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RESUMO - A simula¢do de processos ¢ a simulagdo fluidodindmica sdo importantes
ferramentas para o desenvolvimento e otimizacdo dos processos quimicos; logo, neste
trabalho desenvolveu-se uma interface de comunicacdo entre os simuladores
PHOENICS® ¢ EMSO®, objetivando a utilizagdo das informagdes de ambos para a
simulacdo de processos quimicos. Assim, foi realizada a simulagdo de um reator
quimico do tipo batelada, ndo-isotérmico, com transferéncia de calor através de uma
camisa de troca térmica na 4rea lateral do reator; calculando-se, pois, o perfil de
velocidades e a variagdo da temperatura e concentracdo no reator com o decorrer da
reacdo. Logo, a partir desta integragdo, obteve-se uma modelagem matematica robusta,
que considera as interagdes entre o balango de quantidade de movimento, a
transferéncia de calor, a variacdo de composi¢do do meio reacional e a estratégia de
controle utilizada, sendo uma ferramenta de auxilio em decisdes de projeto e operagao
de um reator quimico.

Palavras Chaves: modelagem e simulagao, integragao, CFD.

INTRODUCAO envolvidas e a interferéncia destas no
funcionamento e na eficiéncia da operagao.

Os simuladores de processos Com o avango computacional,

aparecem hoje como uma ferramenta
consolidada para o  projeto de
equipamentos e estudos de plantas
industriais, sendo  possivel  estudar
operacdes de unidades individualmente, ou
0 processo inteiro, através da conexdo das
diversas unidades envolvidas (Bezzo,
Macchietto, Pantelides, 2000). Porém,
estes simuladores utilizam modelos para
equipamentos em que se faz uso de
simplificagdes para o modelo de
escoamento, de forma a desconsiderar as
variagdes espaciais das propriedades
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tornou-se possivel processar algoritmos
numéricos que resolvem as equagdes de
balanco de quantidade de movimento
tridimensional, simultaneamente com as
equagdes dos balangcos de massa e de
energia, para diversas  geometrias,
tornando possivel a obten¢ao dos perfis de
velocidade, temperatura e concentragdo no
interior dos equipamentos. Os softwares
que realizam a solucdo numérica destes
balang¢os sdo conhecidos como simuladores
fluidodinamicos e surgem como uma



poderosa ferramenta para
dimensionamento de equipamentos.

Tendo em vista o conjunto de
informacdes que estes softwares fornecem,
pode-se considerar que formam um valioso
instrumento de andlise, proporcionando ao
engenheiro dados, que até bem pouco
tempo, ndo poderiam ser previstos;
possibilitando que se fagam correcdes em
equipamentos e que se aperfeicoe o
processo industrial.

Visando a utilizagdo customizada
destas informagdes, o presente trabalho
busca integrar esses dois tipos de
simuladores, através de uma interface de
comunicagdo que envie e receba
informag¢des de cada simulador. Assim
utilizou-se o simulador de processos
EMSO® ¢ o software PHOENICS® de
fluidodinamica computacional para a
simulacdo de um reator do tipo batelada
para a reacdo de esterificagdo do metanol,
utilizando uma camisa de troca térmica
com controle de temperatura.

Por  meio desta simulagao,
desenvolveu-se a interface de comunicacao
que gerencia a troca de informagdes entre
os simuladores ¢ torna a informagdo
fornecida por cada simulador util para o
outro, buscando um aumento da fidelidade
entre a simulag@o e o processo real.

ESCOPO E ARQUITETURA DA
INTERFACE

A arquitetura da  interface
desenvolvida parte de duas consideragdes
que se seguem.

1. Ambos simuladores, de processo e
fluidodinamico, simulam o mesmo volume
de controle do reator, utilizando as mesmas
dimensdes e propriedades; porém com
simplificagdes diferentes em cada um.
Assim o modelo fluidodinamico considera
todas as variacdes espaciais do perfil de
velocidades no interior do reator, mas
desconsiderando variagdes espaciais de
concentragdo e temperatura; por outro lado
o simulador de processo desconsidera
qualquer variacao espacial, considerando,

apenas, a variacdo das principais variaveis
envolvidas com o tempo.

2. Os fendmenos descritos pelo modelo
fluidodinamico sdo considerados
instantaneos quando comparados aqueles
descritos pelo modelo do processo
(balangos de massa e energia).

Devido a  flexibilidade do
simulador EMSO®, desenvolvido na
Universidade Federal do Rio Grande do
Sul por Soares e Secchi (2003), todas as
equacdes de projeto e modelagem do reator
foram desenvolvidas neste software, o qual
possui uma interface de acesso a dynamic-
link  libraries  (DLL), onde foi
implementada a interface de comunicagao
desenvolvida neste trabalho. Além disso,
ha um pacote termodindmico
(VRTHerm®) integrado ao simulador que
permite a avaliagdo das propriedades
fisico-quimicas do sistema ao longo da
simulac¢ao.

O software PHOENICS®, utilizado
em paralelo, possui uma interface grafica
amigavel, tornando-se um instrumento de
facil utilizagdo para simulagdes de pouca
complexidade. Além disso, sua arquitetura
interna de execugdo do programa ¢
constituida de moddulos, os quais sdo
chamados via arquivos com extensdo bat,
0 que permite que sejam executadas partes
do software via comandos internos de
outros programas. Outra caracteristica ¢
que o armazenamento de dados da
simulagdo ¢ realizado via arquivos de
textos, com formatagdo pré-definida; logo,
torna-se possivel configurar e executar o
pacote fluidodinamico  de forma
automatizada via outro software, e que ¢
aplicado para a integragdo  dos
simuladores.

APLICACAO DA INTERFACE

Para o estudo da combinacao dos
softwares ~ EMSO®/PHOENICS®,  foi
realizada a modelagem e simulacdo de uma
reacdo de esterificacio do metanol
utilizando anidrido acético, por meio da
seguinte equacdo quimica:



CH ,0H +(CH,C0),0 — CH,COOCH, + CH,COOH

que pode ser considerada uma reacdo
elementar, fornecendo uma equacdo de
taxa de reacdo de segunda ordem (Bohm,
Hessel, Kryk, Prasser, Schmitt) como:

- rMetanol = k]" ) CMetanol ’ CAnidridoAético (1)
A reagdo foi realizada em um reator do
tipo batelada, com fragdo molar inicial de
50% em reagentes e 50% em solvente.

O reator utilizado foi modelado de
forma a possuir um controle de
temperatura externo, por meio de uma
jaqueta de troca térmica, seguindo um
programa de temperatura de acordo com a
fragdo molar de metanol, de forma a
diminuir o tempo da batelada e executar o
resfriamento apds ser atingida a conversao
desejada.

Assim utilizou-se a  seguinte
estratégia de controle:

1. temperatura inicial da mistura
reacional de 310K

2. aquecimento inicial do reator até
alcancar uma temperatura de 365K;

3. temperatura constante até ser
atingida uma fracdo molar de
metanol de 0,15;

4. aquecimento do reator até alcancar
uma temperatura de 390K;

5. temperatura constante até ser
atingida uma fracdo molar de
metanol de 0,05 ¢

6. resfriamento do reator a
temperatura de 310K.

Foi especificado como agitador para a
mistura reacional do reator batelada, um
propulsor de trés pas do tipo A310 (Wu,
Graham, Nguyen, Mehidi, 2006),
conforme pode ser visto na Figura 1, onde
o fluxo volumétrico produzido pode ser
calculado em funcao da rotacdo de acordo
com:

O=K-N-D’ (2)
possibilitando a especificacdo da rotagdo
através de condicdo de fluxo de quantidade
de movimento na simulagao
fluidodinamica.

Figura 1- Impelidor A310.

Desenvolvendo as equacdes de balango
molar para o metanol e balango de energia,
obtém-se:

dCCH30H

i =Ten,on (3)

arT_—U-A,-(T—TW)+

dt p-V-Cp

(_ AHr)' (_FCHon) )
pP-Cp

, que relacionam a variacdo da

concentragdo e da temperatura com o
tempo de reagdo.

Também foi desenvolvido o
modelo tridimensional do reator, para o
calculo fluidodindmico, como pode ser
visto na Figura 2, onde se utilizou uma
malha refinada devido a alta turbuléncia
envolvida e foi considerada a simetria
angular do sistema.

Figura 2: Modelo tridimensional do
reator.

Os modelos obtidos foram
resolvidos utilizando os dois simuladores,



sendo cada um responsavel por parte das
equacdes. A integracdo de ambos foi
realizada por meio do coeficiente de
transferéncia de calor, o qual foi obtido por
meio da correlagao:
Nu=031-RePpeld) s Ge (s
com base na velocidade do fluido e nas
suas propriedades fisicas.
Logo, a divisdo das solugdes foi
arquitetada da seguinte forma:
1. EMSO
a. Balango de energia
b. Balan¢o de massa
c. Modelo de controle
d. Estimativa das propriedades
fisicas do meio reacional

2. PHOENICS
a. Balanco de quantidade de
movimento

3. INTERFACE
a. Calculo do coeficiente de
transferéncia de calor

A Figura 3 mostra de forma
esquematizada o diagrama de blocos da
integracdo dos simuladores, onde pode ser
visto os parametros enviados e resolvidos
por cada um e sua participacdo na
simulacgao.

Também ¢ possivel ver por meio da
Figura 4 o fluxograma do processo, assim
como a instrumentagdo necessaria para o
controle da temperatura em funcdo da
fragdo molar de metanol e os equipamentos
utilizados no processo de esterificagdo
durante o estagio de reacdo quimica.
Contudo a modelagem foi realizada com
base no reator quimico, desconsiderando
os modelos para o trocador de calor e para
0 bombeamento, assim como quaisquer
perdas energéticas devido ao sistema de
refrigeracdo e aquecimento do reator.
Logo, foi considerado um modelo de
controle ideal através da temperatura do
fluido na camisa, desconsiderando a
resisténcia a conducdo de calor da parede
do reator ¢ a resisténcia a convecgdo
externa da camisa.

EMSO Balanco de Energia

Balango de Massa

p.1Cpk U

Calculo do Coeficiente
de transferéncia de
calor

INTERFACE

P-H V=f(z,r)

Balanco de
Quantidade de
Movimento

PHOENICS

Figura 3: Diagrama de blocos da
integracio entre os simuladores via
interface de comunicacao.
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Figura 4: Fluxograma do processo.

RESULTADOS E DISCUSSAO



Analisando a  evolugdo da
temperatura no interior do reator conforme
a Figura 5, ¢ possivel verificar a eficiéncia
do controle de temperatura devido aos
patamares alcangados a cada mudanga de
setpoint do controlador.
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Figura 5: Variacio da temperatura(K) e
setpoint(K) no reator em func¢io do
tempo(s).

Outro resultado obtido foi a
variagdo da concentragdo de metanol,
expresso em na forma de fracdo molar, ao
longo do tempo conforme a Figura 6. E
possivel verificar um aumento da taxa de
reagdo no momento do aumento da
temperatura, compensando a  baixa
concentragcdo de reagente no reator devido
ao processo estar sendo conduzido em
batelada com consumo dos reagentes sem a
reposicao dos mesmos.

Concentragdo de metanol (% mol)

) 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000
Tempo (s)

Figura 6: Variacao da concentracio de
metanol (% mol) em fun¢io do tempo
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Analisando o perfil de velocidades
no reator, de acordo com a Figura 7, pode-
se observar que os resultados obtidos com
a solucao fluidodinamica foram coerentes

com o perfil esperado para o propulsor
utilizado, como os resultados de Ludwig
(1999), apresentado na Figura 8 e Paul,
Atiemo-Obeng, Kresta (2004).
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Figura 7: Perfil de velocidade no reator.
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Figura 8: Perfil de velocidade para
tanque agitado com propulsor A310

CONCLUSOES

A utilizacdo do simulador de
processos ¢ do simulador fluidodindmico
simultaneamente, mostrou-se como uma
ferramenta eficaz para a modelagem e
simulagdo de equipamentos, fornecendo
informagdes adicionais sobre 0
funcionamento interno destes.



Assim, com o desenvolvimento
desta interface de comunicacao,
disponibiliza-se a utilizacdo do perfil de
escoamento no projeto de reatores do tipo
batelada, sendo possivel ampliar a sua
utilizagdo para outros tipos de reatores e
outros  equipamentos,  alcancando-se
resultados mais precisos com a utilizagdo
do simulador de processos e CFD de forma
simplificada.

NOMENCLATURA

AH; = entalpia de reagdo, kJ/mol

p = massa especifica, kg/m’

u = viscosidade, poise

u, = viscosidade em relagdo a dgua a
60° F, adimensional

A = area de troca térmica, m>

C; = concentra¢ao molar, kmol/m®

Cp = calor especifico, kJ/kg. K

D = diametro do propulsor, m

G, = fator de forma para o impelidor,
adimensional

k = condutividade térmica da mistura
reacional, W/m.K

K = constante de fluxo do propulsor,
adimensional

kr = constante cinética da reacao
quimica, m*/h.kmol

N =rotagao do propulsor, Hz

Nu = nimero de Nusselt,
adimensional

r = posi¢ao radial, m

Re = ntmero de Reynolds,
adimensional

r; = taxa de reagdo para o
componente i, kmol/m’.s

Pr = nuimero de Prandtl,
adimensional

t = tempo, s

T = temperatura, K
Ty = temperatura da parede, K

U = coeficiente de transferéncia de
calor, kW/m?.K

V = velocidade, m/s

z = posi¢ado axial, m
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