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Resumo:

As disciplinas de operacfes unitarias sdo de grande importancia na graduacao de
engenharia quimica, dado que as operacfes unitarias sdo etapas basicas de um
processo industrial. Sendo assim, € essencial que um engenheiro quimico estude e
compreenda este assunto. Simuladores como Aspen Plus e Aspen Hysys
apresentam calculos para tais operagfes, e podem ajudar o aluno a compreender o
assunto; entretanto, suas licencas de uso possuem alto custo. Para contornar esta
situacao, pode-se utilizar o simulador DWSIM, gratuito e de codigo aberto. Este
programa ndo apresenta tantas operagfes unitarias quanto os mencionados
anteriormente, mas permite que 0 usuario crie seus proprios codigos de
programacao para realizar as operagOes desejadas. Tendo isto em vista, este
projeto teve por objetivo o desenvolvimento de codigos de programacgédo em Python
para a operacao unitaria Misturador no software de simulacdo DWSIM.

Introducao

Na Engenharia Quimica, a area de simulagédo de processos € muito importante, pois
permite prever o comportamento de parametros e analisar dados antes que um
processo ocorra de fato. Deste modo, € possivel evitar possiveis erros, diminuir
custos e otimizar processos (MARCUCCI, 2020). Como exemplo de simuladores de
processos cotidianamente utilizados na Engenharia Quimica, podemos citar 0s
softwares Aspen Plus e Aspen HYSYS, da AspenTech.

Devido ao fato destes softwares serem considerados dos mais sofisticados do
mercado, eles possuem um custo de licenca de uso consideravelmente alto, sendo
mais utilizados por grandes empresas. (VERISSIMO, 2020)
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Um dos simuladores de processos alternativos € o DWSIM, um simulador de
processos quimicos sequencial modular open-source (cédigo aberto), brasileiro e
compativel com o protocolo CAPE-OPEN, que tem como intuito permitir que, tanto
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estudantes, quanto engenheiros quimicos ativos, sejam capazes de simular
processos quimicos por meio de calculos, modelos termodinamicos e modelos de
operacbes unitarias (VERISSIMO, 2020).0 software possui uma interface gréafica
intuitiva com diversas ferramentas e operacdes a disposi¢cao do usuario. Entretanto,
guando comparado com simuladores utilizados no mercado de trabalho, o niamero
de modelos e operacdes unitarias presentes no mesmo se mostra limitado, o que
acaba dificultando a simulacdo de alguns tipos de processos industriais.

Contudo, para contornar essa dificuldade do programa, foi criada uma ferramenta
dentro do proprio DWSIM, conhecida como Python Script (ou ainda Custom Unit
Operation), que tem por finalidade a possibilidade ao usuario de criar uma operacéo
unitaria customizada no software, por meio de programacéo na linguagem Python.
Qualquer pessoa pode compartilhar algum modelo que tenha desenvolvido para o
software, sendo estes escritos em Python ou em Visual Basic no FOSSEE
(Free/Libre and Open Source Software for Education). Esses modelos podem,
posteriormente, ser utilizados por quaisquer usuarios do DWSIM. (FOSSEE, 2022)

Portanto, este trabalho teve como objetivo desenvolver a operacdo unitaria
Misturador para o DWSIM em linguagem Python. O misturador € empregado quando
se deseja misturar duas ou mais fases inicialmente separadas, de modo a tornar um
meio heterogéneo em homogéneo e permitindo a transferéncia de calor e massa
entre as correntes de alimentacdo do processo.

Materiais e Métodos
Para os célculos referentes ao Misturador, foi necessério realizar o balanco de

massa global, de energia, de pressao e de componentes, expressos pelas equacdes
abaixo
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em que m é a massa da corrente de saida e m; € a massa de cada corrente de
entrada; H € a entalpia da corrente de saida e h; é a entalpia especifica de cada
corrente de entrada; P é a pressao da corrente de saida e P; é a pressédo de cada
corrente de entrada; x; é a fracdo do componente j na corrente de saida e xi’ € a
fracdo do componente j em cada corrente de entrada.

Resultados e Discussao

Ao utilizar essa operacéao, € fornecida ao usuario a possibilidade de inserir o nUmero
de correntes de entrada no processo (arquivado na variavel NuminletStreams), além
da quantidade de componentes que essas correntes terdo (arquivado na variavel
NumCompounds), como representado pela Figura 1, cujas propriedades seriam
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regidas pelo pacote termodinamico "Raoult's Law”, que considera sistema ideal,
disponibilizado pelo software.

Input (Numbers) Input (Text) Output
Qe

Variable Value

NumlinletStreams

NumCompounds 2

Figura 1: Aba de alteracdes de varidveis numéricas na interface do DWSIM.

Além disso, foi necessario criar variaveis que recebessem do usuario o nome de
cada corrente de entrada, visto que os calculos seriam realizados referenciando
esses nomes.

Input (Numbers) Input (Text) Output
e

Variable Value
MSTR-01
NamelS2 MSTR-02
NamelS3 MSTR-03

Figura 2: Aba de alteracfes de variaveis textuais na interface do DWSIM.

O codigo foi escrito baseado na variavel que recebia o niumero de correntes de
entrada, ou seja, por meio das estruturas condicionais “if” e “elif”, seriam rodadas
diferentes secdes do cadigo.

Para o caso em que a variavel NuminletStreams fosse igual a dois, primeiramente,
teve-se que criar duas correntes (variaveis) de entrada, utilizando a funcéo
Flowsheet.GetFlowsheetSimulationObject(), e, em seguida, armazenar a entalpia
especifica, a vazao massica, a pressao e a fracdo molar das correntes nas variaveis
previamente criadas, utilizando as funcdes .GetMassEnthalpy(), .GetMassFlow(),
.GetPressure() e .GetOverallComposition().

Posteriormente, foi necessario realizar o balanco de massa global, de energia e de
presséao, utilizando as equacdes 01, 02, 03 e, posteriormente, criar um vetor para
armazenar as fracbes molares da corrente de saida. Em seguida, foi realizado o
balanco de componentes, respeitando a equacédo 04, e criada a corrente de saida,
tal como feita para a de entrada. Por fim, foram estabelecidas as propriedades
calculadas dentro da variavel da corrente de saida, utilizando as funcdes
.SetMassFlow(), .SetMassEnthalpy(), .SetPressure(), .SetOverallComposition().

O mesmo procedimento foi realizado para as diferentes quantidades de correntes de
entrada, sendo que o DWSIM admite um méximo de seis correntes. O fluxograma do
processo considerando seis correntes de entrada esta representado pela Figura 3.
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Figura 3 — Fluxograma da operacao unitaria Misturador na interface do DWSIM.

Conclusoes

O codigo desenvolvido para este projeto, embora apresente apenas um meétodo de
calculo para a respectiva operacdo unitéria, mostra-se suficientemente eficiente para
resolucao de problemas. O uso do mesmo requer algum conhecimento do software
e das especificagbes do cddigo, o que pode ser um empecilho inicial para sua
execucao. Contudo, ele pode ser utilizado, uma vez que necessita apenas da
manipulacdo das variaveis para resolver os célculos. Tendo em vista que 0s
objetivos principais deste projeto eram desenvolver cédigo de programacao na
linguagem Python para a operagdo unitaria Misturador no software de simulacdo
DWSIM, pode-se concluir que os objetivos foram alcancados.
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