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Resumo:

As simulagbes de processos permitem uma maior compreensao dos
mesmos. Por outro lado, os programas comerciais de simulacdo de
processos tém se tornado cada vez mais caros e de mais dificil acesso
quando se tem em conta limitacbes de orcamento. Pensando nisso, esse
trabalho, que faz parte de um projeto de Iniciagdo Cientifica que tem como
objetivo o incentivo ao uso de ferramentas gratuitas de simulacdo em
atividades fim da universidade, busca explorar, particularmente para o caso
de um CSTR isotérmico, o uso do Scilab, ambiente computacional de licenga
gratuita utilizado para simulacao dinamica de processos. Para o exemplo em
questao, foi feita a modelagem matematica do sistema e o seu codigo de
programacao foi elaborado de modo a explorar as influéncias de algumas
perturbagcdes no seu comportamento. Os resultados mostraram como esse
sistema se comporta frente a perturbagbes na taxa de diluicdo, o que
evidencia a relevancia do projeto para aplicacdo no ensino de Engenharia
Quimica podendo atuar como suporte aos académicos nas disciplinas de
Operacdes Unitarias e Analise, Simulacdo e Controle de Processos.

Introducao

A representacdo dos processos atraves de equacdes matematicas €
conhecida como modelagem de processos. A simulacdo de processos utiliza
modelos matematicos com o objetivo de testar diversas possibilidades de
configuracdo e/ou condi¢des operacionais, buscando um processo 6timo ou
prevendo o0 comportamento de sistemas em diferentes condi¢cdes
operacionais (BEQUETTE, 2003).

O avanco computacional abriu caminho para o surgimento de solucbes de
engenharia baseadas em modelos complexos, ndo restritos a processos
estacionarios, mas incluindo o uso de simuladores comerciais dinamicos
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aplicaveis a niveis industriais, além do desenvolvimento de softwares de
licencga gratuita utilizados para simulagéo.

Esse trabalho apresenta um dos casos de estudo desenvolvidos em um
projeto de Iniciagdo Cientifica, que realizou simulagbes estéticas e
dindmicas, em softwares gratuitos, e que foi responsavel pela elaboracéo de
um material digital, com descri¢cdes, orientacdes e indicagdes de situacdes
interessantes de serem aplicadas, para servir como suporte ao ensino de
Engenharia Quimica.

Assim, em concordancia com o intuito do projeto mencionado, o trabalho em
guestdo apresenta o caso de um reator continuo perfeitamente agitado
(CSTR) isotérmico e reacdo de van de Vusse, sujeito a perturbacoes
geradas pelo usuéario. O objetivo desse caso € analisar como algumas
alteracdes no valor da taxa de diluicdo alteram o comportamento desse
sistema.

Materiais e métodos
A reacdo de Van de Vusse é descrita pelo seguinte esquema, em que B é 0
produto de interesse.
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O sistema reacional de van de Vusse tem algumas caracteristicas especiais:
0 ganho de estado estacionario muda de sinal conforme o ponto de
operacao e isso representa um problema para que controladores classicos
(lineares) sejam utilizados para estabilizar o sistema de modo satisfatério.

As equacdes do modelo para esse sistema reacional foram desenvolvidas,
assumindo que sO haja A na alimentacdo do CSTR e que a densidade e o
volume sejam constantes. As Equacdes 1 e 2 descrevem o balanco material
para os componentes A e B.

dC F
d_tA = V (Cx —Cu)—kC, - ksci (1)
dC F
dtB = _VCB + k1CA - kZCB (2)

Se o interesse estd em determinar C, e Cg, precisa-se apenas resolver
essas equacoes (note que essas equacgdes nao possuem C. ou Cp).
Para obter a representacédo do sistema em espaco de estados, segundo a
Equacao 3 (em que o subscrito s indica estado estacionario e Cass representa
concentracdo da alimentagdo no estado estacionério), foi preciso fazer a
linearizacdo de algumas equacoes.
FS
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Com o codigo desenvolvido, podem ser gerados os graficos de como 0s
valores de Cas € Cgs variam com a velocidade espacial de operacéo. Esses
graficos sdo Uuteis para que o0 usuario consiga avaliar, para o sistema
especificado pelos parametros estipulados por ele, qual valor de velocidade
espacial (taxa de diluicdo) que leva ao maximo da concentracéo de B.

Para demonstrar as caracteristicas especiais de um sistema reacional de
van der Vusse, € interessante apresentar o comportamento dindmico do
sistema, estando ele operando em velocidade espacial 6tima (que leva a
maxima concentracao de B), menor do que a 6tima e maior do que a 6tima.
A dinamica desse sistema foi simulada nessas trés diferentes situagdes a fim
de obter como a concentracédo de B, que é o produto de interesse, varia ao
longo do tempo de acordo com diferentes perturbagbes aplicadas no valor
da taxa de diluicdo. Como exemplo, a simulacdo foi executada utilizando os
mesmos valores daqueles utilizados no exemplo do Médulo 7 resolvido no
livro do Bequette (2003). Esses valores sdo: k; = 5/6 min™; ko, = 5/3 min™; ks
=1/6 L'-mol™min™; Cas = 10 mol/L.

Resultados e Discussao

Os graficos das respostas dinamicas para as trés situagdes mencionadas na
secdo anterior, frente a pequenas perturbacdes na taxa de diluicdo, estdo
apresentados na Figura 1. Ao Analisar os graficos da Figura 1 e escrever as
funcbes de transferéncia correspondentes a cada situacao (a partir da Equacao
3), pode-se observar que o sistema operando em velocidade espacial menor do
que a otima (Figurala) tem um zero positivo, 0 que € caracteristico de
sistemas que apresentam resposta inversa. Um sistema com resposta
inversa € aquele em que a resposta a um sinal de entrada parte inicialmente
no sentido contrario aquele em que finalmente vai se estabelecer, e é
exatamente isso que se observa na Figura la. Este tipo de sistema € o
resultado de uma determinada combinagdo de subsistemas envolvendo
ganhos e constantes de tempo diferentes. No caso analisado, tem-se um
sistema resultante de dois sistemas de primeira ordem combinados, sujeito a
uma perturbacdo degrau. Ainda, na funcéo de transferéncia dessa situacao,
nota-se que o ganho é positivo, 0 que esta de acordo com a resposta
dindmica observada.

A Figura 1b (sistema operando em velocidade espacial maior do que a étima)
apresenta um zero negativo, com a mesma magnitude daquele obtido na
situacdo anterior. Como 0 zero é negativo, ndo se observa resposta inversa
(embora tenha partido do mesmo valor de estado estacionario para a
concentracdo de B). Ademais, o ganho é negativo e, de fato, a Figura 1b é
caracteristica de um sistema sem resposta inversa e com ganho negativo.
Quando se opera na condi¢cdo oOtima (Figura 1c), ndo had mudanca na
concentracdo de B no novo estado estacionario, em relacdo ao estado
estacionario anterior, o que é consistente com o fato de a fungcdo de
transferéncia apresentar um ganho igual a zero.
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Figura 1: a) Resposta a uma perturbacdo de 1,75% na taxa de diluicdo para uma operacao
com taxa de diluicdo menor do que a étima; b) Resposta a uma perturbacdo de 3,48% na
taxa de diluicdo para uma operagdo com taxa de diluigdo maior do que a 6tima; c) Resposta
a uma perturbacéo de 3,48% na taxa de diluicdo para uma operagdo com taxa de diluicdo
otima.

Conclusodes

O estudo de caso desenvolvido foi bem explorado, de modo que, para as
modificacdes realizadas pelo usuério, graficos ilustrativos da resposta
dinamica/perfil estacionario sédo exibidos, permitindo ao usuario a verificacédo
do comportamento desse sistema. Por utilizar um software gratuito, o uso de
simulacdo para analise dessa operacdo em especifico independe de
recursos para aquisicdo de programas comerciais e estimula o emprego de
ferramentas computacionais nas atividades de ensino.
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