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Resumo:

Na Engenharia Quimica, o uso de programas capazes de simular processos
€ essencial. As simula¢gdes vém desempenhando um papel importante e os
avancos nos programas comerciais que realizam tal atividade fizeram com
gue 0s mesmos se tornassem cada vez mais caros e de mais dificil acesso
quando se tem em mente projetos de pesquisa com or¢gamentos limitados.
Algumas alternativas gratuitas a essas ferramentas ja estdo presentes e
vém conquistando espaco dentro de universidades, empresas e industrias.
Dessa maneira, o objetivo deste estudo foi avaliar a eficiéncia de trés delas
(DWSIM, iiSE e COCO), além de estudar a possibilidade de aplicacdo
dessas ferramentas nas atividades fim da universidade, especificamente na
area de engenharia de processos assistida por computador. Os resultados
do projeto mostraram que o DWSIM € o simulador que mais se assemelha
aos softwares comerciais mais utilizados no Brasil, tendo como base
caracteristicas como a facilidade de compreensdo da interface, da
construcéo de fluxogramas e comunicacdo com outros programas.

Introducao

Os simuladores de processos utilizam fluxogramas que séo representados
internamente por um conjunto de equacgdes nao lineares (na grande maioria
dos casos) que descrevem a conectividade das unidades do fluxograma, as
equacdes especificas para cada unidade de processo e as relacdes de
propriedades fisicas que definem entalpias, constantes de equilibrio e outras
propriedades termodinamicas. Para lidar com esse conjunto numeroso de
equacles, existem duas classes de simuladores, que se utilizam de
diferentes métodos para a simulacdo de processos. Esses métodos sao
conhecidos como sequencial modular e orientado por equacdes (BIEGLER
et al., 1997).
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Ambientes gratuitos de simulagdo surgem como uma atraente alternativa as
ferramentas pagas para a aplicacdo na industria e academia (em suas
atividades fim, de ensino, pesquisa e extensao). Entretanto, em virtude do
ainda limitado conhecimento que se tem sobre a abrangéncia das
ferramentas gratuitas disponiveis, a comunidade de Engenharia Quimica
ainda faz uso limitado das mesmas, seja por falta de familiaridade ou por
falta de comprovacdo da sua eficiéncia, tanto em termos de poder de
calculo e de confiabilidade na previsdo de propriedades, quanto em termos
de facilidade de insercdo de dados de entrada (especificacbes) e de
visualizacéo de resultados.

O projeto em questdo visou a avaliacdo de simuladores de processos de
licenca gratuita quando comparados aos softwares de simulacdo pagos,
particularmente os mais difundidos no Brasil, da empresa AspenTech.
Trabalhando com trés softwares (iiSE, COCO e DWSIM), o intuito do projeto
foi, além de verificar o desempenho destes programas, avaliar a interface, a
facilidade na construcéo dos fluxogramas, na insercao de especificacdes e a
exibicdo de dados. Dos simuladores utilizados, apenas o iiSE caracteriza-se
por ser orientado por equacgdes, sendo os demais sequenciais modulares.

Materiais e métodos

O projeto fez uso de trés simuladores (iISE, COCO e DWSIM) e, no inicio de
seu desenvolvimento, foram feitas pesquisas bibliograficas na busca de
problemas relevantes a serem resolvidos via simulador, além do
acompanhamento de videos tutoriais com processos que exemplificavam o
uso dos simuladores em questéo. Muitos desses exemplos dos videos foram
reproduzidos e a implementacdo de outros casos de estudo também foi
efetuada.

Além disso, foram realizados seminarios para o acompanhamento do
desenvolvimento da pesquisa e reunibes com a orientadora a fim de
identificar as dificuldades relacionadas tanto aos conceitos utilizados quanto
a implementagcédo nos ambientes de simulacéo.

A finalizacdo do projeto contou com os testes de desempenho dos
programas e com as analises finais.

Resultados e Discussao

Para melhor verificar a eficiéncia dos ambientes de simulacdo avaliados
nesse projeto, foram simulados os mesmos processos nos trés simuladores.
A Figura 1 representa o processo de producdo de cumeno executado no
DWSIM. Esse processo também foi implementado no iiSE e no COCO, mas,
por conta do espaco limitado, as imagens referentes aos fluxogramas
nesses programas nao estdo apresentadas.
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Figura 1 : Simulac¢ao do processo de producao do cumeno no DWSIM.
Fonte: Figura elaborada pelo proprio autor.

Através de estudos de caso como este, foi possivel perceber as principais
caracteristicas destes simuladores e analisar o comportamento dos mesmos
em diferentes situagdes, como, por exemplo, na presenca de reciclo.

O iiSE, apesar de possuir interface de facil compreenséo, sendo bastante
interativo ao mostrar, por exemplo, as varidveis candidatas a especificacao e
possibilitar o acompanhamento dos graus de liberdade globais e locais,
exibe desvantagens devido a falta de praticidade na construcdo dos
fluxogramas, pelo fato de ndo renomear as novas correntes e equipamentos
adicionados, por ser um tanto trabalhoso na realizacdo de conexdes entre as
operacbes e também por ndo usar cores indicativas de erros ou
convergéncia, o que torna dificil a identificacdo de onde ocorrem o0s
problemas. Esse simulador apresenta comunicacdo com o Excel, como
muitos simuladores de licenca paga (programas proprietarios). Além disso,
ao iniciar o programa, uma sequéncia de procedimentos padrdes que devem
ser efetuados € colocada como, por exemplo, a adicdo das substancias que
fardo parte da simulacdo e a selecdo do pacote de propriedades
termodinamicas adequado. No entanto, o simulador iiSE é executado na web
(roda em nuvem), o0 que muitas vezes compromete sua agilidade e
eficiéncia. Ademais, o IISE demanda maiores conhecimentos de
termodinamica, exigindo do usuario a determinacao de alguns parametros e
informacdes necessarias para a convergéncia do processo.

O DWSIM aparenta estar um pouco mais proximo dos simuladores
comerciais (de licenca paga, especialmente um dos mais utilizados no Brasil,
o Aspen Hysys), apresentando interface bem semelhante e uma mesma
sequéncia de procedimentos padrbes. Esse simulador proporciona
comunicagdo com outros programas, como, por exemplo, o ChemSep e o
Excel, utilizando também os padroes CAPE-OPEN. Além disso, o DWSIM é
caracterizado por ser open-source, ou seja, caracteriza-se por apresentar
codificac@o disponivel. O simulador também conta com um grande numero
de operacdes unitarias, o que o aproxima ainda mais dos simuladores
comerciais. Nesse ambiente de simulacdo, a exportacdo dos resultados é
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feita de forma mais eficaz, através de relatérios melhor organizados e mais
completos. Ademais, o DWSIM contém maior numero de operacdes unitarias
guando comparado com os outros dois simuladores e exibe maior facilidade
na insercao de especificacdes. Uma das desvantagens desse simulador esta
visivel na Figura 1. Na simulagédo do processo de producédo de cumeno, foi
necessario usar de um artificio, com uso de ligacbes dinamicas de
especificacdo, para determinacdo da temperatura de operacdo do flash
adiabatico, visto que néo é possivel informar, no modelo flash do programa,
que a operacgdo € adiabatica. Esse problema ocorreu apenas no DWSIM,
pois a especificacdo de operacdo flash adiabatica € possivel no iiISE e no
COCO. O evidente potencial do DWSIM instigou o0 uso dessa ferramenta de
simulacdo em sala de aula, proporcionando aos alunos esse conhecimento
logo nos anos iniciais da graduacéo.

Em relacdo ao COCO, sua interface ndo é muito intuitiva, de modo que
alguns itens ou informagdes necessarios ndo estdo tdo evidentes como nos
demais simuladores, o que acaba dificultando a construcéo dos fluxogramas.
Uma vantagem do simulador COCO é que, por usar o padrdo CAPE-OPEN,
pode utilizar pacotes termodinamicos e operacdes unitarias de outros
programas como, por exemplo, os modelos de processos de separacao do
ChemSep. No entanto, este simulador ainda € limitado em relacdo ao uso de
pacotes termodindmicos, exigindo do usuério a insercdo de VAarios
parametros de interacdo para muitos dos sistemas usuais de aparecerem
em simulacdo de processos. Além disso, diferentemente dos outros
simuladores utilizados, o COCO nao apresenta a sequéncia de
procedimentos padrdes que geralmente € realizada no inicio da simulagéo e
a insercado de algumas especificacbes é um tanto confusa, assim como o
relatério gerado com os resultados.

Conclusbes

Os objetivos do projeto foram alcangados com éxito. O trabalho realizado
permitiu reconhecer o potencial das ferramentas gratuitas de simulagéo. O
DWSIM foi o0 ambiente de simulacdo que mais se assimilou aos simuladores
comerciais, evidenciando ser possivel habilitar seu o uso na Engenharia
Quimica.
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