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RESUMO - Atualmente 0 uso de ferramentas computacionais em sala de aula € bastante
corriqueiro e importante por tornar o aprendizado mais construtivo e dindmico. O
objetivo deste trabalho € apresentar um material didatico de apoio para utilizacdo em
aulas computacionais de disciplinas de cinética e célculo de reatores quimicos. O
desenvolvimento do trabalho esta fundamentado na implementacdo direta de exemplos e
problemas propostos do livro “Elementos de Engenharia das Reagfes Quimicas” de
Fogler (2002) no simulador dindmico baseado em equagdes, EMSO™. Os problemas
foram implementados de maneira arespeitar a estrutura do problema descrito no livro. Os
resultados sdo ilustrados por graficos gerados no proprio simulador, permitindo
comparacdes com resultados apresentados no livro e andlises mais detalhadas dos efeitos
das variaveis do problema. Os problemas sdo de facil modificacdo, permitindo ao aluno
“experimentar” varias possibilidades, trocando equagOes e vaores de variaveis, por
exemplo, e observando os resultados.

PALAVRAS-CHAVE: cinética e célculo de reatores quimicos, ensino na graduacao;
material didatico; modelagem e simulagdo; simulador EMSO.

ABSTRACT — Nowadays, the use of computational tools in class is quite habitual and
important by making the learning process more constructive and dynamic. The objective
of thiswork is to introduce a support didactic material for use in computational classes of
chemica reaction engineering. The development of the work is based on a direct
implementation of proposed examples and problems of the book “Elements of Chemical
Reaction Engineering” by Fogler (1999) in the equationbased dynamic simulator:
EMSO™. The problems were implemented in a way to preserve the structure of the
problem as described in the book. The results are shown using graphs generated in the
smulator, allowing comparisors with the results presented in the book and detailed
analyses for effects of variables in the problem. The problems are easily modified,
allowing the student to “experiment” severa possibilities, changing equations and values
of variables, for example, and observing the results

1. INTRODUCAO construtivo e dindmico. As aulas passam a ter
um cardter mais pratico, pois, de outra forma,

O uso cada vez mais freguente de deter-se-ia muito tempo em cima de atividades
ferramentas computacionais em sala de aula secundérias e cansativas (por exemplo, a
tem-se tornado bastante habitual e importante solucdo analitica de equagbes mateméticas

no intuito de tornar o aprendizado mais complexas e a representacdo de resultados em
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gréficos), fugindo muitas vezes do foco em dois grandes grupos. simuladores

principal. Concomitantemente, o uso de
ferramentas computacionais torna o aluno por
s s0, agente de seu proprio aprendizado, pois
0 incentiva a manipular ferramentas,
experimentar multiplas situacdes e aprender
com isto.

No fina da década de 1970, estudos
preliminares foram realizados a respeito da
aplicacdo de ferramentas computacionais no
ensino de Engenharia Quimica (Motard e
Himmelblau 1979). A partir de entdo,
trabalhos tém sido apresentados com andlises e
alternativas no uso de tais recursos, como em
Edgar et al. (1985 e Seader (1989).
Atualmente, cada vez mais recursos tém sido
propostos (David e Bogler, 1996; Kassim,
1996; entre outros), constituindo-se de
materiais didaticos e novos softwares. |Isto
demonstra o0 quanto se esta produzindo neste
tema, tornando-se a faixa de opcdes cada vez
mais ampla. Todavia, um dos impasses
levantados torna-se a escolha do melhor
recurso a ser adotado de acordo com as reais
necessidades do uslério, neste sentido tem-se
o trabalho de Shacham e Cutlip (1999).

Em Cinética e Calculo de Reatores
Quimicos, muitos problemas recaem em
sistemas de equacbes agébricas elou
diferenciais, o0 que €& agumas vezes, de
resolucdo trabalhosa por meios analiticos,
quando estas existem E, adém do que, a
interpretacdo dos seus resultados depende
muitas vezes da confeccdo de gréficos Ao se
deter de forma manua nestas atividades,
acabase fugindo do foco principa da
disciplina, que éeucidar as equacdes para o
projeto de reatores quimicos e, a partir dessas,
prever 0 seu comportamento. Assm, O
emprego de ferramentas computacionais para a
solucdo destes problemas torna-se necessario,
como é o caso dos simuladores de processos
que, dependendo de sua estrutura e forma de
funcionamento, podem auxiliar nesta tarefa.

Os simuladores de  processos
disponiveis no mercado podem ser agrupados

sequencials modulares, tais como 0 Aspen
Plus® (AspenTech 2003) e 0 HYSYSProcess®
(Hyprotech, 1996), e simuladores baseados em
equacdes, tais como 0 gPROMS® (PSE, 2005)
e o Aspen Dynamics® (AspenTech 2003).
Simuladores modulares seguenciais
contemplam uma interface que dispensa ao
usu&rio o conhecimento da modelagem do
processo, 0 que torna O Seu uso seriamente
restrito as condigbes impostas pelo modelo
implementado. Nos smuladores baseados em
equaches, 0 usuério trabaha diretamente com
0 modelo matemédtico, sendo assim
extremamente flexiveis de forma a poder se
adaptar a situagOes diversas.

Outro exemplo de ssimulador baseado
em equacdes é o EMSO" (Environment for
Modeling, Smulation and Optimization;
Soares e Secchi, 2003), com desenvolvi mento
continuado previsto pelo projeto ALSOC
(http://www.eng.ufrgs.br/alsoc), em um
consorcio que redne universidades e empresas
petroquimicas nacionais. O simulador foi
desenvolvido a partir do trabalho de Soares
(2003) com o objetivo de apresentar um novo
simulador genérico para processos dinamicos
gue satisfaca 0s usuérios, tanto da academia
quanto da indlstria, de forma mais completa
do que os disponiveis no mercado. Como este
simulador n&o apresenta custos para utilizacgo
em indituicbes de ensino, torna-se mais
acessivel para os fins propostos neste trabalho
(utilizacGio em aulas computacionais de
Cinética e Calculo de Reatores Quimicos).

Atualmente, o livro “Elementos de
Engenharia das Reacbes Quimicas” (Fogler,
2002) tem se destacado como livro-texto
predominante no ensino de Cinética e Caculo
de Reatores. Talvez, uma das suas
caracteristicas mais interessantes € o modo
como trata exemplos e problemas, com o
emprego de ferramentas computacionais. Ja
nos primeiros capitulos o autor apresenta o
softwar e Polymath® (Cutlip e Shacham, 1998),
0 qual é distribuido conjuntamente. Este € um
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software de solucdo numeérica de equacdes
algébricas elou diferenciais, adém de
problemas de regressdo linear e ndo-linear,
com recursos limitados, que roda no sistema
DOS. As limitagbes do software Polymath e 0
surgimento do simulador EMSO motivaram o
desenvolvimento deste trabal ho.

O objetivo deste trabalho é apresentar e
demonstrar o uso do simulador EMSO como
ferramenta computacional para dar suporte ao
ensino de Cinética e Céaculo de Reatores
Quimicos. Para tanto, foi desenvolvido um
material didatico constituido de exemplos e
problemas propostos de Fogler (2002)
implementados no simulador EMSO. No
decorrer do texto, as vantagens do uso deste
simulador para este fim sd0 evidenciadas e
demonstradas com alguns exemplos. Da
mesma forma sdo apresentados resultados
comparativos com os apresentados por Fogler
(2002), utilizando o software Polymath.

2. ALGUMAS CARACTERISTICAS
DO SSMULADOR EM SO

As principais caracteristicas e recursos
disponiveis no simulador EMSO para o0s

objetivos deste trabalho séo:
Interface: Possui  uma  interface
amigavel, de manera que Se possam

manipular multiplos modelos simultaneamente
e, de maneira andloga, visuaizar resultados na
forma de gréficos.

Linguagem de modelagem: Utiliza uma
linguagem de modelagem propria, com
conceitos de programacao orientada a objetos,
tails como heranca e composicdo. O conceito
de heranga permite se construir modelos
complexos a partir de modelos mais simples.
Com o conceito de composi¢cdo podentse criar
modelos a partir de vérios outros modelos
independentes.

A linguagem de modelagem ¢é
estruturada e de utilizacdo  prética,
apresentando  trés entidades primordiais:

Model, DEVICES e FlowSheet (Soares, 2003).
O processo como um todo é representado pela
entidade FlowSheet. Um FlowSheet €
constituido por um conjunto de componentes,
chamados DEVICES. Os DEVICES Sd0 O0S
equivalentes aos equipamentos de um
processo. A descricdo matemética de cada
DEVICES, por sua vez € representada pela
entidade Model.

A entidade Model abrange as seguintes
secoes. PARAMETERS, VARIABLES e
EQUATIONS. Nas segOes PARAMETERS €
VARIABLES, ha a declaraco respectivamente
das constantes e variavels do sistema a ser
modelado. Em  EQUATIONS, témse as
expressdes das equacbes que descrevem este
sistema.

A entidade Flowsheet contém todas as
especificagbes de um proceso através de um
conjunto de modelos definidos na secéo
DEVICES ligados entre S na secdo
CONNECTIONS. Em sistemas dinamicos, as
condi¢cbes iniciais sd0 definidas na segdo
INITIAL. Na secdo SET, sdo atribuidos valores
as constantes e a se¢do SPECIFY € usada para
remover os graus de liberdade do sistema
especificando valores para variaveis.

A estruturagdo de um FlowSheet
também estd baseada nos conceitos de
composicdo e heranca de Models internos,
dentro do mesmo arquivo, ou referenciando-se
a Models em arquivos externos utilizando o
comando using.

Solvers:  Utilizase de  pacotes
numeéricos para resolucdo de sistemas de
equacdes agébricas ou algébrico-diferenciais,
para a solucdo de problemas estacionarios e
dindmicos. Também ha pacotes numéricos
para resolucdo de problemas de otimizacdo e
estimagdo de parametros.

Rotinas externas: Permite o uso de
rotinas externas, criadas pelo usu&io em
linguagem C/C++ ou Fortran. Assm torna-se
possivel, entre outras coisas, 0 uso de pacotes
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de propriedades fisicas externas permitindo-se
resolucdo de problemas mais complexos.

3. IMPLEMENTACAO

Fogler (1999) utiliza o Polymath como
ferramenta computacional principal. Esta é
apresentada no transcorrer dos capitulos na
resolucéo de alguns problemas. Os problemas
abordados pelo autor envolvem regressdo
linear, sistemas de equacOes agébricas e
sstemas de equacdes agébrico-diferenciais
ordinarias. Dentro das requisi¢bes do plano de
trabalho do livro, o Polymath € usado para
resolver estes problemas e obter resultados
passiveis de interpretacdo na forma de
gréficos, onde o usuério pode assim tirar as
conclusbes pertinentes. Os problemas séo
apresentados e implementados de modo
bastante especifico, o que torna estes
problemas pouco flexiveis.

Dentre os problemas e exemplos
propostos no livro-texto, procuraram-se
abordar para este trabalho problemas
algébricos ou algébrico-diferenciais, em estado
estacion&rio ou transiente, de maneira que a
varidvel independente sga o tempo ou
equivalente de representacdo (por exemplo, o
comprimento, em problemas envolvendo
reatores tubulares).

A implementacdo dos problemas é feita
da maneira como se o |1, ou sgja, aforma da
linguagem de modelagem permite que o
problema seja escrito praticamente da maneira
como 0 é apresentado no livro-texto. Assim
fica acessivel ao aluno visualizar a construcéo
do problema, deixando de se preocupar muito
com detalhes da linguagem em detrimento ao
entendimento do problema fisico proposto.

A seguir, para exemplificagdo, séo
tratados alguns exemplos de aplicacbes do
simulador EMSO nos itens 3.1 e 3.2. No item
3.1 é feito um comparativo entre o Polymath e
0 EMSO na aplicagdo de ambos os softwares
para a solucdo de un mesmo problema. E na
sequiéncia, no item 3.2, evidencia-se atraveés de

um outro exenplo algumas caracteristicas do
EMSO no contempladas no Polymath.

3.1 Comparativo entre Polymath e
EMSO

Para fins de comparacéo da linguagem,
é implementado o exemplo resolvido 9-4, pp.
504-509 de Fogler (2002). Este € um problema
dindmico, representando a partida de um
CSTR em fase liquida com reagdo exotérmica
dotipo A+ B® C ede 12 ordem em relagéo
ao componente A, tendo-se M como inerte. Ha4
também a presenca de um trocador de calor.
Solicitaese no problema a construcéo de
graficos com as variaches temporais da
concentragcdo de A e da temperatura no reator.

Na Figura 1 temse a reproducdo do
problema no Polymath, da maneira como o é
apresentado em Fogler (2002).

Equations Initial values
d(Ca)/d(t)=1/tau*(Ca0-Ca)+ra 0
d(Cb)/d(t)=1/tau*(Cb0-Cb)+rb 3.45
d(Cc)/d(t)=1/tau*(0-Cc)+rc 0
d(Cm/d(t)=1/tau*(CnD-Cm 0
d(T)/d(t)=(Q Fa0*Thet aCp* ( T- TO) +(- 36000) *r a*V) / NCp 75
Fa0=80

T0=75

V=(1/7.484)*500

UA=16000

Tal=60

k=16. 96e12* exp( - 32400/ 1. 987/ ( T+460))

Fb0=1000

Fm0=100

mc=1000

ra=-k*QGa

rb=-k*Ca

rc=k*Ca

Nn=Cnt V

Na=Ca*V

Nb=Cb*V

Nc=Cc*V

Thet aCp=35+Fb0/ Fa0* 18+FnD/ Fa0*19. 5

v0=Fa0/ 0. 923+Fb0/ 3. 45+Fn0/ 1. 54

Ta2=T- (T- Tal) *exp( - UN (18*nt))

Ca0=Fa0/ v0

Cb0=Fb0/ vO

CnD=FnD/ vO

Q=nt*18*(Tal- Ta2)

tau=V/ vO

NCp=Na* 35+Nb* 18+Nc* 46+Nnt 19. 5

to =0, ty =4

Figura 1 — Representacao do problema 9-4 no
Polymath.

Nesta representacdo, fica evidente a
smplicidade de implementacdo nesta
ferramenta matemdtica. As equacbes sdo
inseridas de forma direta e, da mesmaforma, €
feita a declaracdo de varidveis e constantes.
Como resultado, a leitura fina das varidvels
pode ser feita por meio de tabelas ou gréficos.
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O ponto principal desta ferramenta esta 2. Representacdo de variaveis como
na flexibilidade, que se torna limitante para vetores, 0 que simplifica a representacéo
alguns casos. Procedimentos, tais como, destas no modelo. Por exemplo, a
execucdo de problemas em seqiéncia e a concentracdo C é definida como um vetor e
comparagdo simultanea de resultados, tornam: componentes NComp, O que se permite
se irrealizaveis. apresentar 0 balanco material somente pela

equacdo dalinha 36 daFigura 1. Dispensa-se 0

Na sequiéncia, temse a implementagéo uso de comandos em lacos, este procedimento
do mesmo exemplo no EMSO, usando-se de é feito internamente pelo simulador.
todas as funcionalidades da sua linguagem de
modelagem, conforme as Figuras 2 e 3. 3. A estruturacéo da linguagem torna o

problema mais customizavel ao separa-lo em

using "types”; entidades. Temse variaveis, equacbes e

Msﬁsgmgiéss e p— atribuicdes de valores as variaveis, declaradas
P E RS e b wesunesn: | 1ES Fespectivas segdes

Tal as temperature (Brlef— ‘Cooling temperature s

Dh NG as)en ré_mol (Blrl(%ﬁ A@I?Arlrea(étwn enghalpy PN
rho(NComp)as dens_mo rie olar densi
ERQComDY g c Mot (ortet=otar heat Py 4. Os resultados gerados podem ser
E as frequencyl(%glef—ﬁergueniy factor'™); s e .

as energy_mo rie ctivation energy’
R as Real(Brief="Gas constant”, Unit="Btu/lIbmol/degR", Default=1.987); repr%ntajos an graflcos na mma Intafa:e
VARIABLES 4 Tor
C(NComp) as conc_mol (Brief="Molar Concentration”,Unit="1bmol/ft"3"); Ha Suporte a SObrepOs gao de reSUItadOS m
CO(NCt I(Brief="Initial C trat Unit="I1bmol/ft"3 AF A 1 1H1 ~
OGO YeS conc ToNBTISTTInitial Concentration” Untt= Ibpol 1039 mesmo gréfico, o que é Util em comparacdes
mc as flow_mol (Brief="Molar flow of cooling water", Unit="Ibmol/h’ )

r(NComp%aS reaction mol (Brief="Rate of reaction” Unit=" 1bmol/Ft"3/h: de I’ESUIIIadOS.

emperature (Brief=" Temperature of heat exchange',Unit="degR""
N(NComp)as mol (Brief="Molar holdup™, Unit="Ibmol" )
Q as heat_rate (Brief="'Exchange Heat”, Unit="Btu/h’ a
k as frequency (Brief=" SpeC|f|c rate of reaction”, Onit="1/h"

FO(NComp) as Flow_mol (Brlef- Initial molar flow unit=" Ibmol/h DN

T0 as temperature (Brief="Initial temperature”, Unit="degR'
Theta(NCoﬁp) as Rea(\l (Brief=" Relatlonpmolar fraction' s R F[',‘E’V\ﬁgégt CSTR_startup
vO as flow_vol (Brief="Volumetric flow", Unit="ft"3/h"); CSTR_startup as CSTR;
tau as time_h (Brief="Residence time" Unit="h" s - 7
SET
EQUATIONS CSTR startup.NComp = 4; # A, B C and M
Material bala nce" CSTR_startup.stoic = [-1, -1, Q
diff(C) = r + (CO - C)/tau; CSTR_startup. UA = 16000* Btu/h/degR
“Energy balance CSTR_startup.V = *'ga
diff(T)*sumt(N*Cp) = Q - FO(1)*sumt(Theta*Cp)*(T - TO) + DH*r(1)*v; CSTR_startup. Tal= (60 + 460)* "degR™";
‘Rate of reaction CSTR_startup.DH = -3.6e4*"Btu/Ibmol™
r = stoic*k*C(1); CSTR_startup.rho= [0.923, 3.45, 1, 1.541 *Ibmol/fFt73";
‘Spec IIC rate of reaction” CSTR_startup.Cp = [35, 18, 46, 19 5]*"*Btu/Ibmol/degR™;
k kO*exp(E/R. /T) CSTR_startup.k0 = 16.96e12*"1/h"
"Residence time'™ CSTR_startup.E = -32400* ‘Btu/lbmol™
1:\a/ulum\e/{r(l)c flow™
] SPECIFY
VO = sumt(FO/rho); “Inlet molar f

r flow
Temperature of_heat e CSTR _startup.FO = [80 1000, O, 100]* Ibmol/h™
a - Tal)*exp( UA;(Cp(Z)*mc)) “Inlet temperature in the reactor”

Exchange heat" CSTR_stopped.TO = (75 + 460)*"'degR"
= mc*CpiZ)*(Tal - Ta2) “Molar f IIgw of cooling wate? 9
Input molar concentratlon CSTR_startup.mc = 1e3*"Ibmol/h™
CO = FO/vO; »
“Molar holdup" INITIAL
N = C*V; “Molar concentration™
"Relation between molar fractions" CSTR startup.C = Eo 3.45, 0 0]*"* 1bmol /3"
Theta = FO/FO(1); Temperature in the reactor”
end CSTR_startup.T = CSTR_startup.TO;

OPTIONS

Figura 2 — Representacdo do modelo do CSTR outputLevel = “higr;
para o problema 9-4 no smulador EMSO. e

Figura 3 — Representacdo do problema 9-4

Os resultados sfo representados nas propriamente dito no smulador EMSO.
Figuras 4 e 5, que sdo similares aos obtidos
através do Polymath. A respeito da linguagem Os resultados nas Figuras 4 e 5 sdo
de modelagem e do simulador EMSO cabe-se apresentados em unidades inglesas para
salientar 0s seguintes pontos: manter as caracteristicas do problema
apresentado no livro, mas podem ser
1. Possibilidade de se atribuir um tipo facilmente convertidos para 0 Sistema
(comprimento, temperatura, pressdo, etc.) as internaciona dentro do simulador EMSO.

variaveis declaradas. Incompatibilidades de
unidades sdo verificadas pelo préprio
simulador que realiza as devidas conversdes
entre unidades.
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Figura4 — Gréfico da variacdo tempora da
concentracdo molar do componente A dada em
Ibmol/ft® e tempo em segundos, obtido no
EMSO.
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0.00 2500 5000 7500
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Figura 5 — Gréfico da variacdo temporal da
temperatura no reator dada em °R e tempo em
segundos obtido no EMSO.

3.2 Reatoresconectados em série

Um dos problemas classicos em
Cinética e Calculo de Reatores Quimicas € 0
de comparar a €ficiéncia entre diversas
configuragcOes de reatores CSTR e PFR ligados
em sé&rie. Os recursos da linguagem de
modelagem do ssimulador EMSO tornam este
tipo de problema de fécil implementacéo,
resolucdo e interpretacdo de resultados.

Uma vez criados modeos (Model)
independentes de reatores CSTR e PFR, o que
s tem a fazer é crir um fluxograma
(FlowSheet) conectando tais modelos
(DEVICES) na ordem em que se queira. A

seguir, é tratado um exemplo simples no qual
se testam duas ordens diferentes possiveis de
conexdes em série entre um reator CSTR e um
PFR. Ambos os reatores sdo considerado
isotérmicos de fase gasosa e em estado
estacionario. Esta € uma adaptacdo do
exemplo resolvido 2-7, pp. 48-49 de Fogler
(2002).

using "types";

.

* Model
*

of a stream
*#

Model stream
VARIABLES
F as flow_mol (Brief="Molar flow",Unit="mol/s');
d X as fraction (Brief="Molar conversion", Lower=0);
en

.

* Model of a steady-state CSTR
*

*H

Model cstr

VARIABLES
in Inlet as stream; # Inlet stream
out Outlet as stream; # Outlet stream

r as reaction_mol (Brief=""Rate of reactlon unit="mol/1/s™);
\ as volume Brief="Volume™, Unit=" 5
EQUATIONS

omponent molar balance™
Inlet F — Outlet.F = (-nN)*V;
“outlet molar flow"
g Outlet.F = Inlet.F*(1 — Outlet.X);
en

4
: Model of a steady-state PFR

*H#

Model pfr
VARIABLES
in Inlet as stream; # Inlet stream
out Outlet as stream; # Outlet_stream
r as reactlon mol (Brief="Rate of reactlon
(Brief="volume™, Unit="

Unit:"mol/l/s"):
\ as volume

EQUATIONS

Molar balance™

diff(V) =_Inlet. F/( r)*"1/s"
""Change time in
Outlet X = tlme* ‘1/s™

“Molar flow'
Outlet.F = Inlet.F*(1 — Outlet.X);
end
e
* Model of a discreted steady-state PFR s
Model pfr d
PARAMETERS
N as Integer (Brief="Number of discrete points", Default=200);
VARIABLES
in Inlet as stream; # Inlet stream
out Outlet as stream; # Outlet stream
r(N as reactlon mol (Brief="Rate of reactlon Unlt— ‘mol/1/s™);
V(N) as volume (Brief="Volume", Unit="
F(N as flow_mol Brief="Molar flow Umt— “mol /s’ 8
XN as fraction Brief="Molar conversion”, Lower=0};
dx as fraction (Brief="Interval increment’ bH
EQUATIONS
‘Interval incremet”
dx = X(N)/N;

for iin [2:N]

“Molar balance’

V(i) — V(i-1) = Inlet. F*dx/( r(i));
“Discrete molar conversion®

X(l 1) = X(i) - dx;

“Molar flo

F = et F*(l - X);
"Outlet molar Flow™
outlet.F = F(N);

“Outlet molar conversion™
Outlet.X = X(N);

end

Figura 6 — Representacdo dos modelos de
CSTR e PFR estacionério.

Na Figura 6, tem-se representados o0s
modelos de reatores CSTR e PFR, e na
Figura7, a modelo do processo, considerando
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os dois esguemas possiveis de conexdo. Para a
primeira configuracdo, isto €, PFR seguido de
CSTR, obteve-se como resposta um volume
total de 370,58dm3. Ja para a segunda
configuracdo, isto € CSTR seguido de PFR,
obteve-se como resposta um volume total de
243,142dm3. Estas respostas  apresentam
discrepancias com as apresentadas em Fogler
(2002), pois a taxa da reacdo foi considerada
como uma expressdo polinomial gjustada
(linha 109 da Figura 7) pelos valores
apresentados na Tabela 2-1 (Fogler, 2002).

e

x Example 2-7a: PFR and CSTR in series

*H

FlowSheet gfr_cstr
DEVICE

Inlet as stream; # Inlet stream
R1 as pfr_d;
R2 as cstr;

CONNECTIONS
nlet to Rl.Inlet;
Rl Outlet to R2.Inlet;

EQUATIONS
"Rate of reaction in 1st reactor”
(-R1.r) = (0 0092*R1.X"3 ~ 0.0153*RL.XA2 +
0013*R1.X + O. 0053)* ‘mol/1/s™
“Rate of reactlon in 2nd reactor™
(-R2.r) = (0.0092*R2.0utlet.X"3 - 0.0153*R2. Outlet X2 +
0.0013*R2.0utlet.X + 0.0053)*"'mol/1/s"

SPECIFY

"“Inlet molar flow"

Inlet_F = 0.866541*"mol/s";
I?Ietxmolar conversion™

“"Required conversmn in 1st reactor”
Rl.Outlet.X =
""Required converslon in 2nd reactor"
RZ Outlet.X = 0.8;
Inlet volume in ist reactor"
R1.V(1) = R

OPTIONS ~
outputLevel = "high";
mode = "steady";

end

e
* Example 2-7b: CSTR and PFR in series
* o

FlowSheet cstr_pfr
DEVICES
Inlet as stream; # Inlet stream
RL as cstr;

R2 as pfr_d;

CONNECTIONS
Inlet to Ri.Inlet;
R1.Outlet to R2.Inlet;

EQUATIONS

“Rate of reaction in 1st reactor”

(-R1.r) = (0.0092*R1.0utlet.X"3 - 0.0153*R1.0Outlet.X"2 +
0.0013*R1.0utlet.X + 0 0053)*"mol/1/s";

“Rate of reaction in 2nd react

(-R2.r) = (0.0092*R2.X"3 - 0. 0153*R2 XN2 +
0.0013*R2_.X + 0.0053)*"mol/1/s"

SPECIFY
“Inlet molar flow"
Inlet.F = 0.866541*"'mol/s"
‘Inlet molar conversion’
Inlet X = 0;
egmred conversion in 1st reactor”
Rl let.X = 0.5;

""Required conversmn in 2nd reactor"
R2.0utlet.X = 0.8

‘Inlet volume |n ist reactor"
R2.V(1) = 0*"1"

OPTIONS
outputLevel = "high™;
mode = "steady";

end

Figura 7 — Representagdo do processo nos dois
esquemas de conexao.

Na Figura 6 também sdo apresentadas
duas maneiras de implementar 0 modelo do
reator PFR estacion&rio, usando 0s recursos

atuais da linguagem do simulador. Na primeira
versdo (Model pfr, linha 39), o modelo é
implementado no modo dindmico do
simulador, onde a equacdo diferencial que
descreve 0 balango de massa diferencia no
reator € integrada usando a variave
independente reservada para o “tempo”,
bastando para isto converter esta variavel para
converséo com as devidas correcbes de
unidades. Na segunda versdo (lodel pfr_d,
linha 60), 0 modelo é implementado no modo
estacionério, aplicando a técnica de diferencas
finitas para discretizar a variavel espacial. Esta
segunda versdo foi necessaria para poder se
conectar 0s dois reatores em estado
estacionario. A Figura 8 mostra o perfil de
conversio a0 longo do reator PFR,
comparando as solucdes das duas versdes do
modelo. Esta comparacdo foi redlizada para
definir o nimero adequado de pontos para a
discretizacéo.

0.8

T
| — continuo

-- discreto
07r —

06|
nsf
s 04 F
03F
02r

01r

0 &0 100 150 200 260
il

Figura 8 — Comparagao dos perfis de
conversao dos modelos continuo e discreto do
reator PFR

4. CONCLUSOES

Com este presente trabalho procurouse
demonstrar uma ferramenta alternativa robusta
para 0 uso no ensino de Cinética e Calculo de
Reatores Quimicos. O simulador EMSO
apresentouse bastante flexivel para os fins
propostos. Sua linguagem de modelagem
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estruturada deixa as implementacdes melhores
organizadas e com isto de féaceis visualizacOes
e modificagbes. O wusuario ganha em
entendimento e rapidez no aprendizado. Os
exemplos apresentados e implementados no
simulador EM SO, bem como outros exemplos
do livro de Fogler (2002) a medida que estdo
sendo gerados, estéo disponiveis no endereco
http://www.eng.ufrgs.br/al soc.
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