo C,/C, da
mistura

Fator de Compressibilidade: fornece o valor do fator de
compressibilidade de misturas (adimensional)

Coeficiente de Fugacidade: fornece e coeficiente de fugaci-
dade de fase (adimensional)

Entalpia: entalpia em J/mol

Entropia: entropia de misturas em J/mol K

Energia Livre de Gibbs: em J/K

C,: calor especifico de mistuas calculada em J/mol K
Densidade: em g/m?

Condutividade térmica: condutividade em W/mK de mis-
turas de liquidos e gases

Viscosidade: viscosidade calculada em cP

3.3 Calculos de Equilibrio de Fases

Fracao vaporizada: retorna a fracao de vapor de uma cor-
rente dadas suas condicoes de temperatura, pressao e com-
posicao global
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e Célculo de Flash: retorna fracdo de vaporizacao, a compo-
sicdo da fase liquida e a composicdo da fase vapor dada a
composicao global da corrente de entrada e as condicdes
de temperatura e pressao do equilibrio.



4 Inteface Grafica

O VRTherm compreende um conjunto de ferramentas que o tornam acessivel em diversos
softwares comerciais ou desenvolvidos para aplicacdes especificas. Neste capitulo a interface

grafica do VRTherm é apresentada.

Sumario
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4.1 Introducao
A interface grafica do VRTherm pode ser utilizada para a visuali-
zacdo e procura de componentes disponiveis no banco de dados.
Além disto, esta ferramenta pode ser utilizada para célculos de
flash e de propriedades de misturas.
f-'}.'tlf Windows: No Windows a interface grafica pode ser aberta uti-

lizando o atalho que é instalado no menu iniciar.

Linux: No Linux a interface gréfica pode ser aberta utilizando o
comando vrtherm  a partir de um terminal.

A interface permite configurar, salvar e abrir misturas previamente
configuradas. A procura e selecio de componentes pode ser vista
na Figura 4.1. Para procurar por um novo componente deve-se

VRTherm - tfhome/rafael/src/VRTherm/test.vrtherm

Arquivo Ajuda
5
B Compcnentes FIashI

Nome ou Férmula: Ixylend 8 Adicionar Remover

Nome Outros nomes Formula CASN 2
O-XYLENE 1,2-DIMETHYLEENZENE, O-DI... C8H10 95-47-6
M-XYLENE 1.3-DIMETHYLBENZENE, M-DI... CB8H10 108-38-3
P-XYLENE 1.4-DIMETHYLBENZENE, P-DIM... CBH10 106-42-3
3-ETHYL-O-XYLENE 1.2-DIMETHYL-3-ETHYLBENZENE C10H14 933-98-2
A4-ETHYL-0-XYLENE 1.2-DIMETHYL-4-ETHYLBENZENE C10H14 934-80-5 ;I

Componentes Selecionados

Nome Outros nomes | |
1-BUTENE

TRANS-2-BUTENE

BEMZENE

|Ready.

Figura 4.1: Procura de componentes na interface grafica.

preencher o campo Nome ou Formula com parte do nome ou
formula do componente desejado. Automaticamente as opcdes
que mais se aproximam do componente desejado aparecem lista-
das na parte inferior da janela.

Uma vez selecionados os componentes da mistura, a interface
apresenta calculos de flash e propriedades na aba Flash , como
pode ser visto na Figura 4.2.
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ba

VRTherm - fhome/rafael

 VRTherm

/NRTherm/test.vrtherm

Arguivo Ajuda
)
[4 Compenente Flash
Modelo para Vapor: IPR vl Modelo para Liguido: IPR vl  Resultados
Temperatura [K] 300 Pressao [kPal 100 Lol Vapor
_ Fracdo 0.369169 0.630¢
SR Entalpia [l/mol] -29390.1 -182.¢
Alimentacao |LiGUid0 |VEIDOF | | Volume [m3/mol] 8.76459E-05 0.0242¢
1-BUTENE 0.333333 0.128869 0.453002 Densidade [ka/m3] 1833.82 393
TRANS-2-BUTENE 0.333333 0.157517 0.436235 Viscosidade [cP] 0.44922 0.00735C
BENZENE 0.333333 0.713614 0.110762
4] | ™

|Ready.

Figura 4.2: Célculos de flash e propriedades.



5 Excel Addin

O VRTherm também esta disponivel na forma de um Add-In para o Microsoft Excel. Desta
forma é possivel obter todas as propriedades termodindmicas e propriedades fisicas que o
VRTherm prové diretamente em planilhas do Excel. As funcées disponiveis no VRTherm Add-
in, assim como a forma de utilizac3o, sdo apresentadas neste Capitulo.
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5.1 Instalacao

A

5.1.1 Desinstalacao

O VRTherm Add-in pode ser utilizado no Microsoft Excel 97 e
superiores.

Antes de instalar o VRTherm Add-in é necessério ter o VRTherm
instalado no sistema conforme descrito na Secdo 1.6.

Para adicionar o VRTherm Add-in ao Excel:

e Abra o didlogo de adicdo de suplementos através do menu
Ferramentas —Suplementos do Excel.

e Utilizando o bot3ao Procurar... da caixa de didlogo, se-
lecione o arquivo vrtherm.xll que se encontra na pasta
onde foi instalado o VRTherm.

e Apds a selecao do suplemento assegure-se de que este esta
selecionado, como na apresentado na Figura 5.1

X

Suplementos il _|

Suplementos disponiveis:

[ sssistente de pesquisa :I K
I_ Assistente de soma condicional
[ sssistents para Internet YBa Cancelar
I_ Ferrarnentas de analise

[ Ferramentas de andlise - YBa&
I_ Ferramentas para o Euro

[ Solver

Bl /R Therm Excel Add-In 1,2,0,0

Brocurar...

R

Automacao. ..

[

YRTherm Excel Add-In 1,2,0,0

Figura 5.1: VRTherm Add-in selecionado.

Atencao: Se for questionado se o VRTherm Add-in deve ser co-
piado ao diretério de suplementos do usudrio a opcao selecionada
deverd ser nao.

Para remover o VRTherm Add-in é apenas necessario remover o
suplemento através do menu Ferramentas —Suplementos
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5.2 Utilizacao
O VRTherm Add-in é baseado nos conceitos de mistura e fase:

e mistura: uma selecio de componentes, é utilizada para
criar uma fase e obter propriedades dos componentes puros.
Exemplo: propriedades criticas

e fase: para uma dada mistura, utiliza uma equacdo de es-
tado associada a diversas correlaces para calcular propri-
edades de uma fase como um todo. Exemplos: entalpia e
volume especifico de um liquido ou vapor.

Para manipular as misturas e fases, o VRTherm Add-in possui
quatro classes de funcdes:

e Funcoes de configuracdo de misturas e fases

e Acesso a propriedades de componentes puros utilizando mis-
turas

e Calculo de propriedades utilizando fases
e Funcao para conversao de unidades de medida

A forma mais conveniente de utilizacdo do VRTherm Add-in é
através do Function Wizard. Esta ferramenta é iniciada pelo bo-
tao:
E Microsoft Excel - Pastal

@] Arguivo  Editar Exbir  Inserir  Formatar  Ferr:

DEHR I EE
E10
A | B

Figura 5.2: Botdo para acessar o Function Wizard.

Uma vez iniciado o Function Wizard, as categorias de funcoes
do VRTherm Add-in sdo apresentadas, como pode ser visto na
Figura 5.3.

5.2.1 Funcoes de Configuracao

No VRTherm Add-in uma mistura representa um conjunto de
componentes. Misturas sdo armazenadas em containers, identifi-
cados por um nimero inteiro positivo. Nao existem limites quanto
ao nuimero de misturas que podem ser configuradas simultanea-
mente. Para configurar uma mistura, basta indicar quais sdo os
componentes da mesma com a funcao VRTSetComps.
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Inserir funcao l ilil

Procure por urma funcio:

Refaca a sua pergunta, Ir |

Ou selecione uma categoria: [Mais recentemente usada -
- P Data e hora -
=BIECIONS LM Tungao: Matematica e frigonometrica

CONCATENAR Estatistica -
Procura e referéncia
Banco de dados

iy Thech Units of Measurernent
YRTherm Configuration

Y¥RTherm Pure Properties |-
YR Therm Calculation * Bifs sequencia de

AQrupa varios itens de el
caracteres de texto,

Ajuda sobre esta funcao oK | Cancelar

Figura 5.3: Categorias de fun¢des do VRTherm Add-in.

A Figura 5.4 exemplifica a configuracdo de uma mistura com os
componentes n-butano e isobutano.

De forma semelhante a configuracdao de misturas, uma fase tam-
bém é armazenada em um container ao qual esta associado um
numero identificador inteiro e positivo. Para configurar uma fase,
o usudrio deverd ter uma mistura previamente configurada.

Utilizando como base uma mistura, é possivel configurar uma fase
com a funcdo VRTCfgPhase , como apresentado na Figura 5.5.

No exemplo acima foi configurada uma fase liquida utilizando os
componentes da mistura Mix e baseado na equacdo de estado
"PR" (Peng-Robinson). As equacdes de estado disponiveis sdo
apresentadas na Tabela 5.1.

5.2.2 Calculos de Propriedades de uma Fase

Para calcular propriedades de uma fase como um todo é apenas
necessario fornecer o identificador da fase previamente configu-
rada com a funcdo VRTCfgPhase .

Por exemplo, a funcdo VRTENthalpy retorna a entalpia da fase,
esta é calculada utilizando o modelo fornecido na configuracao.

A listagem de todos os célculos disponiveis no VRTherm Add-in
pode ser vista na categoria VRTherm Calculation do Func-
tion Wizard, como na Figura 5.6.
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E] Microsoft Excel - Pastal
El__] Arquivo  Editar Exibir  Inserir Formatar Ferramentas Dados  Janela  Ajuda

I FEHR S DRI~ -k -@ NS

COMCATEMAR, * X J? =VRTSetComps(1;B8:B9)

A | B ¢c | o | E | F | & | H |
1
2 Configuration
3 tixtLre | B&.B9) _|
4 Liguid FPhase
5 YWapour Phase
4
7 Components_
g En—butane :
9 lisobutane ___ i
1? Argumentos da fungao il
12 YRTSetComps
13 FMixture Il y = 1
E Components IBEI:E-Q y = I'mrbutane";"iscbutane"}t
16 = WERDADEIRC
17 Set the components of a mixture.
18
19 Components enter the list of component
20
21
22
23 | Resultado da formula = YERDADEIROD
gi Ajuda sobre esta funcao oK | CETEElET

Figura 5.4: Selecdo de componentes de uma mistura.

5.2.3 Propriedades de Substancias Puras

Para acessar propriedades de subtancias puras é necessério apenas
fornecer o identificador de uma mistura previamente configurada.
Por exemplo, a funcdo VRTTC retorna um vetor com o a tempe-
ratura critica de cada componente da mistura.

A listagem de todos as propriedades de substancias puras dispo-
niveis no VRTherm Add-in pode ser vista na categoria VRTherm
Pure Propertiesn do Function Wizard, como apresentado
na Figura 5.7.
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Tabela 5.1: Equacdes de estado disponiveis no VRTherm Add-in

Sigla da equacao de estado Descricao

Ideal Gas Ideal
IdealLiquid Liquido Ideal

RK Redlich Kwong

SRK Soave Redlich-Kwong

PR Peng-Robinson

APR Peng-Robinson Assimétrico
ASRK Soave Redlich-Kwong Assimétrico
UNIFAC UNIFAC(Dortmund)

Tabela 5.2: Calculos de equilibrio do VRTherm Add-in.

Funcao ‘ Argumentos ‘ Saida da funcao
VRTFlashTP T,P,z Ufracy Ufrac, T, Y
VRTBuUbbleT P T,y
VRTBubbleP T x Py

5.2.4 Calculos de flash e Ponto de Bolha

5.3 Exemplos

As funcdes que fazem célculos de equilibrio se diferenciam das
demais por calcularem mais de um resultado. Na Tabela 5.2 sao
apresentadas as funcdes de célculo de equilibrio juntamente com
seus argumentos de saidas geradas.

Porém, no Excel se o usudrio utilizar uma das funcdes acima ape-
nas o primeiro resultado calculado é mostrado na planilha. Por
exemplo, um célculo de temperatura de ponto de bolha deter-
mina a temperatura e a composicdo da fase vapor mas apenas a
temperatura aparecera na planinha.

Para que todos os resultados aparecam na planilha é necessério
criar uma férmula matriz. Mais detalhes podem ser encontrados
no tépico Criar uma férmula de matriz disponivel da ajuda do Mi-
crosoft Excel. Utilizando esta técnica foram construidas diversas
planilhas de exemplo, como tratado na Secdo 5.3.

Na pasta samples do diretério de instalacdo do VRTherm Add-
in estdo disponiveis algumas planilhas que demonstram as funci-
onalidades do suplemento:

e Apolar.xls: planilha com célculo de um separador flash e
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calculo de diversas propriedades para uma mistura apolar

Polar.xls: planilha com célculo de um separador flash e
calculo de diversas propriedades para uma mistura polar

EnvelopeEthanolWater.xls: planilha com a determinacao do
envelope de fases para uma mistura de etanol e agua e
comparacdo com valor experimental

EnvelopeMethaneBenzene.xls: planilha com a determina-
cdo do envelope de fases para uma mistura de metano e
benzeno e comparacao com valor experimental
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Em

g_] Arquivo  Editar Exibir Inserir Formatar Ferramentas Dados  Janela  Ajuda

icrosoft Excel - Pastal

DEHR S FEDQR-I-= - lo% @ Qi N s =S
COMCATENAR > X \’? =VRTCfgPhase(1;C3;"liquid";"PR")
' B c | D E F | 6 | H |
1
2 Configuration
3 Mixture '
4 Liguid Phase
5 Vapour Phase
B
7 Components
3 n-bLtane
9 isobutane
JURR Argumentos da funcdo x|
11 —WRTCfgPhase
12 Phase Il g = 1
14 Mixture |C3| g = i
15 Fhase type I”quuid" g = "liquid"
16 EOS |'PR Tl = PR
17
18 = YERDADEIRCQ
19 Configure a phase slot for the given mixture, phase type and EOS,
20
21 Mixture mixture slot number.
22
23
24
25 | Resultado da firmula = YERDADEIRD
|:m4 Ajuda sobre esta funcao 88 I Cenceler

Figura 5.5: Configuracdo de uma fase.
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Procure por uma funco:

Digite uma breve descricdo do que deseja fazer e cligue em 'Tr' Ir |

Cu selecione uma categoria: [WRTherm Calculation j

Selecione uma funcdo:

WRTCp{Phase; Temperature; Pressure; Composition; Unit}
Heat capacity at constant pressure, in [J/malK] if Unit is emtpy.

Ajuda sobre esta funcao 0K | Cancelar

Figura 5.6: Calculos disponiveis no VRTherm Add-in.

Inserir fungdo ilil

Procure por uma funcao:

Digite uma breve descricio do que deseja fazer e clique em 'Tr' Ir |

O selecione uma categaria: [VRTherm Pure Properties j

Selecione uma funcao:

¥RTCond{Phase; Temperature; Pressure; Composition; Unit)
Thermal conductivity, in [W/{rm™*K3] if Unit is emipy.

Ajuda sobre esta funcio oK I Cancelar

Figura 5.7: Propriedades de substancias puras disponiveis no
VRTherm Add-in.
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O VRTherm também esta disponivel na forma de um Toolbox para o MatLab. Desta forma
é possivel obter todas as propriedades termodindmicas e propriedades fisicas que o VRTherm
prové diretamente no MatLab. As funcoes disponiveis no VRTherm Toolbox, assim como a
forma de utilizacdo, sdo apresentadas neste Capitulo.
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6.1 Introducao

O VRTherm Toolbox pode ser utilizado no Matlab versao 5 e

superiores. MatLab representa uma familia de produtos que prové

Para mais detalhes sobre o Matlab uma linguagem de programacao de alto nivel e um ambiente para
visite www.mathworks.com - oo mpytacio téenica, e funcdes para:

e Desenvolvimento de algoritmos
e Analise e visualizacdo de dados

e Computacdo numérica

6.1.1 Instalacao

Antes de instalar o VRTherm Toolbox é necessario instalar o
VRTherm como descrito na Secao 1.6.

Existem duas alternativas para a instalacdo do VRTherm Toolbox:
e Instalacdo permanente (requer direitos de administrador)
e Instalacdo tempordria (valida somente na seco corrente)

A instalacao permanente ocorre quando o script de instalacao é
executado com direitos de administrador do sistema. Caso con-
trario, a instalacdo é valida somente para a secao corrente, sendo
necessdrio repetir a instalacao toda a vez que o MatlLab é aberto.
Para executar a instalacdo do VRTherm Toolbox, digite os se-
guintes comandos no prompt do Matlab:

>> cd ' VRTDIR
>> vrtinstall

onde 'VRTIDIR’ é o caminho completo da pasta onde o VRTherm
foi instalado.

Se uma instalacdo permamente acontecer, a seguinte mensagem
sera apresentada no Matlab:

VRTherm sucessfully added to Matlab permanent path

Para o caso de uma instalacdo temporaria a seguinte mensagem
serd apresentada:

Warning you have no rights to permanently change Matlab path
You will need to run VRTINSTALL again next time Matlab is started

Para mais detalhes execute help vrtinstall no prompt do
MatLab.


www.mathworks.com
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6.1.2 Desinstalacao

A desintalacdao do VRTherm Toolbox sé é necessdria quando
uma instalacdo permanente foi executada. Para desinstalar o

VRTherm Toolbox, execute o seguintes comandos no prompt do
Matlab:

>> cd ' VRTDIR
>> vrtuninstall

onde 'VRTIDIR’  é o caminho completo da pasta onde o VRTherm
foi instalado.

Se a desinstalacdo tiver sucesso, a seginte mensagem sera apre-
sentada no Matlab:

VRTherm sucessfully removed from Matlab permanent path

caso contrdrio, sera apresentada a seguinte mensagem:

Warning you have no rights to change Matlab permanent path

Para mais detalhes execute help vrtuninstall no prompt
do MatLab.

6.2 Utilizacao

O VRTherm Toolbox é baseado nos conceitos de mistura e fase.

e mistura: uma selecio de componentes, é utilizada para
obter propriedades dos componentes puros. Exemplo: pro-
priedades criticas

e fase: utiliza uma equacdo de estado associada a diversas
correlacoes para calcular propriedades de uma fase como
um todo. Exemplos: entalpia e volume especifico de um
liquido ou vapor.

Para manipular as misturas e fases, o VRTherm Toolbox possui
algumas classes de funcdes:

e Funcdes de configuracdo de misturas e fases

e Acesso a propriedades de componentes puros utilizando mis-
turas

e Calculos de propriedades de uma fase e de equilibrio termo-
dindmico
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6.2.1 Funcoes de Configuracao

No VRTherm Toolbox uma mistura representa um conjunto de
substancias puras. Misturas sdo armazenadas em containers,
identificados por um nidmero inteiro positivo. Nao existem li-
mites quanto ao niimero de misturas que podem ser configuradas
simultaneamente. Para configurar uma mistura, basta adicionar
um componente com a funcdo vrtaddcomp e a mesma é criada
automaticamente. Para mais detalhes sobre esta funcao utilize o
comando help vrtaddcomp

@ Dica: Toda vez que for configurar uma mistura é aconselhavel
' limpar o container com o comando vrtclmix para assegurar
que n3o haja conflitos com uma possivel configuracdo anterior.

Por exemplo, para configurar uma mistura com os componentes
n-butano e isobutano:

mymixture = 1;

vrtclmix(mymixture);

vrtaddcomp(mymixture, ' n- butane );
vrtaddcomp(mymixture, ' isobutane );

Como citado anteriormente o usudrio pode configurar um nimero
ilimitado de misturas simultaneamente:

mymixture = 1,

vrtclmix(mymixture);

vrtaddcomp(mymixture, ' n- butane ' );
vrtaddcomp(mymixture, ' isobutane );
mymixture2 = 2;

vrtclmix(mymixture2);
vrtaddcomp(mymixture2, ' benzene ' );
vrtaddcomp(mymixture2, ' p- xylene );

De forma semelhante a configuracao de misturas, um fase tam-
bém é armazenada em um container ao qual estd associado um
numero identificador inteiro e positivo. Para configurar uma fase,
o usudrio deverad ter uma mistura previamente configurada. Uti-
lizando como base uma mistura, é possivel configurar uma fase
com a funcdo vrtcfgphase , por exemplo:

mix = 1,

phase = 1;

vrtclmix(mix);

vrtaddcomp(mix, ' n- butane ' );
vrtaddcomp(mix, " isobutane ');
vrtcfgphase(phase, mix, “liquid ', "PRY);

No exemplo acima foi configurada uma fase liquida utilizando os
componentes da mistura mMix e baseado na equacio de estado PR
(Peng-Robinson). Para mais detalhes utilize o comando help
vrtcfgphase . As equacbes de estado disponiveis estdo na
Tabela 6.1.
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Tabela 6.1: Equacdes de estado disponiveis no VRTherm Toolbox

Sigla da equacao de estado Descricao

Ideal Gas Ideal
IdealLiquid Liquido Ideal

RK Redlich Kwong

SRK Soave Redlich-Kwong

PR Peng-Robinson

APR Peng-Robinson Assimétrico
ASRK Soave Redlich-Kwong Assimétrico
UNIFAC UNIFAC(Dortmund)

6.2.2 Propriedades de Substancias Puras

Para acessar propriedades de subtancias puras é necessério apenas
fornecer o identificador de uma mistura previamente configurada.
Por exemplo, a fungéo vrttc retorna um vetor com o a tem-
peratura critica de cada componente da mistura. Opcionalmente
pode ser fornecida a unidade de medida para o resultado, por
exemplo:

>> mix = 1;
>> vrtclmix(mix);
>> yrtaddcomp(mix, ' n- butane ');
>> vrtaddcomp(mix, " isobutane ' );
>> Tc = vrttc(mix)
Tc =
425.1200 407.8000
>> Tc = vrttc(mix, " degC’)

Tc =

151.9700 134.6500

Para mais detalhes utilize o comando help vrttc no prompt
do MatLab.

Para listar todas as funcdes disponiveis utilize o comando help
vrtfun

6.2.3 Calculos de Propriedades de uma Fase

Para calcular propriedades de uma fase como um todo é apenas
necessdrio fornecer o identificador da fase previamente configu-
rada com a funcdo vrtcfgphase e o estado desejado. Por
exemplo, a funcdo vrtenthalpy retorna a entalpia da fase:
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>> mix = 1;
>> vrtclmix(mix);

>> vrtaddcomp(mix, "' n- butane ' );

>> yrtaddcomp(mix, " isobutane ' );

>> phase = 1;

>> vricfgphase(phase, mix, “liqguid ", "PR);

>> T = 25; Tunit = "degC’', P = 1; Punit = “atm’; z = [0.5 0.5];
>> h = vrtenthalpy(phase, T, P, z, Tunit, Punit, "cal / mol”)
h =

8.6336e+003

Para mais detalhes utilize o comando help vrtenthalpy

Para listar todas as funcGes disponiveis utilize o comando help
vrtfun

6.2.4 Ajuda no MatLab

6.2.5 Exemplos

O VRTherm Toolbox esta integrado ao sistema de ajuda do Ma-
tLab. Para listar todas as funcbes disponiveis utilize o comando
help vrtfun no prompt do MatLab. Como ja apresentado
anteriormente, a ajuda também esta disponivel para cada uma
das funcdes individuais, por exemplo: help vrtaddcomp  ou
help vrtenthalpy

No arquivo vrtsample.m ¢ apresentada uma aplicacio de to-
das as funcoes do VRTherm Toolbox. Este script pode ser exe-
cutado através do comando vrtsample

Para visualizar o contelido do arquivo execute edit vrtsample
no prompt do MatLab. Para obter outros exemplos e aplicacGes
do VRTherm Toolbox, acesse www.vrtech.com.br

Na pasta samples do diretério de instalacdo do VRTherm pode
ser encontrado o script EnvelopeEthanolWater.m . Este
script exemplifica a construcdo de um envelope de fases para
uma mistura de etanol e dgua e compara os resultados com dados
experimentais.


www.vrtech.com.br

7 EMSO Plug-In

Se o VRTherm foi devidamente instalado como descrito na Secdo 1.6 ele pode ser usado
diretamente dentro do EMSO como uma elegante fonte de dados de propriedades termodi-
namicas. Os calculos disponiveis serdo apresentados nesse capitulo.
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7.1 Usando o VRTherm
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Embora a biblioteca VRTherm seja
acessada através do arquivo vrpp ,
o EMSO ird automaticamente
procurar por vrpp.dll no
Windows e libvrpp.so no Linux.

A lista de modelos disponiveis pode
ser encontrada na Sec3o 1.5 ou na
Tabela 7.1

Nesta secdo é apresentada a forma de uso do VRTherm dentro
do EMSO.

Basicamente é apenas necessario indicar o VRTherm como a fonte
de célculos termodinamicos no FlowSheet |, através da declara-
cdo de um CalcObject . Apés isto, basta selecionar os compo-
nentes da mistura desejada e os modelos termodinamicos a serem
utilizados nos calculos. Um exemplo tipico de utilizacdo segue:

using "separators ";

FlowSheet FlashSample
PARAMETERS
PP as CalcObject (Brief= " Physical Properties " ,File=  "vrpp ");
NoComps as Integer ;

SET
PP.Components = [ "1,3- butadiene ", "isobutene ", "n-pentane ",
1- pentene ",

"1- hexene ", "benzene"];
PP.LiquidModel = "PR';
PP.VapourModel = "PR';

NoComps = PP.NumberOfComponents;
DEVICES

sl as stream_therm;

fl as flash;

CONNECTIONS

sl to fl.Feed,

Na linha 4 do cédigo acima o VRTherm é declarado como um
CalcObject  onde é apontado o arquivo vrpp , sendo a sigla
para VRTherm Physical Properties.

Na secdo SET, linha 7, sdo configurados os pardmetros para a
utilizacdo do VRTherm. A interpretacdo destes parametros € a
seguinte:

e PP.Components: lista de componentes da mistura desejada

e PP.LiquidModel: modelo para calcular as propriedades da
fase liquida

e PP.VapourModel: modelo para célculo das propriedades da
fase vapor

Dica: Utilize a interface grafica do VRTherm para verificar os
componentes disponiveis no banco de dados, mais detalhes no
Capitulo 4.

Nota: No exemplo acima um mesmo modelo foi selecionado para
ambas as fases, porém no VRTherm pode-se utilizar modelos di-
ferentes para a fase liquida e vapor, permitindo uma maior flexi-
bilidade.
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O modelo de separador utilizado no exemplo acima faz parte da
biblioteca de modelos do EMSO - EML. Apenas para ilustraciao
o modelo separador considerado é apresentado:

Model flash
PARAMETERS

PP as CalcObject ;
NoComps as Integer
Vf as volume(Brief= " Total
Mw(NoComps) as molweight;

Q as power (Brief="Rate of
Across as area (Brief=

ext
ext
Volume of the flash ");
heat supply ");
"Flash Cross section area");
SET

Mw=PP.MolecularWeight();

VARIABLES
in Feed as stream;
out OutletL  as stream_therm;
out OutletV  as stream_therm;

Este modelo de separador, por sua vez, considera o seguinte mo-
delo para basico para as correntes:

Model stream

PARAMETERS
ext NoComps as Integer  (Brief = “Number of chemical

components ", Lower = 1);

VARIABLES

F as flow_mol;

T as temperature;

P as pressure;

z(NoComps) as fraction (Brief = "Molar Fraction ");

h as enth_mol;

v as fraction (Brief = " Vapourisation fraction ");
end
Porém, este modelo de corrente ndo apresenta formas de calcular
propriedades importantes da mistura, como por exemplo a ental-
pia.
Utilizando o VRTherm como um CalcObject do EMSO, esta
propriedade pode ser calculada da seguinte forma:
Model stream_therm as stream

PARAMETERS
ext PP as CalcObject (Brief = "VRTech Physical  Properties ");

EQUATIONS

h = (1-v)*PP.LiquidEnthalpy(T, P, z)

+ v*PP.VapourEnthalpy(T, P, z);

end

Como pode ser visto na linha 6 do modelo acima, duas fun-
¢bes do VRTherm estdo sendo utilizadas: LiquidEnthalpy

e VapourEnthalpy A lista completa de propriedades que
podem ser calculadas desta forma utilizando o VRTherm, assim
como os argumentos de cada calculo, podem ser encontrados na
Subsecdo 7.1.2.
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7.1.1 Modelos
O VRTherm implementa uma série de modelos para os célculos de

propriedades de misturas. Na Tabela 7.1 é apresentada a forma
que devem ser indicados os modelos escolhidos:

Tabela 7.1: Modelos Disponiveis no VRTherm

Forma de uso no EMSO Modelo

“Ideal” Gas Ideal
"ldealLiquid" Liquido Ideal

"RK" Redlich Kwong

"SRK" Soave Redlich-Kwong

"PR" Peng-Robinson

"APR" Peng-Robinson Assimétrico
"ASRK" Soave Redlich-Kwong Assimétrico
"UNIFAC" UNIFAC(Dortmund)

7.1.2 Propriedades

Abaixo segue a lista completa de propriedades que podem ser
calculadas pelo VRTherm em modelos dentro do EMSO. Estas
propriedades sio divididas em trés grandes grupos: as proprieda-
des dos componentes puros, propriedades de misturas e cdlculos
de equilibrio.

A Tabela 7.2 trata das propriedades de componentes puros e a Ta-
bela 7.3 apresenta as propriedades de misturas. Ja na Tabela 7.4
sao apresentadas funcoes que envolvem calculos de equilibrio de
fases.

Tabela 7.2: Propriedades de componentes puros do VRTherm disponiveis no EMSO.

Funcdo no EMSO Propriedade Argumentos
NormalBoilingPoint Temperatura de Ebulicdo -
VapourPressure Pressao de Vapor T
CriticalTemperature Temperatura Critica -
CriticalPressure Pressdo Critica -
CriticalVolume Volume Critico -
NormalFreezingPoint | Temperatura de congelamento -
MolecularWeight Massa molar -

&
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Nota: As propriedades de componentes puros, Tabela 7.2, serao
sempre um vetor de comprimento igual ao nimero de componen-
tes da mistura. As propriedades de misturas, Tabela 7.3 sempre
serdo um Unico valor que representa a mistura como um todo.

Tabela 7.3: Propriedades de misturas do VRTherm disponiveis no EMSO.

Funcdo no EMSO Propriedade Argumentos
NumberOfComponents Nuimero de componentes da mistura -
LiquidCpCv C,/C, da fase liquida T, P,z
VapourCpCv C,/C, da fase vapor T, P, z,
LiquidCp C, do liquido T, P,z
VapourCp C, do vapor T, P, z,
LiquidCv C, do liquido T, P,z
VapourCv C,, do vapor T,P,z,
LiquidCompressibilityFactor | Fator de compressibilidade do liquido T, P,z
VapourCompressibilityFactor | Fator de compressibilidade do vapor T,P,z,
LiquidEnthalpy Entalpia do liquido T, P,z
VapourEnthalpy Entalpia do vapor T, P, z,
LiquidEntropy Entropia da fase liquida T, P,z
VapourEntropy Entropia da fase vapor T,P,z,
LiquidGibbsFreeEnergy Energia Livre de Gibbs do liquido T, P, z
VapourGibbsFreeEnergy Energia Livre de Gibbs do vapor T,P,z,
LiquidVolume Volume molar da fase liquida T, P,z
VapourVolume Volume molar da fase vapor T, P, z,
LiquidDensity Densidade do liquido T, P,z
VapourDensity Densidade do vapor T,P, z,
LiquidThermalConductivity Condutividade térmica de liquido T,P,z
VapourThermalConductivity Condutividade térmica de vapor T,P,z,
LiquidViscosity Viscosidade da fase liquida T, P,z
VapourViscosity Viscosidade da fase vapor T, P, z,
LiquidFugacityCoefficient Coeficiente de Fugacidade do liquido T, P,z
VapourFugacityCoefficient Coeficiente de Fugacidade do vapor T,P,z

Para que o célculo de flash seja totalmente realizado no VRTherm
dentro do simulador EMSO, deve-se atribuir as saidas da funcdo

as varidveis existentes no modelo , por exemplo:

out
out
vfrac

0 N O U~ WN R

VARIABLES
in Feed as stream;
OutletL
OutletV

as stream_therm;
as stream_therm;
as fraction;

EQUATIONS
"The flash
[vfrac, OutletL.z, OutletV.z] = PP.Flash(OutletV.T, OutletV.P,

calculation

Feed.z);
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Tabela 7.4: Calculos de flash do VRTherm disponiveis no EMSO.

Funcdo no EMSO ‘ Propriedade ‘ Argumentos ‘ Saida da funcdo
VapourFraction Fracao vaporizada de uma corrente T, P,z Vfrac
Flash Calculo de flash TP T, P,z Vfracs 215 %o




8 Calculos de Propriedades Termodinamicas

Neste capitulo é apresentada uma breve teoria a cerca dos calculos necessérios para estimar
as principais propriedades termodinamicas. No VRTherm ha dois grandes grupos de calculos
de propriedades. O primeiro, apresentado a seguir, utiliza relacées Termodinamicas cldssicas
e o segundo utiliza correlacdes encontradas livremente na literatura.
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8.3 Entropia. . . . . . . ... e e e e 44
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8 Célculos de Propriedades Termodindmicas

8.1 Ponto de Referéncia

8.2 Entalpia

8.3 Entropia

O VRTherm considera como seu ponto de referéncia o estado de
gas ideal em uma temperatura de 300 K.

Muitos pacotes de cdlculos termodinamicos consideram um ponto
de referéncia de 0 K, ou préximo disto. A escolha deste ponto
de referéncia gera algumas simplificacbes nos calculos, porém é
sabido que as correlacdes de calor especifico ndo apresentam bons
resultados em temperaturas inferiores a 150 K. Por este motivo,
no VRTherm um ponto de referéncia com maior temperatura é
utilizado.

. Vv
H = H +/ v (81)

OP
g (w)u

onde H" é a entalpia de gés ideal.

Ly <3P>
N; v T,N;

J

, v
S =54 / dV + RinZ  (82)

or\ R
o )y V

onde S ¢ a entropia de gés ideal.

8.4 Calor Especifico C),

2
‘ vV (92P T (28
Cp:C;,9+T/ (gT?> dV—ff>V—R (8.3)
> v

onde C9 é o C, de gés ideal.
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