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Comandos ou arquivos: comandos e nomes de arquivos inse-
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Nota: uma nota, por exemplo: o ISE é um simulador baseado
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Linux: uma nota especifica para plataformas POSIX (Linux e
Unix).
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1 Introducao

Neste capitulo & apresentado o simulador ISE com suas principais caracteristicas. Ao final do
capitulo sdo apresentadas as instrucdes de instalac3o.
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1 Introduco

1.1 Introducao ao ISE

1.2 Tecnologia

1.2.1 Termodinidmica

ISE é um simulador estacionario de processos industriais, tendo ja
implementados modelos dos mais importantes equipamentos pre-
sentes na inddstria quimica, petroquimica e de geracdo de ener-
gia. Contém um banco de dados com mais de 1200 componentes
quimicos, além de dados préprios para agua e vapor, e os mais
modernos métodos de calculo de propriedades termodinamicas de
misturas entre estes componentes.

ISE € um acrénimo em inglés para Ambiente Integrado de Si-
mulagdo (Integrated Simulation Environment) e é também uma
jogada fonética que lembra a palavra easy, ou seja, facil. Isto ndo
é apenas uma coincidéncia, uma premissa do simulador é ter uma
interface amigavel para o usuéario, permitindo a implementagéo
de simulacdes complexas com apenas alguns cliques e de maneira
intuitiva.

O ISE é desenvolvido com as mais modernas tecnologias, a citar:

e As mais novas formulacdes calculos termodindmicos para
misturas;

e Método de resolucdo orientado a equacdes;

e Desenvolvido totalmente em Java.

O ISE utiliza os métodos de calculo de propriedades termodina-
micas de misturas mais avancados disponiveis hoje. Os métodos
utilizam de calculos rigorosos para a energia livre de Gibbs, sendo
assim mais avancados que as regras de misturas classicas. Como
exemplo, podemos citar a utilizagdo da regra de mistura UGMR e
da predicdo da atividade em solucdes liquidas. Isto tudo significa
que os resultados gerados no ISE serdo os melhores possiveis na
simulac3o.

Neste ponto, o ISE estd a frente mesmo dos simuladores estaci-
onarios consagrados no mercado, que, em geral, estdo defasados
nestas tecnologias.

1.2.2 Resolucido orientada a equacoes

E comum que softwares com funcionalidades similares ao ISE se-
jam construidos com modelos desenvolvidos de maneira sequencial-

P

modular. Nesta forma, cada equipamento é calculado de uma
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Figura 1.1: Exemplo de

processo com

retro-alimentac3o.

forma especifica, limitando as possibilidades de caracterizacio
e de interacdo com os demais equipamentos presentes em uma
mesma simulacdo. O ISE, por outro lado, utiliza da tecnolo-
gia de modelos orientados a equacdes. Desta forma o usuério
n3o precisa mais se preocupar com informacdes especificas para o
equipamento, mas sim com o namero global de graus de liberdade
(relacdo entre o nimero de equagdes, variaveis e especificagdes).
Internamente, esta tecnologia também tras vantagens muito im-
portantes, como por exemplo a viabilizacdo do calculo direto de
correntes de reciclo.
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No exemplo da vemos um processo de separacdo en-
tre metanol e acetona, cuja mistura possue um azeétropo. Para
obter produtos puros em ambos componentes, é feita a operacio
conjunta de duas colunas sob condicdes de pressdo diferentes, des-
locando a composicdo do azeétropo. O produto de topo de cada
coluna (com a composicao do respectivo azeétropo) é alimentado
na outra.

1.2.3 Desenvolvido totalmente em Java

Java é uma linguagem de programacio orientada a objetos, que
tras uma série de vantagens para os desenvolvedores e, por con-
sequéncia, para o usuario final.

Esta linguagem é mantida pela empresa Sun Microsystems, que
vem provendo frequentes atualizacdes das bibliotecas, sempre me-
lhorando as funcionalidades, otimizando os processos computaci-
onais e diminuindo a ocorréncia de bugs. Aos desenvolvedores,
isto significa uma maior eficiéncia, focando os esforcos nas fun-
cionalidades do software e n3o na implementacdo “burocratica”
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do software. Para o usuario final, o resultado é um software com
uma interface muito amigavel e com recursos avancados.

Além disso, a plataforma Java também tem o diferencial da porta-
bilidade, de forma que o software desenvolvido pode ser portado
para praticamente qualquer sistema operacional existente, além
de aplicacdo via WEB.

Os demais simuladores existentes no mercado s3o, em grande
maioria, dependentes de cédigos em linguagens antigas como
FORTRAN ou C. O resultado disto para os desenvolvedores é
uma maior dificuldade no mantimento do software, como proble-
mas cada vez maiores de compatibilidade. Os usuérios, por outro
lado, ficam expostos a interfaces antiquadas e limitadas.

Em desenvolvimento: detalhamento em construcio.




2 Visao Geral

Neste capitulo apresentamos uma visdo geral da interface grafica com o usuério do ISE e suas
principais caracteristicas.
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2.1 Abrindo o ISE

Figura 2.1: Tela inicial.

Ao abrir o software ISE, é apresentada uma tela inicial, como na

Atencdo: As figuras aqui apresentadas podem ter diferencas em
relacdo as telas e janelas encontradas pelo usuéario, devido as con-
figuragdes do sistema operacional, alguma configuragdo do ISE
visual alterada e também as constantes atualizacdes do aplica-
tivo.

== I5E =
File View Simulaton Help

CH®e

Center Page = anistles o Nl

Mo Object Selected

Recent Projects
= Varia... Value  Unit

Example Projects

Common Actions

|_<|> Mew Project
(® Open Project ...

Quit

Nesta tela s3o oferecidas as seguintes opcdes:

e Recent Projects: lista dos altimos projetos utilizados pelo
usuario e a respectiva data e horério.

e Example Projects: lista dos exemplos que acompanham
o ISE.

e Common Actions: criar novo projeto, abrir projeto exis-
tente ou fechar o simulador.

Dentre os exemplos ja inclusos no ISE, sdo encontrados problemas
classicos da literatura e também casos especiais de simulacdes,
como, por exemplo, casos envolvendo equilibrio trifasico ou a in-
tegracdo massica e energética de processos. A lista de exemplos
presentes até maio de 2010 estd mostrada na [Figura 2.2
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(]

Example Projects {

(& Open example 'AcetylensHydrogenation. ise'

@ Open example 'Air Compression (Towler & Sinnott - Ex3.12).ise’
@ Open example 'AmmoniaPlant.ise’

@ Open example 'CH4 Compression (Towler & Sinnott - Ex3. 10).ise’
@ Open example 'CombinedCyde.ise’

@ Open example 'Decanter (Towler & Sinnott - Ex4. 3).ise’

@ Open example 'Deisobutanizer . ise’

(& Open example 'DepropanizerColumn.ise'

(& Open example 'DepropanizerColumnFesds.ise’

[3 Open example 'EB-5M Column.ise’

@ Open example 'Ethanol Dehydration (Luyben 2006 - 5. 2).ise’
@ Open example ‘Ethylene Compression (Towler & Sinnott - Ex3. 13).ise’
@ Open example 'GasTurhine (Towler & Sinnott - Ex4.6).ise’

@ Open example 'HC Compression (Towler & Sinnott - Ex3. 11).ise’
@ Open example 'Offshore-3PhaseSeparation and Gas Compression.ise'
(% Open example 'Offshore-3PhaseSeparation.ise'

(& Open example 'Offshore.ise’

(®& Open example 'Partial Condenser (Towler & Sinnott - Ex4, 2).ise’
(® Open example 'PowerFlant.ise'

@ Open example 'PressureSwingDistillation. ise’

@ Open example ‘RankineCyde. ise'

@ Open example 'Shift Converter (Towler & Sinnott - Ex4, 1).ise’
@ Open example 'SourWaterStripper.ise'

(% Open example ‘ThreePhaseDistillation. ise'

(% Open example ‘ThreePhaseFlash.ise’

(®& Open example ‘TurbineRegeneratingCyde.ise'

Figura 2.2: Lista de
exemplos ja implementados
no ISE.

Cabe citar que as op¢des apresentadas na area Common Acti-
ons também est3o disponiveis a partir do menu File e da barra
de ferramentas.

2.2 Iniciando um novo projeto

Optando por iniciar um novo projeto, sera apresentada ao usuario
uma janela de selecdo das bibliotecas a serem utilizadas, como

visto na [Figura 2.3,

A biblioteca de vapor (Water Steam) de agua oferece modelos
que permitem o calculo de ciclos de vapor, incluindo os calculos de
propriedades termofisicas de acordo com os dados do IAPWS95.

A biblioteca de engenharia de processos (Process Engineering
Library) ja oferece a maioria dos modelos necessarios para se
representar um processo industrial: diversas colunas de separa-
¢do, vasos de equilibrio, reatores, trocadores de calor, bombas,
compressores, valvulas, etc.
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Figura 2.3: Tela de selecio
de bibliotecas.

= News Project Library Selection

Select the libraries to be used in the project:

Library |Jse
Water Steam
Process Engineering E

Water Steam Library of Models

This library implements models for the simulation of power plant
processes,

The prediction of thermao-physical properties is accomplished by an ™

Cancel || Ok |

A

Atencio: Apos esta etapa inicial da selecdo das bibliotecas n3o é
mais possivel retornar e alterar as bibliotecas utilizadas no projeto.

Mais detalhes a respeito das bibliotecas sdo encontrados no

Optando pela biblioteca de engenharia de processos, é necessario
primeiramente informar ao simulador os componentes envolvidos
na simulacdo e quais os modelos termodinamicos
(Figura 2.5)) a serem utilizados. Neste aspecto o ISE oferece o
que ha de mais avancado atualmente, estando a frente da maioria
dos demais simuladores existentes.

O banco de dados do ISE contempla mais de 1200 componentes
e os mais modernos modelos termodindmicos. Mais detalhes a
respeito destes modelos podem ser encontrados na 77,
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Figura 2.4: Configuracio dos
componentes da simulagdo

Mixture | Models

Compou

MName

nds in Mixture

Formula

Remove

Search For Compounds

MName or Formula: |C

MName

Formula
CH4
C2HG

Aliases

METHYL HY

PROPAMNE C3H3 . .

M-BUTAME C4H10 DIETHYL, B... [58.123 58,123
MN-PENTANE CSH12 PEMTYL HYD... [72. 1493 72,1495

M-HEXAME CeH14 HEXYL HYDR.... [86, 1756 86, 1766
MN-HEPTAMNE CTHI16 DIPROPYLM... (100,203 100,203
MN-DCTANE CEH13 OCTAMNE 114,23 114,23

M-NOMAME CoH20 MNOMAME 128,257 128.257
M-DECAME C10H22 DECAME 142,284 142,284
MN-UMDECAME |C11H24 LUMDECAME,... [156.311 156,311 e

Cancel | | QK |

Figura 2.5: Configura¢do dos
componentes da simulacdo

Equation

of State Settings

Equation of State:

Mixing Rule:

a* Model:

Liquid Specific Settings

Use Activity Model:
Activity Model:

Pure Fugacity:

PR
LGMR.

UNIFAC(Da)

™

UNIFAC(Do)

Vapour Pressure

& [=

[%

[x

=

Cancel || QK |
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Dica: Ao contréario da configuracdo das bibliotecas utilizadas no
projeto, uma vez tendo escolhido a biblioteca de engenharia de
processos o usuario pode retomar a configuracdo dos componen-
tes e da termodindmica utilizada a qualquer momento durante a
edicdo do projeto.

2.3 Visao geral do ambiente de simulacao

Figura 2.6: Diagrama em
branco

Apés as configuracdes preliminares do projeto (bibliotecas, com-
ponentes e modelos termodindmicos), é apresentada ao usuario

uma interface como a da [Figura 2.6l No centro da tela, um

diagrama em branco e outras areas funcionais em torno deste.

"<C ISE - Project 1

File View Simulation Help

tE=0

O

| T

Mo Object Selected

=0

Water Steam (&)

m Source
m Energy Source

QEI Turbine

Turbine Bleeding

= Boiler
™% Boiler Reheat

Pump

m Condenser
m Heater
m Heat Exchanger

% Mixer

Splitter

Variable Value Unit

iﬁ Recyde

Process Enginee...( % )

£33 Thermodynamics

m Source
Mo . .

¥ Diagram is empty

‘z‘ Wariables=0 Global DF=0 | | | |

Nesta figura podemos identificar as seguintes areas:
1. Barra de menus;

Barra de botdes;

2
3. Paleta das bibliotecas;
4. Pagina central;

5

. Area das variaveis;
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231

Barra de menus

6
7.
8
9

Vista satélite;
Barra de mensagens;
Barra de status;

Barra de andamento.

Na barra de menus se encontram os menus de acesso as operacdes
e fun¢des basicas do simulador.

Atencao: Os arquivos utilizados para os projetos do ISE tem a
extensdo .ise

No menu File se encontram as seguintes operacdes:

New Project: Inicia um novo projeto, passando pelas eta-
pas conforme a [Secdo 2.2l Se ja houver um projeto em
execucdo e este conter alteracdes ndo salvas, o ISE pergun-
tara ao usuario se ele deseja salvar o projeto atual antes de
iniciar um novo, ou cancelar a operac3o.

Save: Salva o projeto atualmente aberto. Se o mesmo
ainda n3o foi salvo, serd apresentada ao usuario uma janela
para que seja escolhido o local e o nome do arquivo a ser
salvo.

Open Project ...: Abre um projeto existente, previamente
salvo. Ao acionar . Se houver um projeto em execucdo e
este ndo estiver salvo, o ISE perguntara se o usuario quer
salvar o projeto atual (ou cancelar) a operagdo e fechara o
projeto atual (ou voltara ao projeto atual).

Save as ...: Salva o projeto atual com um caminho e/ou
nome do arquivo diferentes do atual. Apos isto, qualquer
alteracdo salva pelo comando Save modificara este altimo
arquivo.

Close Project: Fecha o projeto atualmente aberto. Se
este n3o estiver salvo, o ISE perguntara se o usuario quer
salvar o projeto atual ou cancelar a operacdo. Em seguida,

a interface retorna a tela inicial (Segdo 2.3)).

Quit: Fecha o simulador. Da mesma forma como nos itens
anteriores, o ISE ira perguntar se o usuario deseja salvas as
alteracdes no projeto atual, se for o caso.
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2.3.2 Barra de botoes

Figura 2.7: Barra de botdes.

No menu View é possivel gerenciar a interface do simulador,
podendo ativar ou desativar a presenca dos seguintes itens:

o Palette;
o Satellite View;
e Variables.

Além de mostrar ou n3o estes itens, o usudrio também pode
manipular a disposicdo de diversas maneiras. Mais detalhes a
respeito disso na ?7.

No menu Simulation est3o as acdes referentes a simulacio:

e Run: Executa os procedimentos de resolucdo numérica da
simulag3o.

e Report: Exibe uma janela com os resultados de um equi-
pamento.

e Cancel: Cancela a resolugdo numérica.

E importante salientar que para executar a simulacdo, é necessario
que o diagrama tenha seus graus de liberdade fechados, o que s6
é obtido apds inseridos equipamentos e especificacdes. Maiores
detalhes sobre isto na A opcdo Report apenas estara disponivel
ap6s a simulacdo tenha sido executada pelo menos uma vez. A
opcdo de cancelamento da resolucdo numérica pode ser dtil se
a simulagdo estiver tomando muito tempo, ou houver alguma
instabilidade numérica.

No menu Help, o usuéario tem acesso a janela About, que contém
informacdes sobre a versdo atual do ISE, bem como informacdes
para contato com a VRTech.

A barra de botdes do ISE contém atalhos rapidos para as funcio-
nalidades mais comuns:

‘H®0

1. Criar novo projeto;
2. Salvar projeto;

3. Abrir outro projeto;
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4. Rodar simulacio.

Estas funcionalidades sdo as mesmas presentes a partir dos menus
discutidos na subsecdo anterior.

2.3.3 Paleta das bibliotecas

A paleta das bibliotecas é mostrada, por padrdo, & esquerda da
pagina central. E através dela que o usuario acessa os itens das
bibliotecas selecionadas, ao criar um novo projeto.

B ralett=

| Water Steam

Process Engineering

%3 Thermodynamics

ﬂ Source
= sink
5:! Mixer
D Mixer 3

E@ splitter
m Energy Source

E@ EnergySplitter
ﬂ Flash

{] FlashPH

FlashvLL

Figura 2.8: Paleta das
bibliotecas.

Para cada biblioteca selecionada, aparece na paleta uma lista dos
equipamentos disponiveis e itens de configuracdo. Ainda é possi-
vel contrair ou expandir uma biblioteca, clicando no icone a direita
do nome da biblioteca. Na |Figura 2.8 onde a biblioteca Water
Steam foi colapsada e a biblioteca Process Engineering mos-
tra a opcdo de abrir as configuracdes de termodinamica e lista os
seus equipamentos disponiveis, para adicionar ao diagrama.

Mais detalhes sobre as bibliotecas no

2.3.4 Pagina central

A pagina central é o espaco onde é construido o diagrama da
simulacdo, contendo os equipamentos utilizados e as correntes
que ligam estes.
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—_—_—————e— e —————

Compressor

Figura 2.9: Pagina central
com uma instancia de um
compressor.

Para adicionar instancias de equipamentos ao diagrama, basta
clicar no respectivo item da paleta de bibliotecas. Uma instancia
do equipamento deve aparecer no diagrama, como na [Figura 2.9
O nome do equipamento ‘e arbitr“ario A principio, o usuario
pode mové-lo dentro do diagrama, redimensiona-lo (utilizando
o pequeno quadrado no canto inferior direito do equipamento
selecionado), renomea-lo (clicando duas vezes sobre o nome do
equipamento) e conectar portas de saida de equipamentos em
portas de entrada. Mais detalhes sobre a criacdo de diagramas
na

Também é possivel alterar o tamanho do diagrama, alterando o
nivel de zoom. Para isto, basta clicar com o bot3o direito sobre
uma area vazia do diagrama que sera apresentado um menu com
as opcdes de mostrar tudo, zoom 100%, afastar e aproximar.

2.3.5 Area das variaveis

Aqui s3o apresentadas diversas informacdes a respeito de um equi-
pamento selecionado no diagrama:

e Tabela das variaveis do modelo do equipamento, seus valo-
res e unidades;

e Breve descricdo e limites inferior e superior de cada variavel;
e Graus de liberdade locais (Local DF);

e Situacdo dos resultados.
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=

B Yariables

Compressar ¥ Local DF=1
i Results outdated

Variable Yalue Linit
10,018 kgmolefh
T 25,3564 C
1,0018 atm
z [ 1,0008]
AP 0 atm
Pon 0,9501
W, 1,00126-4  |kw
Molar Flow

Figura 2.10: Area das Valid range=[0, 1E6] kgmole/h

variaveis, selecionado um
compressor.

E na tabela de variaveis que o usuario deve entrar com as espe-
cificacdes da simulacdo, a fim de fechar os graus de liberdade.
Mais detalhes sobre o procedimento da definicdo da simula¢do na
Os modelos dos equipamentos sdo descritos na

Enquanto n3o for selecionado algum equipamento, a area das va-
riaveis mostra a mensagem No Object Selected. A mensagem
Results outdated significa que os valores mostrados para as
variaveis podem n3o estar atualizados, pois hd mudancas no di-
agrama desde a altima vez que a simulacdo foi resolvida ou esta
ainda ndo foi resolvida nenhuma vez. Logo apés resolvida a si-
mulacdo e enquanto ndo houverem mudancas nas especificacées
ou equipamentos, a mensagem é Results Available.

2.3.6 Vista satélite

A vista satélite serve como uma reproducdo em escala pequena
do diagrama. Se mostra muito atil quando o diagrama tem varios
equipamentos, permitindo uma visdo geral do diagrama. Também
oferece uma maneira simples de navegar através do diagrama,
bastando clicar sobre a localizacdo desejada ou arrastar o quadro
respectivo a visdo da pagina central.
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2" Satellite View

|

Figura 2.11: Vis3o geral de
um diagrama com a vista
satélite.

2.3.7 Barra de mensagens

A barra de mensagens mostra o estado corrente do diagrama de
simulagdo. As mensagens mostradas sdo as seguintes:

I nDE... Iy ‘( 1]

‘.i. Results Cutdated, run a simulation flrr

Figura 2.12: Barra de
mensagens da interface.

Ao iniciar a construcdo de um diagrama, é apresentada a mensa-
gem

e Diagram is Empty. Esta mensagem aparece ao se criar
um projeto novo ou quando se remove todos os equipamen-
tos de um diagrama.

e Add/remove specs to close the DF. Esta mensagem
aperece logo ao se inserir algum equipamento no diagrama.
A mensagem permanece enquanto se monta o diagrama,
inserindo equipamentos e especificacdes, até que o nimero
de graus de liberdade global seja zero. Mais detalhes sobre
graus de liberdade na [Sec3o 3.1/ e na[Secio 3.6|

e Results Outdated, run a simulation. Uma vez fechados
os graus de liberdade do diagrama, a simulacdo pode ser
executada. A mesma mensagem é mostrada quando se
altera algum equipamento ou especificacdo de um diagrama
ja simulado. A mensagem indica que os valores atualmente
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2.3.8 Barra de status

Figura 2.13: Balango de
graus de liberdade global.

presentes na tabela de variaveis ou reportados precisam ser
atualizados rodando uma simulac3o.

e Results available. Os valores mostrados na tabela de va-
ridveis e nas reportagens esta atualizado. Esta reportagem
sempre aparece logo ap6s que uma simulagdo tenha sido
resolvida com sucesso.

A barra de status do simulador sempre mostra o balanco de graus
de liberdade global, indicando o niimero de variaveis total no dia-
grama e o namero de graus de liberdade. Em geral, na medida em
que se adicionam novos equipamentos no diagrama, aumentamos
o namero de graus de liberdade global.

@ Variables=199 Global DF =1 |

2.3.9 Barra de andamento

Figura 2.14: Barra de
andamento durante a
resolucdo da simulago.

A barra de andamento tem por finalidade permitir o acompanha-
mento pelo usuario da resolucdo da simulacdo. Diagramas com
poucos equipamentos podem ser resolvidos quase que instanta-
neamente, mas, na medida que a complexidade do diagrama au-
menta, a simulacdo toma mais tempo para ser resolvida.

L _—

\magaaa @

Os métodos numéricos de resolucdo da simula¢do dividem o pro-
blema global do diagrama em subproblemas menores, na medida
do possivel, e o progresso da barra da ao usuario uma idéia do
andamento da resolugdo da simulagio.
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Cabe ressaltar que simula¢ées simples podem ser resolvidas tdo
rapidamente que o usuario nem percebe o progresso na barra de
andamento.
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2.4 Atalhos de teclado

Para tornar tarefas usuais mais ageis, o usuario dispbe dos seguin-
tes atalhos de teclado:

Acao Atalho

Salvar projeto atual ctrl + S

Rodar a simulagdo ctrl + R
Cancelar a simulacio | ctrl + bckspc

Fechar o ISE alt + F4

Tabela 2.1: Atalhos de teclado.
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Neste capitulos sdo abordados os conceitos necessarios para o pleno entendimento do
funcionamento do ISE: graus de liberdade, resolucdo orientada a equagdes e redundancia.
Em paralelo, sdo mostrados os procedimentos para a criacdo de diagramas, apresentando as
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Seguindo o que foi discutido até o capitulo anterior, o usuario
ja iniciou o simulador, abriu algum exemplo pronto, criou um
novo projeto e reconheceu todas as areas da interface grafica do
simulador.

Uma breve descricdo de como se adicionam equipamentos ao dia-
grama ja foi dada na|Secdo 2.3mas o procedimento sera retomado
aqui, indo mais além na configuracdo do diagrama de simulac3o.

Cabe lembrar também que o ISE funciona com a tecnologia de re-
solucdo orientada a equacdes. Cada modelo de equipamento pre-
sente nas bibliotecas contém varidveis e equacdes, relacionando
elas. Assim, a cada instancia de equipamento que adicionamos ao
diagrama de simulacdo, adicionamos mais variaveis e equacées ao
problema global. Ao resolver a simulagcdo, o ISE monta sistemas
de equacdes envolvendo os modelos dos equipamentos presentes
no diagrama, conforme as correntes materiais e de energia interli-
gam eles. Estes sistems s3o entdo resolvidos, desde que os graus
de liberdade estejam fechados.

3.1 Graus de liberdade de uma simulacao

Cada equipamento da biblioteca
possui equagdes e variaveis. Na
medida que estes s3o inseridos no
diagrama, s3o adicionadas as
respectivas equagdes e variaveis ao
sistema de equagdes global,
alterando o balan¢o de garus de
liberdade global.

Até entdo, sempre salientamos que os graus de liberdade de uma
simulacdo devem ser fechados para que seja possivel resolver a
simulacdo, mas n3o entramos no mérito de definir este conceito.

De maneira qualitativa, podemos dizer que os graus de liberdade
de uma simulacdo sdo uma medida das possibilidades que o sis-
tema tem para resolver o problema. Naturalmente, como estamos
buscando uma soluc3o Gnica para o problema, precisamos fazer
com que o nimero de graus de liberdade seja nulo.

Matematicamente, graus de liberdade de um sistema de equacdes
sdo definidos em funcdo do nimero de variaveis envolvidas, do
namero de equacdes relacionando elas, do nimero de paradmetros
e do namero de especificacdes, da seguinte forma:

GL = Nyor — Neqs - Npa’r - Nspec (31)

Onde:

GL: Graus de liberdade

Nyqr: Nimero de Varidveis

Neys: Numero de Equagdes
Npgr: Namero de Parametros
Ngpee: Nimero de EspecificacGes
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No caso do ISE, cada modelo ja faz a distin¢do entre variaveis,
pardmetros e especificacdes intrinsicas. Temos assim a seguinte
simplificacdo:

GL = Nygar — Negs (3.2)

Esta é a informacdo mostrada na barra de status, como visto na

[Secdo 2.3

Cada equipamento presente nas bibliotecas contém suas préprias
variaveis, equacdes e, conforme a definicdo anterior, seus proprios
graus de liberdade. O usuario deve buscar fechar estes graus de
liberdade locais, mas também é possivel que um equipamento
ainda tenha graus de liberdade quando outros equipamentos re-
lacionados estejam superespecificados (com graus de liberdade
negativos).

Porém, para garantir a convergéncia da simulagdo, deve haver
uma relacdo de dependéncia entre as variaveis dos diferentes equi-
pamentos, como por exemplo as condicdes de operacdo de um
equipamento e o calor de uma corrente de energia que entra nesse
equipamento. Mais detalhes sobre as especificacdes nos equipa-
mentos serdo tratadas nas respectivas secdes do |Capitulo 4]

3.2 Resolucao orientada a equacoes

Como vimos, o ISE monta um sistemas de equacdes a partir dos
modelos dos equipamentos presentes no diagrama. Desta forma,
em geral, o processo de resolucdo da simulagdo pode ser um pro-
cedimento numeérico ou analitico de resolucdo de um sistema de
equacdes lineares ou n3o-lineares. No caso do ISE, estdo im-
plementados métodos que resolvem numericamente um sistema
de equag¢des algébrico ndo-linear, ou NLA (non-linear algebraic
system of equations):

F(z,)=0
sujeito a (3.3)
Limiteinferior Z Tn Z Limitesuperior

Esta é a caracterizacdo da tecnologia de resolucio orientada a
equacdes. Ela traz muitas vantagens frente a tecnologia classica
(sequencial-modular), presente na maioria dos simuladores comer-
ciais. Nestes, o método de resolucdo é dependente de quais as
especificacBes utilizadas, o que limita as op¢des para o usuario
final. Além disso, também é menos versatil quando se busca
construir diagramas com grande integracdo energética e reciclos
de correntes massicas.
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3.3 Visao geral sobre os equipamentos

Figura 3.1: Uma instancia de
compressor.

O ISE provém os mais distintos equipamentos em suas bibliotecas,
porém todos eles tem algumas caracteristicas em comum que
permitem que estes interajam.

Basicamente, todo equipamento contém um modelo matematico
(isto &, variaveis e equacdes) e portas de entrada e/ou de saida.
As portas podem ser do tipo material e energéticas. As portas
se caracterizam no diagrama por pequenos quadrados azuis na
borda dos equipamentos. As portas de entrada sio quadrados
azuis sem marcas e as portas de saida s3o quadrados azuis com
um ponto escuro no centro.

A |Figura 3.1 mostra uma instancia de um compressor. Note que

ele tem 2 entradas e uma saida.

Compressar

Selecionando um equipamento presente no diagrama, a area de
variaveis ira apresentar uma tabela com as variaveis do respectivo
modelo, incluindo os seus valores atuais e unidades. Clicando
sobre uma linha, temos abaixo da tabela uma descricdo da variavel
e os limites nos quais ela é valida. No canto superior direito temos
a indicacdo dos graus de liberdade locais do equipamento.

Um tipo especial de equipamentos s3o as fontes e sumidouros.
Estes servem para se definir as correntes de entrada e saida do
diagram de simulaco. Estes equipamentos contém apenas uma
porta e apenas as variaveis necessarias para descrever as correntes
materiais ou energéticas. As fontes contém apenas uma porta de
saida e contém especificagdes (uma especificagdo para portas de
energia, trés para portas materiais), ou seja, adicionam graus de
liberdade ao problema total. Os sumidouros contém apenas uma
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Figura 3.2: Variaveis do
modelo de turbina.

(s -

Compressor ¥ Local DF=1
% Results outdated

Variable Value Unit

10,018 kamoleh

T 25,3564 C
1,0018 atm

z [ 1,0008 ]

AP (o] atm

P 0,3501

LU 1L0012E-4  [ew

Maolar Flow

Valid range=[0, 1E8] kamale/h

Figura 3.3: Fonte e
sumidouro.

porta de entrada e nenhum grau de liberdade, de forma que a sua
adicdo ao diagrama ndo altera o problema. Para exemplificar, a
Figura 3.3 mostra uma fonte conectada a uma saida.

—
=F sink

Source

Os detalhes especificos sobre cada equipamento serdo apresenta-

dos no [Capitulo 4|

3.4 Conectando equipamentos

Apenas é possivel conectar portas
materiais de equipamentos de uma
mesma biblioteca, porém é possivel

conectar portas de energia
livremente entre os equipamentos,
possibilitando estudos de
integragdo energética.

Para conectar equipamentos presentes no diagrama de simulacéo,
basta clicar com o bot3o direito do mouse sobre a porta de saida
de um deles e carregar até a porta de entrada do outro, como
visto na[Figura 3.4} E criada entdo uma corrente, cuja rota entre
as duas portas é calculada automaticamente, visando o desvio dos
outros elementos presentes no diagrama. Ainda assim, é possivel
mover as quebras da linha, uma vez selecionada a corrente.
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.—ll_']k
Source

Heater

Source

%
¥

Heater

w

Heater

Figura 3.4: Conectando uma —t
porta de saida (de uma fonte)
a uma entrada (de um
trocador de calor).

Source

Heater

Atencao: O ISE n3do permite a conexdo de correntes entre portas
que ndo sdo compativeis.

mouse, 0 cursos ignora portas incompativeis e "se agarra"a portas

@ Dica: Enquanto carregando a conexdo de uma corrente com o
do mesmo tipo.
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3.5 Especificando variaveis

Como vimos na [Secdo 3.1} cada equipamento adicionado ao dia-

grama contribui com variaveis e equacdes para o problema global
e, para viabilizar a resolucdo deste problema, é necessario espe-
cificar exatamente um certo namero de variaveis: o nimero de

graus de liberdade globais.

Especificar variaveis significa fixar os seus valores. Ou seja, o
ISE vai utilizar destes valores fixados pelo usuario para calcular as
demais variaveis. Em geral, os graus de liberdade locais dos equi-
pamentos correspondem 3as suas condicdes de operacdo, sdo ca-
racteristicas do processo conhecidas de ante-m3o. Completando
o namero de graus de liberdade global, temos as condicdes das
alimentagdes do processo (vazdo, temperatura, pressdo, compo-
sicd0), que também geralmente s3o conhecidas quando definimos
um problema de simulag&o.

Para especificar uma variavel de um equipamento, basta:
e selecionar o equipamento;
e localizar a variavel na tabela da area de variaveis;
e verificar a unidade desejada para a variavel a especificar;

o clicar sobre o valor da variavel, na tabela da area de varia-
veis;

e digitar o valor da especificacdo;
e confirmar digitando Enter.

Apés especificada a variavel, o seu valor fica destacado em azul.
O processo de especificagdo pode ser visualizado na [Figura 3.5,
E importante ressaltar que os valores especificados as variaveis
devem estar dentro da faixa de validade das mesmas, que é sempre
mostrada na descricdo da variavel, abaixo da tabela das variaveis.

Dica: O ISE efetua a conversdo de unidades automaticamente.
Basta clicar sobre a unidade atual e selecionar outra na lista.

Algumas variaveis, como a composicdo de uma corrente material,
sdo vetoriais. Nestes casos, ao clicar sobre o valor a célula da
tabela que contem os valores da composicio, é aberta uma nova
janela listando os componentes, como na[Figura 3.6] Basta entdo
entrar com os valores na tabela, sabendo que a composicdo é
normalizada em base 1.
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o, O - O |E_ -

Flash 9 Local DF=1 ||Flash 9 Local DF=1| Flash Local DF=0
¢ Results outdated % Results outdated s Results outdated
Variable  Value Unit Variable  Value Unit Variable  Value Unit
QA 0 kw QA 0 ki Qi 0 kw
T 252425 |C i T H T 30 c
P 1,001% vatm P 1,0019 atm P 1,0019 atm
L 10,0138 |kgmolefh L 10,0138 |kgmole/h L 10,0138 |kgmalefh
v 10,0125  [kgmolefh W 10,0125  |kgmole/h v 10,0125  |kgmole/h
@, 0,5002 o, 0,5002 o, 0,5002
P ratio 1,0013 P ratio 1,0013 P oasio 1,0013
AP 0 atm AP 0 atm AP 0 jatm
Figura 3.5: Especificando a
C o~ Temperature
condi¢do de temperatura em Vald range ~[-250, 2000] C
um vaso de flash.
Variable Value Unit
F 100 kamole/h
F o 9775,092 kg/h
Fosl 13,3633 m*3/h
T 160 C
P 330 kPa
h -14051,6427 J/gmole
@, 0
W [0,1598 U,ISSEU,ZI?Z...

.{ Array Editor

Index Value
. o BEMNZENE 0.2
Figura 3.6: Especificando a OLUENE 03
composicdo molar z de uma ETHYLBENZENE 0.2
P-XYLENE 0.2
corrente contendo 6 O-XYLENE 0.2
componentes.

Em desenvolvimento: Em breve, sera implementada a norma-
lizacdo automatica da composicdo, de forma que o usuario n3o
precise mais se preocupar com este detalhe.
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3.6 Fechando os graus de liberdade

A resolugdo orientada a equagdes
pormite uma grande flexibilidade
na constru¢3o de diagramas com
grande integragdo massica e/ou
energética.

A

Figura 3.7: Exemplo para
estudo de redundancia.

Outro conceito importante que o usuéario deve estar ciente é o de
redundancia. Como vimos neste capitulo até aqui, o simulador
ISE funciona através da construcdo de sistema de equacdes en-
volvendo as variaveis e equacées dos diversos modelos disponiveis
nas bibliotecas. Porém, cabe ao usuario a responsabilidade de
fazer especificac@es corretas, fechando os graus de liberdade.

Geralmente (e obrigatoriamente, em simuladores ndo orientados
a equag¢des), as variaveis que sdo especificadas sdo condi¢des de
operacdo dos equipamentos e as correntes de alimentac3o do dia-
grama. Porém, em processos complexos, outros perfis de especi-
ficacdes podem ser necessarios, e neste caso o usuario deve tomar
algum cuidado ao buscar fechar os graus de liberdade, para que
n3o cometa alguma redundancia na especificacdo das variaveis.

Atencdo: Redundancias ocorrerdo sempre que uma variavel
que ja pode ser calculada a partir das especificacdes existentes
for também especificada.

Para exemplificar, vamos mostrar um exemplo de um diagrama
simples, mas que contém integracdo massica e energética, na

Figura 3.7,

Source Splitter

Neste caso temos uma alimentacdo material que se divide em
duas. Cada parcela passa por um caminho diferente no diagrama,
uma passando por resfriador e a outra passando por um aquece-
dor. Apés estes processos intermediarios, as duas correntes vol-
tam a se encontrar. Além disso, ha a integracdo energética entre
os dois processos térmicos: o calor utilizado no aquecedor é o
calor removido no resfriador — a corrente que liga o resfriador ao
aquecedor é uma corrente energética.
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A redundancia de um diagrama
deve ser evitada quando estamos
tratando de uma pura simulagdo.

Porém, a mesma ainda pode ser

necessaria em outros tipos de
problemas, como o de reconciliagcdo
de dados, no qual buscamos
minimizar a discrepancia entre os

Ao montar um diagrama de simulagdo como este, podemos per-
ceber que o niimero de graus de liberdade locais s3o:

3+ N na alimentacéo.
1 no divisor;

1 no aquecedor;

2 no resfriador;

0 no misturador;

0 no sumidouro.

Ou seja, sdo 7+ N graus de liberdade globais, onde N é o nimero
de componentes considerados na simulagéo.

A principio podemos listar as variaveis que sdo mais indicadas a
serem especificadas nesta simulacio:

Na alimentac3o, especificar a condi¢do da corrente, ou seja,
sua vazdo, temperatura, pressio e a composicdo dos N
componentes da simulaggo.

No divisor, ha um grau de liberdade, relativo a fracdo de
divisdo da corrente que entra, ent3o se especificaria uma
das vazdes de saida.

No aquecedor & necessario informar apenas uma condicdo
de operacdo, como a temperatura ou a pressdo, uma vez
que a informac3o do calor adicionado provém de uma porta
de energia.

No resfriador é necessario informar duas condicdes de ope-
racdo, dentre temperatura, pressdo e calor removido.

No misturador e no sumidouro ndo existem graus de liber-

dade.

Apesar destas indicacdes de variaveis a especificar, o usuario é
livre para inserir especificacdes no diagrama, n3o ficando preso
aos graus de liberdade locais de cada equipamento. Isto significa
que, neste exemplo, o usuario poderia manter o resfriador com
valores especificados.  graus de liberdade e superespecificar o aquecedor, uma vez que
as condi¢cdes de saida dos dois equipamentos estdo relacionadas
pela corrente de energia entre elas.

Porém o usuario deve ser coerente nas especificacdes. Neste
exemplo, fazendo uma analise sobre o balanco de massa do di-
agrama, fica claro que a vazio através do aquecedor e a vazdo
através do resfriador estdo amarradas pela vazdo da alimentacio,
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O método de resolugdo orientada a
equagdes garante ao usuario uma
grande liberdade de quais variaveis
serdo especificadas e quais serdo
calculadas. Porém é importante a
atencdo do usuéario quanto as
relagdes de dependéncia entre as
variaveis do processo para evitar a
redundancia.

Figura 3.8: Alterando as
especificacdes no diagrama do
exemplo.

da seguinte forma:

Faquecedor + Fresfriador = Lalimentacao

Ou seja, ndo podemos especificar as trés vazbes, mas sim apenas
duas delas. Ao especificarmos as trés, poderemos estar come-
tendo uma discrepancia e esta é chamada de redundancia.

O mesmo racioncinio pode ser feito com o balanco de energia no
processo. A quantidade de calor nos dois processos esta amarrada
da seguinte forma:

Qaquecedor = _Qresfriador

Ou seja, para uma condicdo fixa de vazdes, ndo poderemos fixar
totalmente as condicBes de operacdo de ambos equipamentos. Se
especificarmos a condicdo de entrada e saida de ambos os equi-
pamentos, eles provavelmente demandardo diferentes quantidades
de calor e o balango de energia n3o sera satisfeito, caracterizando
outra situacdo de redundancia.

Ainda assim, o exemplo mostrado na[Figura 3.7, com suas integra-
¢cdes massica e energética, oferece um grande leque de possibili-
dades de especificacdes. Por exemplo, é possivel superespecificar
o aquecedor e o resfriador, fixando temperatura e pressio das
correntes de saida de ambos equipamentos. Porém, neste caso,
o namero de graus de liberdade global se torna negativo, o que
significa que alguma outra variavel do processo deve deixar de ser
especificada. Duas candidatas si3o a vazdo que passa através do
resfriador e a temperatura da corrente de alimentac3o.

O - (T -
Heater ¥ Local DF=-1| |Cooler ¥ Local DF=-1
| Results available | Results available
Variable Value Unit Variable Value Unit
Qi 1,8625  kw LT 1,8625 [k
F 5 kamolefh || |F 5 kgmole/h
T 40 C T 15 C
Heater
_____ P 1 atm P 1 atm
r -
! z [0,50... z [0,50...
1
______ AP o atm AP o atm
3 Splitter
Source %
T 29,471 c
P 1 atm kr
F 10 kgmole/h
Fw 170,289 kg/h
@, 0,518

Para ilustrar, na [Figura 3.8/ temos ambos aquecedor e resfriador

supersepecificados, resultando em —2 graus de liberdade.
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@

-

Note que um destes graus de liberdade negativos se refere a vazao
de entrada do resfriador, que é um resultado do modelo matema-
tico do divisor. Portanto, no especificamos a frac3o de divisdo no
divisor. Ao invés disso, estamos especificando através do resfria-
dor como 5 kgmol/h. Como a vazdo da alimenta¢do também é
especificada, em 10 kgmol/h, estamos impondo que que a fragdo
de diviso seja 50%.

O outro grau de liberdade é devido a inser¢do de mais de uma con-
dicdo de operacdo dos equipamentos térmicos e, para atingir esta
superespecificacdo, deixamos livre a temperatura da alimentac3o.
Esta foi calculada pelo ISE como sendo 29,5, como mostrado no
tooltip sobre o diagrama.

O mesmo exercicio poderia ser feito mantendo a temperatura
da corrente de alimentacdo e deixando de especificar uma das
vazdes. Neste caso, o ISE nos calcularia a vazido sobre cada um
dos esquipamentos térmicos. Note que, se quiséssemos especificar
a temperatura da alimentag3o (ou a fragdo de divisdo no divisor,
como sugerido agora) mantendo a supersepecificacdo do processo,
estariamos cometendo redundancia.

O exemplo apresentado aqui ainda é simples, mas, na medida
que o diagrama aumenta, aumentam as possibilidades de se co-
meter a redundanica de especificacées. Diagramas com diversas
integracBes massicas e energéticas podem estar redundantes em
alguma regido, enquanto que em outra ainda n3o estejam com-
pletamente especificados. Neste caso é possivel que o namero
de graus de liberdade global seja nulo, porém a simulacdo n3o
podera ser resolvida. O ISE apresentard uma mensagem dizendo
que a simulagdo n3o pode ser resolvida para todas as variaveis.

Dica: Uma maneira sistematica de se evitar problemas com a
redundancia em diagramas grandes é inserir especificacdes na me-
dida que se adicionam novos equipamentos, tentando manter os
graus de liberdade globais fechados e resolvendo a simulacio sem-
pre que possivel. Depois que se tem um diagrama grande com
os graus de liberdade fechados e sem redundancia, é mais facil
inserir integracdes massicas e energéticas sem problemas.
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3.7 Resolvendo a

Figura 3.9: Iniciando a
resolucdo da simulago.

simulacao

Uma vez que o diagrama de processo esteja com todos os graus
de liberdade fechados, a barra de mensagens deve mostrar a men-
sagem "Results Outdated, run a simulation". Isto significa
que o diagrama esta pronto para ser simulado. Para isso, basta
clicar no botdo Run (Figura 3.9) ou na op¢do Run do menu
Simulation.

File View
{E® o[
_

Center Page

Simulation Help

Process E...[ =

3 Thermod...

Figura 3.10: Barra de
andamento durante a
resolucdo da simulac3o.

O progresso da resolucdo da simulacdo é mostrado na barra de
andamento, no canto inferior direito da interface grafica do ISE.

| HHHURE

Figura 3.11: Um erro
numeérico na resoluc3o da
simulac3o.

Em situacdes que a convergéncia da simulagdo n3o é alcancada,
o ISE apresenta uma mensagem de erro como a mostrada na

Figura 3.11]

Could not converge:
Matrix singular exception at iteration 4

%

Em desenvolvimento: Como o ISE ainda se encontra em de-
senvolvimento, podem ocorrer erros durante a simulagdo. Neste
caso, sugere-se ao usuario que contate a VRTech a fim de informar
o problema observado.
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3.8 Visualizando os Resultados

No seu estado atual de desenvolvimento, o ISE provém as seguin-
tes maneirias para acompanhar os resultados:

e Na area Variables, s3o atualizados os valores das variaveis
que n3o foram especificadas;

e Tooltips sobre qualquer porta de saida de um equipamento
mostra o estado da corrente associada.

e Reports particulares de cada equipamento (ainda ndo im-
plementado para todos os equipamentos).

Apos executada uma simulacdo, € mostrada a mensagem "Results
Available", o que significa que todos os valores mostrados na ta-
bela de variaveis, ao selecionar um equipamento, sdo resultados
da simulac3o do diagrama.

Outra forma para se acompanhar os resultados da simulacdo é
através das tooltips sobre as portas dos equipamentos e as cor-

rentes, como visto na [Figura 3.12

TR _o O (E— =
n [ || Column Local DF=0
s @ ) Results available
e m Varisble Value  Unit
=] source 1: R |1z,s 2]
= sk 154 |kgmole/n
Feedl
I_I}/_lMixer 6 |kamole/h
D T 46,387 C
Mixer3 =
P 18,766  atm 1 3
:@ISpmer F 529,783  kgmoleh |2 |C
o f— Fu 22.273,322 kgl e
Feed2 o, 1 o
E@I EnergySplitter o faffam”2 ||
Composition Molar Mass kaffam~2
ﬂ Flash PROPYLENE 0,993 0,399 -
a
PROPANE 0,001 0,001 L]
ﬂ FlashPH Partial flowrates kgmolefh kg/h
PROPYLENE 528,855 22,254,409
. . . ~ ﬂ EER PROPANE 0,429 18,913
Figura 3.12: Visualizagdo [ : :
Column
dos resultados do produto de [ ciciiciicn . N
ﬂ Decanter
topo de uma coluna de M =
D‘ﬂ Compressar I |3 :L—Lﬁv)_

despropenizagio.

‘Z Resuls avalable 2] Variables=2925 Global DF=0 ‘ [ |m

Para a obtencdo de resultados mais detalhados, ha a opcdo de
exibir um report, que pode conter resultados internos do equipa-
mento, como a convers3o de um reator, os perfis de temperatura,
pressdo e composicdo de uma coluna de separacio, a carga tér-
mica de um refervedor, etc. Um exemplo de report para uma

coluna de destilacdo é mostrado na |Figura 3.13|
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Figura 3.13: Resultados
detalhados de uma coluna de
despropenizagio.

=L Column Report -
A

Cbject: Column
Number of Stages: 160

Inlets:
Stage 105
Stage 133

Specs:
Molar or Mass Reflux Ratio 12.8000

Bottom Pressure 20.8000 kgf/cm™2
Top Pressure 19,3800 kgf/cm™2
Bottom Fraction [PROPANE] 0.8970000

Key Results:

Top Temperature 319.537 K

Bottom Temperature 330.888 E

Top Product 529.283 kgmole/h P
Bottom Product 41.1166 kgmole/nh

Condenser Duty -22909.3 kW

Reboiler Duty 24816.6 kW

S5plit Fractions:

Top Bottom
PROFYLENE 0.8991390 0.0300000
PROERNE 0.000810346 0.970000

Temperature Profile, K
3.195373e+02, 3.19553%0e+02, 3.195807e+02, 3.196024e+02, 3.1%96241:

B sure Profile. kof/cm"2 Ihd
< Bl

Em desenvolvimento: A implementacio dos reports dos equi-
pamentos ainda estd sendo desenvolvida. Mais funcionalidades
(melhor apresentagdo, graficos) ainda serdo adicionadas. Além
disso, ainda n3o sdo todos os equipamentos que contém esta fun-
cionalidade.

Em desenvolvimento: Também planeja-se desenvolver outras
formas de visualizacdo de resultados, até a versio final do ISE.




4 Bibliotecas de processos

Neste capitulo entraremos em datelhes acerca das bibliotecas disponiveis no ISE. Cada bibli-
oteca oferece um conjunto de equipamentos que podem ser usados para construir diagramas
de simulacdo, além de configuracdes especificas.

Atualmente, temos disponiveis duas bibliotecas: a biblioteca de agua e vapor e a biblioteca
de engenharia de processos.

Sumario
4.1 Bibliotecade aguaevaporf . . . ... ... ... ... . ... ... 37

4.2 Bilioteca de engenharia de processos| . . . ... .......... 49
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As bibliotecas sdo escolhidas pelo usuario ao criar um projeto

novo, como Vvisto na [Secdo 2.2

O usuério pode utilizar uma ou mais bibliotecas em um pro-
jeto, porém as correntes materiais conectadas a equipamentos
de uma biblioteca somente serdo compativeis com equipamentos
da mesma biblioteca. As correntes de energia, por outro lado,
podem ser ligadas entre equipamentos de quaisquer biblioteca,
permitindo a integracdo energética entre diferentes processos.

Por exemplo, o usuario ndo pode conectar uma corrente de vapor
d'agua, proveniente de uma turbina da biblioteca de agua e vapor,
diretamente a uma entrada de um trocador de calor da biblioteca
de engenharia de processos, pois a corrente é de um tipo diferente
da porta de entrada. Em compensacdo, correntes de energia sdo
compativeis entre as bibliotecas, de forma que o usuario pode
ligar uma corrente de energia, da saida de calor de um condensar
da biblioteca de agua e vapor, a uma porta de entrada de calor
de um aquecedor da biblioteca de engenharia de processos.

Atencao: Ao realizar a integragdo energética de um diagrama
de simulacdo, tenha em mente que esta € uma aplicacdo do pri-
meiro principio da termodindmica. Este diz que energia pode ser
encontrada na forma de calor e trabalho (entre outras) e estas
podem ser livremente convertidas entre si. Porém, o segundo
principio da termodindmica nos impdes limitacdes praticas, como
por exemplo, que ndo é possivel converter totalmente calor em
trabalho.

Diagramas insipirados em processos reais irdo sempre obedecer
o segundo principio da termodindmica, mas o usuario deve estar
ciente disto ao experimentar diferentes integracdes em um dia-
grama de simulag3o.

Neste capitulo sdo listados os equipamentos presentes em cada
biblioteca até entdo. Cada equipamentoo caracteriza-se por um
modelo matematico que contém variaveis e equagdes. A diferenca
entre o nimero de variaveis do modelo e o niamero de equaces é o

namero de graus de liberdade locais, como definido na|Sec3o 3.1|

Fontes e sumidouros também s3o listados juntos aos equipamen-
tos, pois da mesma forma adicionam variaveis ao diagrama e tam-
bém se encontram na paleta de cada biblioteca.
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4.1 Biblioteca de agua e vapor

Figura 4.1: Paleta de
equipamentos da biblioteca de
agua e vapor.

A biblioteca de agua e vapor (Water Steam Library) oferece
modelos dos principais equipamentos dos processos de geracdo de
energia envolvendo o uso de vapor d'agua. Estes equipamentos
sdo encontrados na paleta, como na [Figura 4.1

Os calculos termodindmicos das propriedades da agua e do va-
por sdo baseados nos dados do International Association for the
Properties of Water and Steam (IAPWS).

Water Steam (2]

q:l Turbine
QE Turbine Bleeding

m Heat Exchanger

@J Mixer

Splitter

oS
o e

4.1.1 Corrente material de agua e vapor

As correntes materiais que passam através dos equipamentos da
biblioteca de dgua e vapor sdo caracterizadas por 5 variaveis:

e Vazdo massica [kg/s];
e Temperatura ['C];

e Pressio [Pal;
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e Massa especifica [kg/m?];
e Vazdo volumétrica [m?/s].

Estas variaveis estdo amarradas pelas correlacdes termodindmicas
de forma que, ao se especificar uma corrente, basta ao usuario
entrar com o valor de trés delas.

A corrente pode ser liquida, vapor ou uma mistura de ambos, mas
0 usuario n3o precisa se preocupar com isso. Esta informac3do esta
amarrada ao banco de dados termodinamico.

4.1.2 Corrente energética

4.1.3 Equipamentos

Source

Figura 4.2: Icone de fonte da
biblioteca de agua e vapor.

As correntes energéticas sdo mais simples que as correntes mate-
riais pois carregam apenas uma informac3o:

e Poténcia (ou taxa de energia) [MWV];

Note que esta corrente carrega a informac3o de energia, que pode
ser tanto calor quanto trabalho. Ao conectar equipamentos, é
importante estar ciente do significado da conex3o: se os equipa-
mentos trocam calor, trabalho, ou se ha a conversdo de trabalho
em calor ou de calor em trabalho. As conversdes entre diferentes
formas de energia nunca é totalmente eficaz.

Estdo presentes na biblioteca de agua e vapor os equipamentos
detalhados a seguir.

f—

Saurce

Este modelo representa uma fonte de dgua ou vapor. Ele contém
apenas uma porta de saida de corrente material, cujas proprieda-
des devem ser especificadas pelo usuario. Contem uma porta de
saida, Outlet.

O modelo contém 5 variaveis e 3 graus de liberdade locais. Geral-
mente s3o especificas uma das vazdes, a temperatura e a pressdo.
Note que n3o faria sentido especificar as duas vazdes e a massa
especifica, pois possivelmente estariamos comentendo alguma re-
dundancia, além destas variaveis ndo serem independetes.
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Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressio 510~ 20 M Pa
Rho Massa especifica 11073 1109 kg/m?
Fvol ~ Vazado volumétrica 0 10000 m3/s

Tabela 4.1: Variaveis do modelo Source.

Energy Source

Figura 4.3: icone de fonte de
energia da biblioteca de agua Ez
e vapor.
Energy Source

Este equipamento representa uma fonte de energia, ou seja, a
adicdo de calor ou trabalho a um equipamento. Contem uma
porta de saida, Outlet.

Variavel Descricido Lim Inf Lim Sup Unidade
Outlet Poténcia —500 500 MW

Tabela 4.2: Variaveis do modelo Energy Source.

Este modelo contém apenas uma variavel e um grau de liberdade
local. Significa que temos que especificar o valor da taxa de ener-
gia adicionada pela fonte, ou deixa-la em aberto se o equipamento
ao qual esta fonte estd conectada esteja superespecificado.

Esta fonte serve tanto como uma fonte de trabalho como uma
fonte de calor. Para processos que operam adiabaticamente, se
especifica o valor da taxa de energia adicionada como 0.

Turbine

Este equipamento representa uma turbina de vapor, equipamento
comumente usado para a geracdo de energia em ciclos de vapor.
Portas de entrada:

e Inlet: Corrente material de alimentacdo de vapor.

Portas de saida:
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Figura 4.4: icone de turbina
da biblioteca de agua e vapor.

Turbine

e Outlet: Corrente material de descarga de vapor.

e W, .:: Trabalho de eixo gerado na turbina.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vaz3o massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressdo 510~% 20 M Pa
Giso Eficiéncia isoentrépica 0 1
W out Trabalho de eixo da turbina  —500 500 MW

Tabela 4.3: Variaveis do modelo Turbine.

Nele, geralmente é alimentada uma corrente de vapor a uma alta
pressdo e descarregado vapor nas condicdes de operacdo da tur-
bina, uma pressdo menor. A perda de energia da corrente de
vapor é transformada em trabalho de eixo, com uma eficiéncia
dada pela variavel ¢;,,.

O modelo matematico contém 2 graus de liberdade locais. Ge-
ralmente sdo especificadas a pressdo de descarga e a eficiéncia da
conversao energética.

Turbine Bleeding

Este modelo representa uma turbina de vapor com sangria, ou
seja, uma turbina em que ocorre a condensacdo de parte da cor-
rente de vapor.

Portas de entrada:
e Inlet: corrente material de alimentacdo de vapor.

Portas de saida:
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Figura 4.5: icone de turbina
com sangria da biblioteca de

4gua e vapor. Turbine Bleeding

e Qutlet: Corrente material de descarga de vapor.
e Bleeding: Sangria.

e WW,,: Trabalho de eixo gerado na turbina.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressio 510~ 20 M Pa
eff Eficiéncia isoentropica 0 1
bleedingFrac  Fragdo massica de sangria 0 1
Wout Trabalho de eixo da turbina  —500 500 MW

Tabela 4.4: Variaveis do modelo Turbine Bleeding.

Como em uma turbina simples, geralmente é alimentada uma
corrente de vapor a uma alta pressdo e descarregado vapor nas
condi¢cdes de operacdo da turbina, uma pressdo menor. Este equi-
pamento também considera a condensacdo de uma parte da cor-
rente de vapor, chamada de sangria. A parcela condensada sai
pela respectiva porta de sangramento. A perda de energia da
corrente de vapor é transformada em trabalho de eixo, com uma
eficiéncia dada pela variavel ef f.

Este modelo contém 3 graus de liberdade, sendo geralmente espe-
cificadas a press3o de descarga, a eficiéncia energética e a fracio
de sangria na turbina.

Boiler

Este equipamento representa uma caldeira de vapor, geralmente
utilizada em ciclos térmicos de vapor para a otencdo de vapor em
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Figura 4.6: icone de caldeira
da biblioteca de agua e vapor. Baoiler

altas pressées mediante a adicdo de calor.
Portas de entrada:

e Inlet: Corrente material de 4gua ou vapor.

e : Corrente enrgética, calor adicionado a caldeira.
Porta de saida:

e Qutlet: Corrente material de vapor.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Q Carga térmica da caldeira MW
P Pressdo 51074 20 M Pa
T Temperatura 0 1300 °C

Tabela 4.5: Variaveis do modelo Boiler.

A caldeira geralmente opera a uma pressio fixa, sendo alimentado
agua liquida e descarregando vapor supersaturado numa pressio
mais alta.

O modelo matematico tem 1 grau de liberdade. Geralmente se
especifica a pressdo de operacido da caldeira, mas uma especi-
ficagdo da temperatura também (fazendo um namero de graus
de liberdade locais de —1) poderia permitir o calculo da carga
térmica proveniente de uma fonte de energia, por exemplo.

Boiler Reheat

Este equipamento representa uma caldeira de vapor com 2 es-
tagios de aquecimento, fornecendo vapor em duas pressdes dife-
rentes. A alimentacdo principal é, em geral, liquido numa alta
pressdo e o vapor gerado na maior pressio de operacdo pode ser
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Figura 4.7: Icone de caldeira
com reaquecimento da

biblioteca de agua e vapor. Baoiler Feheat

utilizado em demais processos e entdo retornar a caldeira para um
reaquecimento, voltando ao processo numa pressdo intermediaria.

Portas de entrada:

e Inlet: Corrente material de dgua ou vapor que alimenta a
caldeira.

e InletReheat: Corrente material de alimentacdo do estégio
de reaquecimento.

Portas de saida:

e QOutlet: Corrente material para a descarga de vapor na
pressdo de operacdo da caldeira.

e OutletReheat: Corrente material de saida para o estagio
de reaquecimento.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Q Carga térmica total —500 500 MW
Qh Carga térmica na caldeira —500 500 MW
Qho Carga térmica no reaquecimento —500 500 MW
Outlet Vazdo maéssica da descarga 0 10000 kg/s
OutletT Temperatura da descarga 0 1300 °C
OutletP Pressdo da descarga 5107 20 M Pa
OutletTO  Vazdo massica para o reaquecimento 0 10000 kg/s
ReheatedT Temperatura de reaquecimento 0 1300 °C
Reheated P Pressdo de reaquecimento 510~* 20 M Pa

Tabela 4.6: Variaveis do modelo Boiler Reheat.

A corrente de liquido que é alimentada na primeira entrada da
caldeira & aquecida até virar vapor superaquecido na pressdo de
operacdo mais alta. Apés passar por um ciclo primario de gera-
¢do térmica, é realimentado na entrada secundaria da caldeira,
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Pump

Figura 4.8: Icone provisério
de uma bomba da biblioteca
de agua e vapor.

gerando vapor numa pressdo intermediaria. Esta corrente entdo
pode ser utilizada em um ciclo térmico secundario e retorna a
caldeira pela primeira alimentac3o, fechando o ciclo dos dois es-
tagios.

O modelo matematico tem 4 graus de liberdade. Especificando
temperatura e pressdo de ambos os estagios, o modelo calcula
as cargas térmicas parciais e a carga térmica total. A vaz3o da
corrente de reaquecimento geralmente é calculada ou especificada
de acordo com as necessidades dos processos que utilizam esta
corrente.

Pump

Este equipamento representa uma bomba, que adiciona energia
mecanica a uma corrente material aumentando a sua presso.

Porta de entrada:
e Inlet: Alimentag3o de corrente material.
Porta de saida:

e QOutlet: Descarga de corrente material com maior pressio.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
ef f Eficiéncia 0 10000 kg/s
rho Massa especifica 11073 1106 kg/m?
F Vaz3o massica 0 10000 kg/s

P Press3o 510~ 20 M Pa
T Temperatura 0 1300 °C
h_is  Entalpia isoentrépica 0 5300 kJ/kg
Pot Poténcia mecanica —500 500 MW

Tabela 4.7: Variaveis do modelo Pump.

P

A alimentacdo da bomba geralmente € uma corrente de agua
liquida. O modelo considera uma elevacdo da entalpia da corrente
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de maneira isoentrépica (maxima), e uma variavel de eficiéncia
ef f que considera o desvio da idealidade.

O modelo matematico tem 2 graus de liberdade. Geralmente
se especifica a pressdo de descarga ou a poténcia mecénica e a
eficiéncia da bomba.

Condenser

Figura 4.9: icone de
condensador da biblioteca de
agua e vapor.

Condenser

Este equipamento representa um condensador total, que é ali-
mentado por uma corrente de vapor e descarrega uma corrente
liquida mediante a remoc¢3o de calor.

Portas de entrada:

e Inlet: Alimentac3o de uma corrente material de vapor.
Portas de saida:

e QOutlet: Descarga de uma corrente material liquida.

o Q: Calor removido da corrente de entrada.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressio 51074 20 M Pa
h Entalpia 0 5300 kJ/kg
Q Calor removido —500 500 MW3
Tsat Temperatura de saturacio 0 1300
AT Grau de subresfriamento —200 200

Tabela 4.8: Variaveis do modelo Condenser.

A alimentagdo geralmente é composta de vapor. No condensador
é removido calor até que se condense o vapor, podendo atingir
condicdes subresfriadas.

O modelo contém apenas um grau de liberdade uma vez que
na condicdo de equilibrio liquido-vapor de substincias puras T



46

4 Bibliotecas de processos

Heater

Figura 4.10: icone de
aquecedor da biblioteca de

agua e vapor.

e P sdo dependentes. E possivel especificar qualquer variavel
aqui, mas em geral é recomendado especificar uma temperatura,
no maximo igual a temperatura da alimentacdo do vapor, ou o
préoprio grau de subresfriamento, definido como a diferenca de
temperatura entre a temperatura do liquido e o ponto de bolha
da agua na dada pressdo. As especificar a pressdo ou o calor
removido é necessario cuidado para que haja a condensacio total
(ATS’U.I) > 0)

Heater

Este equipamento corresponde a um aquecedor no qual uma cor-
rente material é aquecida através da adicdo de calor por uma
corrente energética. Este equipamento pode atuar também como
um resfriador se o calor adicionado for negativo.

Portas de entrada:
e Inlet: Entrada da corrente material a ser aquecida.
e Q: Entrada de calor.

Portas de saida:

e Qutlet: Saida da corrente material resfriada.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Q Calor adicionado MW
F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressdo 51074 20 M Pa

Tabela 4.9: Variaveis do modelo Heater.

Este modelo pode ser usado em qualquer processo no qual se
adiciona (ou remove) um calor de uma corrente material de agua
ou vapor.
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Mixer

Figura 4.11: icone de
misturador da biblioteca de
agua e vapor.

Ele tem 1 grau de liberdade, que corresponde a uma condic3o de
operacdo, temperatura ou pressdo, além da alimentacdo de calor
através da respectiva porta. Se a alimentacdo n3o for especi-
ficada, é possivel especificar as duas condicdes de operacdo no
aquecedor.

=

Mixer

Este equipamento representa um simples misturador, que tem por
finalidade transformar duas correntes materiais em uma sé, sem
considerar equilibrio termodindmico, apenas efeitos de diluicio.

Portas de entrada:
e Inlet: Primeira alimentacdo de corrente material.
e Inlet2: Segunda alimentagdo de corrente material.
Portas de saida:

e Outlet: Corrente material resultante da jun¢do das alimen-
tacdes.

Variavel  Descricdo  Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressdo 51071 20 M Pa
Tabela 4.10: Variaveis do modelo Mixer.
Este equipamento pode ser usado em qualquer processo. Se deve
ter em mente que ele ndo considera calculo de equilibrio, porém
0 mesmo pode ser associado a um vaso de flash, por exemplo.
Ele ndo tem nenhum grau de liberdade.
Splitter

Este equipamento representa um simples divisor de correntes ma-
teriais. E utilizado quando uma corrente material se divide em
duas correntes de mesmo estado.
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Figura 4.12: Icone de divisor E@
de corrente da biblioteca de
agua e vapor.

Splitter

Portas de entrada:
e Inlet: Corrente material.
Portas de saida:
e Outletl: Primeira saida de corrente material dividida.

e QOutlet2: Segunda saida da corrente material dividida.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
01 Fracdo de divisdo para a primeira saida 0 1
Fy Vazdo maéssica na primeira saida 0 10000 kg/s
Fy Vaz3o massica na segunda sa+ida 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressdo 51074 20 M Pa
Fuol Vazdo volumétrica 0 10000 m3/s

Tabela 4.11: Variaveis do modelo Splitter.

Este equipamento pode ser usado para qualquer corrente material
que se deseje dividir em duas, para passar por diferentes processos
ou para reciclo.

O modelo contém um grau de liberdade. E necessario especificar
a fracdo de divisdo da corrente material, ou alguma das vazdes.
Também é possivel deixar este modelo n3o especificado, supe-
respecificando um processo seguinte para que o0 mesmo demande
uma vazio calculada.

Recycle

Figura 4.13: Icone de reciclo

da biblioteca de agua e vapor. Recycle
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Este equipamento serve para se determinar uma corrente material
de refluxo, agindo como um sistema de controle de vaz3o.

Portas de entrada:
e Inlet: Entrada da corrente material.
Portas de saida:

o Qutlet: Saida da corrente material.

Variavel Descricio  Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressio 510 20 MPa

Tabela 4.12: Variaveis do modelo Recycle.

Este equipamento deve ser utilizado em linhas de reciclo, para se
determinar a vazdo que passa através deste.

O modelo adiciona 1 grau de liberdade ao diagrama, de forma
que se faz necessaria a especificacdo da vaz3o através dele, ou a
superespecificacdo num equipamento posterior que resulte numa
demanda de vazio.

4.2 Bilioteca de engenharia de processos

A biblioteca de engenharia de processos (Process Engineering
Library) oferece modelos de varios equipamentos de processos
industriais, baseados em rigorosos calculos termodindmicos. Estes

equipamentos sdo encontrados na paleta, como na |Figura 4.14]

O usuério pode escolher os componentes quimicos utilizados na
simulagdo a partir de um banco de dados com mais de 1200 com-
ponentes. Para cada um destes, estdo disponiveis os parametros
necessarios para a predicdo de propriedades termodindmicas de
diversas diversas equacdes de estado, além das mais modernas
regras de mistura. Além disso, existem varias correlacbes para a
predicdo de propriedades fisicas.
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Figura 4.14: Paleta de
equipamentos da biblioteca de
engenharia de processos.
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4.2.1 Corrente material

As correntes materiais que passam através dos equipamentos da
biblioteca de de engenharia de processos se caracterizam por uma
mistura de todos os componentes selcionados do banco de dados.
Esta mistura pode estar em estado liquido, gasoso ou uma mistura
de ambos. No caso de uma mistura de ambos, as propriedades
globais dependerdo da combinacdo das propriedades de cada fase.

e Vazdo molar [kgmol/s;

e Temperatura [J;

e Pressio [Pal;

e Entalpia [kJ/kgmol];

e Fracdo de vapor na mistura;

e Composicdo global;

e Composicdo da fase liquida;

e Composicdo da fase vapor;

e Volume molar global [m?/gmol];

Estas variaveis estdo amarradas pela termodindmica de forma que,
ao se especificar uma corrente, basta ao usuario entrar com o
valor de trés delas (vazdo molar, temperatura e pressdo) e mais
a composicdo global de V — 1 componentes, onde N é o niamero
de componentes considerados. Mas note que estas especificacdes
sdo geralmente feitas nos equipamentos, ao especificar fontes de
alimentac3o e condcdes de operacido de equipamentos.

Desta forma, uma vez rodada a simulagdo, é sempre possivel
consultar os valores das variaveis de uma corrente para obter di-
retamente estes resultados, como por exemplo, as informacdes a
respeito da composicio de fases da corrente.

4.2.2 Corrente energética

As correntes energéticas sdo mais simples que as correntes mate-
riais pois carregam apenas uma informac3o, da mesma forma que
nos equipamentos da biblioteca de agua e vapor:

e Poténcia (ou taxa de energia) [MWV];

Note que esta corrente carrega a informacio de energia, que pode
ser tanto calor quanto trabalho. Ao conectar equipamentos, é
importante estar ciente do significado da conex3o: se os equipa-
mentos trocam calor, trabalho, ou se ha a conversio de trabalho
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em calor ou de calor em trabalho. As conversdes entre diferentes
formas de energia nunca é totalmente eficaz.

4.2.3 Equipamentos

Est3o presentes na biblioteca de engenharia de processos os equi-
pamentos detalhados a seguir.

Source

Figura 4.15: Icone de fonte
de corrente material da E]
biblioteca de engenharia de

Processos.

source
Este equipamento corresponde a uma fonte de alimentacdo de
corrente material.
Este modelo contém apenas uma porta de saida.
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo molar 0 10000 kgmol/h
Fw Vaz3o massica 0 10000 kg/h
Fyol Vaz3o massica 0 10000 m3/h
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
h Entalpia —-1107" 1107  kJ/kgmol
by Fracdo de vapor —-1107° 1
z Composicdo molar 0 1
w Composicdo massica 0 1
My, peso molecular médio 0 11010 g/gmol

Tabela 4.13: Variaveis do modelo Mixer.

Em geral as propriedades desta fonte sdo conhecidas no problema
a ser simulado, mas o ISE permite que, superespecificando o di-
agrama, se calcule as condicdes da alimentacio.

O modelo possui 3 + N graus de liberdade, onde N é o namero
de componentes considerados na simulacdo. Para se especificar

uma alimentac3o, é necessario entrar com uma vazdo, tempe-
ratura, pressdo e a composicdo dos N componentes. Fechados
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estes graus de liberdade locais, o ISE calcula o equilibrio termo-
dindmico da mistura. As variaveis h e My, sdo protegidas para
especificacdo, pois o seu calculo é.

Sink

. W
Figura 4.16: Icone de um IE

sumidouro de corrente

material. S”—ll{

Este equipamento se refere a um sumidouro de corrente material.
Contém apenas uma entrada.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo molar 0 10000 kgmol/h
Fw Vazdo massica 0 10000 kg/h
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressao 0,01 600 atm
h Entalpia —-1107" 1107  kJ/kgmol
by Fracdo de vapor ~1107° 1
w Composicdo massica 0 1
My, peso molecular médio 0 11010 g/gmol

Tabela 4.14: Variaveis do modelo Mixer.

Permite que sejam conectadas a si as saidas do diagrama de pro-
cesso.

Este modelo ndo contém nenhum grau de liberdade, mas permite
que sejam especificadas variaveis finais de um processo, se houve-
rem ainda graus de liberdade presentes no diagrama de procesoss.

Mixer

Figura 4.17: [cone de ?ﬂ

misturador de engenharia de
processos.

Mixer




54

4 Bibliotecas de processos

Este equipamento se refere a um simples misturador de corren-
tes materiais, sem considerar nenhum equilibrio termodindmico,
apenas o efeito de diluicdo entre as correntes.

Portas de entrada:
e Inlet 1: Primeira entrada de corrente material.
e Inlet 2: Segunda entrada de corrente material.
Portas de saida:

e Qutlet: Corrente material resultante.

Variavel Descricao

Lim Inf Lim Sup Unidade

F Vaz3o molar
T Temperatura
P Pressdo

0 10000 kgmol/h
—250 2000 °C
0,01 600 atm

Mixer3

Figura 4.18: Icone de

misturador de 3 entradas.

Tabela 4.15: Variaveis do modelo Mixer.

Este equipamento pode ser utilizadao em qualquer situacdo que
duas correntas se unam, ou se deseja alimentar duas correntes
a um mesmo equipamento. Ele ndo considera nenhum equilibrio
termodindmico entre as correntes, porém o mesmo pode ser as-
sociado a um flash em sequéncia, por exemplo.

Este equipamento ndo contém graus de liberdade.

Mixer3

Este equipamento é um simples misturador de correntes, utilizado
para unir 3 correntes em uma sé. N&do ha nenhum célculo de
equilibrio termodindmico, apenas o efeito de diluicdo entre as
correntes.

Portas de entrada:
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e Inlet 1: Primeira entrada de corrente material.

e Inlet 2: Segunda entrada de corrente material.

e Inlet 3: Terceira entrada de corrente material.
Portas de saida:

o Qutlet: Corrente material resultante.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade

F Vazdo molar 0 10000  kgmol/h
T Temperatura  —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm

Tabela 4.16: Variaveis do modelo Mixer3.

Este equipamento é analogo ao misturador simples, apenas com
uma entrada a mais.

N3o contém graus de liberdade.

Splitter

Figura 4.19: Icone de um

divisor de corrente material. Splitter

Este equipamento é referente a um divisor de corrente material,
que resulta em duas correntes materiais de estado igual ao da
alimentacio.

Portas de entrada:

e Inletl: Alimentacdo de corrente material a ser separada.
Portas de saida:

e QOutletl: Primeira saida de corrente material.

e QOutlet2: Segunda saida de corrente material.

Este equipamento pode ser utilizado sempre que uma corrente
material se dividir em duas regides diferentes do diagrama de
processo, ou quando uma parcela da corrente material retorna
por reciclo.
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Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressio 0,01 600 atm
01 Fracdo na primeira saida —107° 1
Fy Vazdo molar na primeira saida 0 106 kgmol/h
Fy Vaz3o molar na segunda saida 0 108 kgmol/h
F1 Vazdo massica na primeira saida 0 106 kgmol /h
Fuo Vaz3o massica na segunda saida 0 106 kgmol/h
M, Peso molecular médio 0 1010 kgmol/h

Tabela 4.17: Variaveis do modelo Splitter.

O modelo contém 1 grau de liberdade, de forma que é necessario
especificar uma das vazdes de saida do divisor ou a fracio de
divisdo.

Energy Source

Figura 4.20: Icone de uma

fonte de energia de J b

engenharia de processos.
Energy Saurce

Este equipamento se refere a uma fonte de calor ou de trabalho.
Este equipamento contém apenas uma porta de saida.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade

Qout Poténcia  —1 10® 110® kW

Tabela 4.18: Variaveis do modelo Energy Source.

Este modelo contém apenas uma variavel e um grau de liberdade,
a taxa de energia (poténcia).

Se é desejado calcular a quantidade de energia necessaria em um
procesos, este deve ser superespecificado, deixando este modelo
com 1 grau de liberdade. Para caracterizar processos que reque-
rem uma alimentac3o de calor como adiabaticos, basta especificar
a alimentacdo de energia como 0.

EnergySplitter

Este equipamento representa um divisor de corrente de energia.
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Figura 4.21: Icone de um

separador de corrente de @@

energia.
EnergySplitter

Portas de entrada:

e Inletl: Corrente de energia a ser dividida.
Portas de saida:

e W1: Corrente de energia.

e W2: Corrente de energia.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Inletl Poténcia EW
Wi Poténcia —1 108 1108 EW
Wy Poténcia —1108 1108 EW
) fracdo na primeira saida —1 107° 1
o fracdo na segunda saida —1 107° 1

Tabela 4.19: Variaveis do modelo Energy Splitter.

Este equipamento pode ser utilizado sempre que se deseja alimen-
tar o calor proveniente de alguma fonte ou equipamento a mais
de um equipamento. Porém, é importante que seja respeitada a
primeira lei da termodindmica e a natureza da energia da corrente
de energia original seja mantida nas correntes resultantes.

Este modelo contém um grau de liberdade, sendo necessario es-
pecificar alguma das correntes energéticas ou a fracdo de divisdo.
Ainda, pode-se manter este grau de liberdade em aberto e se
superespicifar um equipamento que é alimentado pelas correntes
resultantes, a fim de calcular a respectiva demanda de calor.

Flash

Este equipamento se refere a um vaso de equilibrio termodina-
mico, ou seja, um vaso de Flash.

Portas de entrada:

e Inlet: Alimentacdo de uma corrente material a ser sepa-
rada.

e (;,: Calor adicionado ao vaso de flash.
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Figura 4.22: Icone de um
vaso de equilibrio (Flash).
Flash

Portas de saida:

e OutletV: Saida de vapor proveniente do estado de equili-
brio.

e OutletL: Saida de liquido proveniente do estado de equili-

brio.
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Qin Entrada de calor 0 10000 kg/s
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
L Vaz3o molar de liquido 0 109 kgmole/h
%4 Vazdo molar de vapor 0 10° kgmole/h
by Fracdo vaporizada —107° 1
P..ic  Razdo da queda de pressio em re- 0 1030 atm
lacdo a pressdo de alimentac3o.
AP Queda de pressdo em relacdo a 0,01 600 atm

pressdo de alimentac3o

Tabela 4.20: Variaveis do modelo Flash.

Vasos de flash sdo utilizados como um estagio de separaco,
quando ocorre a formacdo de duas fases. Dadas as condicdes
de temperatura e pressio alcancadas, sio obtidas diferentes com-
posicdes nas fases vapor e liquida.

Este modelo contém um grau de liberdade, além da porta de en-
trada de energia. Geralmente se especifica uma (ou duas, caso a
alimentagdo de calor n&o esteja especificada) condi¢do de opera-
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FlashPH

Figura 4.23: icone de um
vaso de equiliprio tipo PH.

¢330 do vaso. Para vasos operando adiabaticamente, se adiciona
uma fonte de energia com a especificacdo @;, = 0.

FlashFH

Este equipamento se refere a um vaso de equilibrio termodina-
mico, cujas variaveis de entrada da rotina termondindmica s3o a
pressdo e a entalpia da corrente de entrada.

Portas de entrada:

e Inlet: Alimentacdo de uma corrente material a ser sepa-
rada.

e (;,: Calor adicionado ao vaso de flash.
Portas de saida:

e OutletV: Saida de vapor proveniente do estado de equili-
brio.

e QutletL: Saida de liquido proveniente do estado de equili-
brio.

O modelo de vaso de flash especificando pressdo e entalpia geral-
mente é utilizado quando se faz um balan¢o de energia em termos
de entalpia, e ndo de temperatura.

Este modelo contém um grau de liberdade, além da porta de
entrada de energia.
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Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Inlet)  Entrada de calor 0 10000 kg/s
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
F Vazio molar de liquido 0 110° kgmole/h
FO Vaz3o molar de vapor 0 1106  kgmole/h
v Frac3o vaporizada —-1107° 1
Pratio  Razdo da queda de pressdo em re- 0 1103 atm
lacdo a pressdo de alimentacdo.
Pdrop  Queda de pressio em relagdo a 0,01 600 atm
pressdo de alimentacdo
h Entalpia —-1107" 110"  kJ/kgmol

Tabela 4.21: Variaveis do modelo FlashPH.

Figura 4.24: icone de um

vaso de equilibrio trifasico.
FlashwLL

FlashVLL

Este equipamento representa um vaso de equilibrio termodindmico
onde ha a formacio de 3 fases: 1 fase vapor e 2 fases liquidas.

Portas de entrada:

e Inlet: Alimentacdo de uma corrente material a ser sepa-
rada.

e ();,: Calor adicionado ao vaso de flash.
Portas de saida:

e QOutletV: Saida de vapor proveniente do estado de equili-
brio.

e QutletL: Saida do liquido mais leve, proveniente do estado
de equilibrio.
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e QOutletL2: Saida do liquido mais pesado, proveniente do
estado de equilibrio.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Qin Entrada de calor 0 10000 kg/s
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
1% Vaz3o molar de vapor 0 1106 kgmol /h
Ly Vaz&do molar do liquido mais leve 0 1106 kgmol/h
Lo Vaz3o molar do liquido mais pesado 0 1106 kgmol/h
by Fracdo vaporizada ~1107° 1
on Fracdo de componentes leves no li-  —1 107° 1
quido leve
1 Fracio de compentes leves no li- —1 107° 1
quido pesado
Tabela 4.22: Variaveis do modelo FlashVLL.
Este equipamento pode ser utilizado quando, no estagio de equi-
librio, se formam duas fases liquidas.
Este modelo contém um grau de liberdade, além da porta de en-
trada de energia. Geralmente se especifica uma (ou duas, caso a
alimentagdo de calor n&o esteja especificada) condi¢do de opera-
¢30 do vaso. Para vasos operando adiabaticamente, se adiciona
uma fonte de energia com a especificacdo @;, = 0.
Column

Figura 4.25: icone de uma
coluna de separacdo.

Calumn
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Figura 4.26: Configuracdo
de uma instancia de coluna de
destilac3o.

O modelo de coluna de separacdo é composto por um namero
de estagios de equilibrio e pode ser utilizado para colunas de pra-
tos ou para colunas recheadas, uma vez conhecido o nimero de
estagios tedricos.

Além disso o modelo ainda da a opcdo de incorporar acessérios
a coluna: um refervedor no fundo e um condensador no topo da
coluna. Caracteriza-se assim uma coluna retificadora se essa tiver
apenas um refervedor e uma coluna absorvedora se tiver apenas
um condensador.

Ao adicionar uma instancia de coluna de destilagdo ao diagrama, o
usuario deve informar algumas informacdes: o niimero de estagios
da coluna, as posicdes das alimentacdes e se ela tem incorporado
um condensador e um refervedor. A janela de configuragio é

mostrada na|Figura 4.26, O modelo atualmente contempla até 6

alimentacdes e estas s3o utilizadas de acordo com a especificacdo
do estagio de localizagdo pelo usuario: se a localizacdo for 0, a
alimentac3o é desconsiderada.

o}
=, Column Properties —

4 Configuration
ntrays
hasCondenser
hasRebailer

4 Feed Location
feed1
feed2
feed3
feed4
feeds
feeds

=]E”

oo o oo e

Restore Defaults || Apply || Cancel || 0K |

Portas de entrada:

e F;, onde i vai de 1 ao nimero especificado de alimentacdes.
Portas de saida:

e TopProduct: Retirada de topo da coluna.

e BottomProduct: Retirada de fundo da coluna.

O nimero de graus de liberdade do modelo de coluna é depen-
dente do nimero de componentes da simulacdo e se a coluna
contém refervedor e condensador. Cada um dos acessérios adi-
ciona um grau de liberdade local, que se refere as condicées de
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Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
R Raz3o de refluxo, molar ou massica 0 1030
D Vazdo molar do destilado —250 2000 kgmole/h
B Vaz3o molar do produto de fundo 0,01 600 kgmole/h
Tiop Temperatura do destilado —250 2000 °C
Thot Temperatura do fundo da coluna —250 2000 °C
Pop Pressdo no topo da coluna 0,01 600 atm
Py Pressdo no fundo da coluna 0,01 600 atm
AP, qy Queda de pressdo por estagio —600 600 atm
Qcond Carga térmica no condensador —108 108 kg/s
Qreb Carga térmica no refervedor —108 108 kg/s
Y Composicdo molar do destilado 0 1
x Composicdo molar do produto de fundo 0 1

Tabela 4.23: Variaveis do modelo Column, incluindo refervedor e condensador.

operacdo no fundo ou no topo da coluna. Além disso a coluna por
si necessita mais 2 graus de liberdade, nos quais o usuario pode
especificar a pureza de um ou dois componentes nas correntes de
topo ou fundo, ou alguma outra variavel de operacdo, como a
razdo de refluxo.

Separator

Figura 4.27: icone de um

separador.
Separatar

Modelo de um simples separador onde n3o se considera o equilibrio
termodindmico na separagéo.

Portas de entrada:
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e Inletl:

Portas de saida:

e QOutletl:
e Outlet2:
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressao 0,01 600 atm
phiy Fracdo molar na outletl —1107° 1
F Vaz3o molar na Outletl 0 110°  kgmol/h
F, Vaz3o molar na Outlet2 0 1106 kgmol/h
z composicdo molar na Outletl
29 composicdo molar na Outletl
F1 Vazdo massica na Outletl 0 1108 kg/h
Fo Vaz3o massica na Outlet2 0 1 10° kg/h

Tabela 4.24: Variaveis do modelo Separator.

O modelo contém N graus de liberdade, onde N é o namero
de componentes considerados na simulacdo. A fim de fechar os
graus de liberdade locais, o usuario pode especificar as vazdes de
uma das retiradas ou composicées das retiradas.

Decanter

Figura 4.28: icone de um
decantador.

Decanter
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Este equipamento representa um decantador onde duas fases li-
quidas s3o separadas conforme calculos rigorosos de equilibrio ter-
modinamico.

Portas de entrada:
e Inlet: Entrada material de uma corrente liquida.

e InletQ: Entrada de calor através de uma corrente de ener-
gia.

Portas de saida:
e QutletL: Saida de liquido, correspondente a fase mais leve.

e QOutletL2: Saida de liquido, correspondente a fase mais

pesada.
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
InletQ Entrada de calor
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
L Vaz3o molar do liquido mais leve 0 106 kgmol/h
Ly Vazdo molar do liquido mais pesado 0 109 kgmol /h
01 Fracdo de componentes leves no liquido leve ~ —107° 1
02 Fracdo de compentes leves no liquido pesado  —107° 1

Tabela 4.25: Variaveis do modelo Decanter.

O modelo contém 1 grau de liberdade, além da entrada de calor
pela respectiva porta. O usuario pode especificar uma condicdo
de operacdo ou ainda a composicdo de um dos componentes em
uma das fases liquidas formadas.

Compressor

Este equipamento representa um compressor, que
Portas de entrada:

e Inlet: Entrada material de uma corrente gasosa de baixa
pressao.

e IW;,: Corrente energética de trabalho adicionada a turbina.
Portas de saida:

e QOutletV: Saida de material de corrente gasosa de alta pres-
sdo.
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Figura 4.29: icone de um

compressor de engenharia de CDmprESSDF
Processos.
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressdo 5104 20 MPa
z Composicdo molar
AP Ganho de pressdo 0,01 600 atm
Dis Eficiéncia isoentrépica —1107° 1
Win Carga de trabalho no compressor kW

Tabela 4.26: Variaveis do modelo Compressor.

Turbine

Nele, geralmente é alimentada uma corrente de vapor a uma dada
pressdo e descarregado vapor em uma condicdo de pressdo maior.
O ganho de energia da corrente de vapor é devido & carga de
trabalho alimentada ao compressor, com uma eficiéncia dada pela
variavel ¢;,.

O modelo matematico contém 1 graus de liberdade locais. Ge-
ralmente, se especificar a eficiéncia isoentrépica ou a pressdo de
descarga, ou ambos se a entrada de energia n3o for especificada.

Este equipamento representa uma turbina, onde é gerada energia
a partir de uma corrente de vapor de alta pressio.

Portas de entrada:

e Inlet: Corrente material de alimentacdo de vapor de alta
pressao.

Portas de saida:
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Figura 4.30: Icone de uma
turbina de engenharia de

processos. Turl:llr-le

e OutletV: Corrente material de descarga de vapor de menor
pressao.

e W,,: Trabalho de eixo gerado na turbina.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade

F Vazdo massica 0 10000 kg/s
T Temperatura 0 1300 °C
P Pressdo 51074 20 M Pa
z Composicdo molar

AP Ganho de presséo 0,01 600 atm
Giso Eficiéncia isoentrépica 0 1

Wout Trabalho de eixo da turbina  —500 500 MW

Tabela 4.27: Variaveis do modelo Turbine.

Neste equipamento, geralmente é alimentada uma corrente de
vapor a uma alta pressdo e descarregado vapor nas condi¢cdes de
operacdo da turbina, uma pressdo menor. A perda de energia da
corrente de vapor é transformada em trabalho de eixo, com uma
eficiéncia dada pela variavel ¢;,,.

O modelo matematico contém 2 graus de liberdade locais. Ge-
ralmente sdo especificadas a pressdo de descarga e a eficiéncia da
conversao energética.

Equilibrium Reactor

Este equipamento representa um reator no qual a reacio se da
conforme calculos de equilibrio termodinamico.

Portas de entrada:
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Figura 4.31: icone de um

reator de equilibrio. Equilibrium Reactor

e Inlet: Alimentacdo material dos reagentes.

o InletQ: Entrada de calor no reator.
Portas de saida:

e Qutlet: Saida material contendo o resultado da reagdo.
Este modelo contém 1+ N graus de liberdade, onde N é o namero

de componentes considerados na simulac3o.

Gibbs Reactor

Figura 4.32: icone de um
reator do tipo Gibbs. Gibbs Reactar

Este equipamento representa um reator onde a reacdo se da pela
minimizacdo da energia livre Gibbs.

e Inlet: Alimentacdo material dos reagentes.
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Varidavel  Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Inlet@ Entrada de calor
AHgreae(T) Calor de reagio na temperatura da —107 107 J/gmol
reacao
F Vaz3o molar 0 10° kgmol/h
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
z Composicdo molar da corrente re-
sultante
0] Coeficiente de fugacidade dos com-
ponentes na mistura
v Estequiometria da reacdo
K Constante de equilibrio da reacdo 0 1030
Go(T) Energia livre de Gibbs de formagao J/gmol
na condicdo de gas ideal
Hy(T) Entalpia de formagdo na condigdo J/gmol
de gas ideal
€ Grau de avanco da reacdo —3,6 106 109 kgmol /h

Tabela 4.28: Variaveis do modelo Equilibrium Reactor.

e InletQ: Entrada de calor no reator.

Portas de saida:

e Qutlet: Saida material contendo o resultado da reagdo.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Qin Entrada de calor
AH,,, Calor de reacdo total na tempera-  —108 108 EW
tura da reacdo
F Vaz3o molar 0 109 kgmol/h
T Temperatura —250 2000 °C
P Pressdo 0,01 600 atm
z Composicdo molar da corrente re-
sultante

Tabela 4.29: Variaveis do modelo Gibbs Reactor.

Este modelo contém 1 grau de liberdade. Geralmente se especi-
fica uma das condicdes de operacio (temperatura e pressdo), ou
ambas se a alimentac3o energética n3o estiver especificada.
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Figura 4.33: icone de um
aquecedor de correntes
materiais de engenharia de

Processos.
Heater
Heater
Este equipamento representa um aquecedor, onde uma corrente
material € aquecida através da adicdo de calor proveniente de uma
alimentacdo energética. Se o calor adicionado ao equipamento for
negativo, 0 mesmo ira se comportar como um resfriador.
Portas de entrada:
e Inlet: Entrada de corrente material fria.
e ();,: Entrada de calor.
Portas de saida:
e QOutlet: Saida da corrente material aquecida.
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Qin Entrada de calor
F Vaz3o molar 0 110°  kgmole/h
T Temperatura de saida  —250 2000 °C
P Pressdo de saida 0,01 600 atm
z Composigdo molar
AP Queda de pressio —600 600 atm
Tabela 4.30: Variaveis do modelo Heater.
Este modelo contém 1 grau de liberdade, além da porta de ali-
mentac3o de calor. Em geral, se especifica alguma condicdo de
operagdo, ou duas se a corrente de energia da entrada de calor
ndo estiver especificada.
Cooler

Este equipamento representa um resfriador, onde uma corrente
material é resfriada através da retirada de calor pela porta de
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Figura 4.34: icone de um
resfriador de correntes
materiais de engenharia de
processos.

Cooler

saida energética. O equipamento também pode se comportar
como um aquecedor se o calor retirado for negativo.

Portas de entrada:

e Inlet: Entrada de corrente material quente.
Portas de saida:

e Qutlet: Saida da corrente material resfriada.

e (), Retirada de calor.

Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Qout Calor retirado
F Vaz3o molar 0 1105  kgmole/h
T Temperatura de saida  —250 2000 °C
P Pressdo de saida 0,01 600 atm
z Composicdo molar
AP Queda de pressio —600 600 atm

Tabela 4.31: Variaveis do modelo Cooler.

Este modelo contém 2 graus de liberdade. Em geral, sdo especi-
ficadas as condi¢Bes de operagdo e/ou o calor retirado.

Recycle

Figura 4.35: Icone de um @j

sistema de reciclo de
engenharia de processos. HEE}-"UE
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Este equipamento é utilizado quando ha alguma corrente de re-
circulacdo no diagrama.

Portas de entrada:
e Inlet:

Portas de saida:

e QOutlet:
Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
F Vaz3o molar 0 10° kgmole/h
T Temperatura de saida  —250 2000 °C
P Pressdo de saida 0,01 600 atm
z Composicdo molar

Tabela 4.32: Variaveis do modelo Recycle.

Este modelo ndo contém graus de liberdade.

Valve

Figura 4.36: Icone provisério
para uma valvula engenharia

de processos.
Walve

Este equipamento representa o modelo de uma valvula de pro-
cesso.

Portas de entrada:
e Inlet:
Portas de saida:
e Qutlet:

Este modelo contém 2 graus de liberdade.
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Variavel Descricao Lim Inf Lim Sup Unidade
Pdrop  Queda de pressdo na valvula 0,01 600 atm
Pratio  Razdo entre a pressio de descarga —107° 1

e a pressdo de alimentacdo

Qu Vaz&o volumétrica 0 10000 kg/s

fc Vazdo maéssica 0 10000 kg/s

cv Coeficiente de descarga 0 130

Gf 7 0 10%

rho Massa especifica da corrente mate- 0 10000 kg/m?
rial

vol Massa especifica da corrente mate- 0 10000 kg/m?
rial

T Abertura da valvula —107° 1

Tabela 4.33: Variaveis do modelo Valve.
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