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RESUMO: Na engenharia quimica, um dos ramos de grande importancia, e que cada vez mais vem
adquirindo espaco, é a simulagao de processos quimicos. Aliado a esse crescimento, o desenvolvimento de
novas ferramentas computacionais utilizadas para tal finalidade. Nesse contexto, este estudo teve como
objetivo principal propdr uma rota para o processo de produgéo do etileno glicol por meio da comunicagao
entre os softwares Scilab e COCO. Realizou-se também um estudo para a implementagdo de um
controlador do tipo proporcional e integral (Pl), que teve como finalidade aumentar o rendimento da reagao
de produgéo de etileno glicol através da manipulagéo da concentragéo inicial de 6xido de etileno (C4.). Com
a manipulacdo da C,,, teve-se o proposito de controlar a concentracdo de 6xido de etileno (C,), fazendo
com que ela atinjisse e se mantivesse na faixa de 100 mol/m? para que a conversao final da reacédo fosse de
98%. Com o término deste estudo, chegou-se ao éxito na comunicagéo entre os softwares e na conversao
final desejada da reacéo de produgéao de etileno glicol.

Palavras-chave: Comunicagao entre soffwares, controle de processos quimicos, etileno glicol, simulagéo.

ABSTRACT: In chemical engineering, a branch of great importance and that increasingly is acquiring space
is the simulation of chemical processes. Allied to this growth has been the development of new
computational tools used for this purpose. In this context, this paper aims to propose a route to the ethylene
glycol production process through communication of Scilab and COCO softwares. We also conducted a
study for the implementation of a proportional and integral type controller (Pl), which will aim to increase the
yield of ethylene glycol production reaction by manipulating the initial concentration of ethylene oxide (C,,).
With the manipulation of C,, it was taken the purpose of controlling the concentration of ethylene oxide (C,),
causing it reached and maintained in the range of 100 mol/m? so that the final conversion of the reaction was
98%. With the completion of this study, we came to the successful communication between the software and
the desired final conversion of ethylene glycol production reaction.

Keywords: Communication between softwares, control of chemical processes, ethylene glycol, simulation.

INTRODUGAO quimicos é como ferramenta para o]
aperfeicoamento de processos quimicos ja

A simulagdo de processos quimicos € um ramo  existentes no meio industrial e aliado a isso existem

novo dentro da engenharia quimica e que, cada vez
mais, vem aumentando a sua importancia. De
acordo com Garcia (2005), esta conquista cada vez
mais sua popularidade a medida que o tempo
passa. Por meio da simulacdo de processos
quimicos é possivel criar novas rotas de producao
para diversos produtos, melhorar processos ja
existentes em termos de eficiéncia energética e
reacional, e funciona também como uma ferramenta
didatica.

Este seguimento da engenharia quimica
apresenta alguns empecilhos para o seu andamento
e por isso €& necessario a coleta de dados,
principalmente, cinéticos e termodinamicos. Caso
estes dados ndo se encontrem disponiveis na
literatura, & preciso aliar-se a praticas laboratoriais
que irdo auxiliar na coleta dos dados para o
processo simulatério. Como citado anteriormente,
um dos objetivos da simulagdo de processos

varios tipos de processos quimicos que requerem
algum tipo de melhoria. Um processo quimico de
muita importancia no meio industrial € a produgao
de etileno glicol. Este é uma substancia quimica que
€ utilizada para potencializar outros tipos de
processos quimicos industriais, como no caso da
extragcdo de solventes e na refrigeracéo industrial, e
também pode ser utilizado como matéria-prima para
a producdo de outros produtos como poliésteres e
materiais explosivos.

Este estudo visa abordar a simulagdo de
processos quimicos com a justificativa do desafio de
criar uma proposicdo de uma rota para 0 processo
de producdo do etileno glicol por intermédio da
comunicagdo das ferramentas computacionais
Scilab e COCO. Aliado a estas duas ferramentas
computacionais, foi feito um estudo para a
implementacdo de um controlador do tipo
proporcional e integral (Pl), que teve como
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finalidade aumentar o rendimento da reacdo de
producéo de etileno glicol através da manipulacéo
da concentragdo de Oxido de etileno (Cse) na
entrada do reator CSTR (Continuous Stirred-Tank
Reactor). Com a manipulagdo da C,., teve-se o
propésito de controlar a concentragdo de 6xido de
etileno na saida do reator CSTR (C,), fazendo com
que ela atinjisse e se mantivesse na faixa de 100
mol/ m® para que a conversao final da reagéo fosse
de 98%.

PRODUGAO DE ETILENO GLICOL

O etileno glicol € uma substancia quimica que foi
sintetizada pela primeira vez em 1859 com o
processo de hidrolise do diacetato de etileno glicol
pelo quimico francés Charles-Adolphe Wurtz. Hoje
em dia, ele é utilizado como matéria-prima para a
fabricagdo de produtos quimicos de grande
importancia industrial, na construgdo civil, no
cotidiano das pessoas, dentre outros. O etileno
glicol € uma substancia que, na sua forma pura,
possui as caracteristicas de ser um liquido limpido,
incolor, com um sabor levemente adocicado, de
textura ligeiramente viscosa e de consideravel
toxicidade, pois se ingerido ele pode danificar os
rins, o coragdo e o sistema nervoso (SIEMENS,
2015). Segundo Portantinholo (2013), o etileno glicol
pode ser utilizado para as seguintes fungodes:

1) para a producgéo de poliésteres como fibras e
fios através de sua reagdo com acidos
dibasicos e seus ésteres como o0s acidos
tereftalico e oxalico;

2) como agente umectante para a pele
humana, ou plastificante;

3) como um material explosivo substituindo,
limitadamente, o uso da glicerina para a
confecgao da nitroglicerina;

4) extragdo de solventes em processos cuja
finalidade seja a separagdo de produtos
aromaticos e parafinicos;

5) como um anticongelante na refrigeracdo
industrial e no sistema de arrefecimento de
veiculos automotores.

O etileno glicol adquiriu sua importancia comercial
apenas com o surgimento da Primeira Guerra
Mundial quando foi utilizado, na Alemanha, como
matéria-prima para a produgdo de materiais
explosivos. Recentemente, de acordo com Martins e
Cardoso (2005), a necessidade de sua producgéo
anual é de 14 milhdes de toneladas e vem
aumentando em torno de 3% ao ano. O pais que
mais o produz sdo os EUA com uma producéo
anual de aproximadamente 4 milhdes de toneladas.
Ja o Brasil se destaca, em toda a América Latina,
com a produgao de 312.000 toneladas.

A reacdo convencional de etileno glicol é
realizada através da sintese do 6xido de etileno com
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a agua de acordo com a Equagdo 1 (ROCHA,
2010). Ao longo deste estudo serdo utilizadas novas
nomenclaturas para representar o 6xido de etileno
(A), a agua (B) e o etileno glicol (C). A Equagéo 2
ilustra esta substituicio dos nomes destas trés
substancias pelas suas respectivas representagoes.

Equacao convencional de sintese de etileno glicol:

C,H,0 + H,0 -» HOCH,CH,OH (1)

A + B - C )

O principal empecilho no andamento da reacao
de producdo de etileno glicol € o manuseio e
estocagem do o6xido de etileno, pois este € um
composto altamente reativo quando em contato com
0 gas oxigénio. Em contrapartida, o etileno glicol,
em condigdes normais de armazenamento, n&o
necessita de cuidados especiais, pois né&o
apresenta riscos de explosdo, polimerizagdo ou
incéndio (OXITENO).

Existem varios tipos de plantas industriais que
demonstram as diversas maneiras de se produzir o
etileno glicol. Essas plantas, no papel, s&o
representadas por flechas que representam as
correntes de passagem de material e por simbolos
que representam equipamentos como bombas,
reatores e valvulas. O conjunto das flechas com os
simbolos citados anteriormente da-se o nome de
fluxograma de processo quimico. A representagao
de uma planta padrao que é utilizada na producéao
de etileno glicol, por meio de um fluxograma e de
acordo com Martins e Cardoso (2005), esta
representada pela Figura 1.

ROH: Agua ou Etanol
ROH

o

cD

ROCH,CH,OH
-
] > PO
>
RO(CH,CH,0),H
[ ©
Oxido de
Eteno (OE)

RO(CH,CH,0)H

Figura 1. Fluxograma da planta de produgéo de etileno
glicol segundo Martins e Cardoso

Neste modelo de planta ilustrado anteriormente,
uma mistura de 6xido de etileno e do reagente ROH
(dgua ou etanol) é pré-aquecida a aproximadamente
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200 °C antes de entrar no reator do tipo tubular.
Apds o término do processo reacional no reator, os
produtos obtidos irdo para uma coluna de expanséao
subita (CES) e, posteriormente, para uma coluna de
destilagdo (CD) cujo objetivo é a separagdo das
substancias. A coluna de expansdo subita possui
um produto de topo que sera recirculado para o
reator e um produto de fundo que sera enviado a
coluna de destilagdo. Ao término do processo de
separagao pela coluna de destilacdo sairdo alguns
produtos, dentre eles, o etileno glicol no topo
(destilado) da coluna.

Outro modelo de planta industrial de produgéo de
etileno glicol é a desenvolvida por Pereira e Mori
(2014), adaptado de Rangaiah e Kariwala (2012),
que também expressa o processo reacional e de
separacgao do etileno glicol e esta representado pelo
fluxograma da Figura 2. Nesta planta, o reator
CSTR recebe duas correntes de alimentagédo, uma
contendo o 6xido de etileno e a outra contendo agua
e reciclo oriundo do estagio final de separagédo da
coluna de destilagdo. Apds a reacdo se processar
no reator CSTR, o liquido saturado entra na coluna
de destilagado onde serédo separados o etileno glicol,
que saira no topo, das demais substancias.

Reciclo P

Misturador
=  \ - Condensador
\), D
. L Py | L ;
G ' I Abertura
_CsIR
Q- k)
Oxido de Etileno Destilado
L »; ~ Coluna de destilagio
Liquido saturado
" Produto de fundo

Figura 2. Fluxograma da produgéo de etileno glicol
segundo Pereira e Mori

De acordo com a Siemens (2015), as plantas
industriais de produgdo de etileno glicol mais
sofisticadas contam com a integracdo das unidades
de producgéo de 6xido de etileno e de etileno glicol.
Com isso, ha um aumento significativo na economia
dos servigos publicos como no tratamento de
efluentes que serdo descartados, bem como a
recuperacéo dos produtos que possuem um grau de
importancia  inferior ao etileno glicol. A
representacdo da planta de produgdo do etileno
glicol, de acordo com a Siemens, esta ilustrada pelo
fluxograma da Figura 3.

Neste dultimo exemplo, o Oxido de etileno é
enviado ao reator para ocorrer a sua reagdo com a
agua na proporcdo de 1:10. A finalidade deste
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excesso de agua é para reduzir a formacgéo de
produtos secundarios, pois ocorrem algumas
reagbes em paralelo com a de sintese de etileno
glicol. Finalizada a etapa reacional, alguns glicéis
superiores sao produzidos, simultaneamente, com o
etileno glicol como o dietileno glicol e o trietileno
glicol. Estes produtos sdo enviados aos
evaporadores com o objetivo de se extrair o
excesso de agua e, posteriormente, enviados aos
fracionadores que realizardo a separagdo dos
glicois obtidos na etapa reacional do processo
(SIEMENS, 2015).

Onidode etileno  Reaclo de Agua

Vapor Agua  Ffienoglicol Dietileno gficol Trietikeno ghicol

e

E - Evaporackr
F- Fracionador

Figura 3. Fluxograma da planta de produgéo de etileno
glicol da Siemens

MODELAGEM MATEMATICA

Segundo  Bequette  (1998), um  modelo
matematico € uma relagdo matematica que exprime
fendbmenos como conservacdo de massa,
conservagdo de energia, reagbes quimicas,
transporte de materiais e termodindmicos. Na
elaboracao dos algoritmos que foram inseridos nos
softwares para as simulagbes envolvendo a
producdo de etileno glicol, foi necessario utilizar
modelos matematicos que representaram o
comportamento das concentra¢des das substancias
envolvidas no processo reacional com o tempo. O
conjunto dessas equagbes matematicas ira
representar o funcionamento do reator CSTR que
estara em regime estacionario e, posteriormente,
dinamico apds a implementagao do controlador PI.

Como representar o comportamento do
andamento de uma reagdo quimica e sua posterior
conversdo ndo é uma tarefa simples, algumas
consideragbes foram realizadas a fim de se obter,
simultaneamente, modelos simples e eficazes. Para
tal realizagdo, foram considerados o volume do
reator CSTR (V) constante, reacdo do tipo
elementar, dependéncia da concentragdo de agua
na equacéo da taxa reacional segundo sugestédo do
Fogler (2009), processo reacional seguindo a
cinética de Arhenius e, massas e calores
especificos dos componentes, separadamente,
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iguais e constantes. As equacgbes do balango
material realizado para os componentes A, B e C
junto com o termo que representa a taxa reacional
de 6xido de etileno (R,) e a equagéo que exprime a
constante de velocidade (k) na temperatura (T) de
entrada do reator CSTR, respectivamente, estao
representadas a seguir:

Modelo do balanco material para o 6xido de etileno:

dca

&= 2(Che — Ca) — Ry (3)

Onde F. é a vazado volumétrica de entrada no
reator CSTR.

Modelo do balanco material para a agua:

dcg

Fe
= = v Cge— Cp) — Ry (4)

Em que Cy é a concentragédo de agua ao longo do
tempo t e Cg, a concentragéo inicial de agua.

Modelo do balanco material para o etileno glicol:

d& _ Fe.Cc
i v T Ra (5)

Onde C; é a concentracdo de etileno glicol ao
longo do tempo t.

Equacao da taxa reacional de 6xido de etileno:

RA = k'CA'CB (6)

Equacao da constante de velocidade da reacéo:

k= ko.e(%(ﬁ_%» (7)

Em que o termo T, na Equagdo 7, indica uma
temperatura de referéncia que se tenha o valor de
k, € E, a energia de ativagéo da reagéo de sintese
de etileno glicol.

SIMULADOR COCO
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O COCO é uma ferramenta computacional que
auxilia na simulacdo de processos quimicos. No
COCO, ¢ importante destacar suas quatro principais
ferramentas: COFE, TEA, COSCOUS e CORN.
Estas serdo comentadas a seguir:

1) COFE: E a parte responsavel pela criagdo dos
fluxogramas e é nela onde ocorre a simulagéo;

2) TEA: E a parte onde se cria o pacote
termodindmico que sera utilizado na
simulagao;

3) COSCOUS: E a parte onde fornece os
equipamentos (como por exemplo misturador,
reator, coluna de destilacdo, flash, entre
outros) que seréo utilizados na simulagao;

4) CORN: E a parte onde fornece o pacote de
reacdo que, dependendo do processo, pode
ou nao ser utilizado.

Com essas ferramentas listadas anteriormente,
pode-se desenvolver uma vasta gama de processos
quimicos industriais. O COCO é um software livre,
gratuito e que opera em estado estacionario, ou
seja, as propriedades sdo inalteradas com o tempo.

SCILAB

O Scilab é um poderoso software livre que serve
como ferramenta para profissionais de engenharia e
cientistas, principalmente, para o calculo numérico.
Suas principais fungbes sao:

elaboracao de algoritmos;

realizacao de calculos matematicos;
construcao de graficos nas formas 2D e 3D;
modelagem e simulag&o de dados.

Eerz

Na elaboragdo de algoritmos, o Scilab possui
algumas fungdes prontas para a realizagdo dos
célculos e outras oriundas de linguagens de
programagédo convencionais como Pascal, C/C++,
FORTRAN, etc.

MATERIAL E METODOS

Antes de iniciar a simulagdo da produgdo de
etileno glicol foi necessaria a instalagdo dos
softwares COCO e Scilab e do plug-in, que
desempenhou a fungdo de comunicar os softwares.
As instalagdes dos dois softwares e do plug-in serdo
comentadas a seguir.

Primeiramente, instalou-se o Scilab que
desempenhou a fungdo de programar os algoritmos.
A verséo do Scilab que foi utilizada neste estudo é a
5.2.2. Ja a versado do COCO utilizada foi a 3.00, ndo
havendo nenhum problema na ordem de instalacao
entre os dois soffwares. No Scilab, a ferramenta
utilizada foi o SciNotes no qual o seu acesso esta
representado pela Figura 4. E nesta ferramenta em
que foram elaborados e compilados os algoritmos.
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Arquivo Editar Controle Aglicativas 7
FE| A D B % [# ScNotes |
4 | & o

Exec © de anicia

= Tradutor de Matlab para Scilob
carregands o amb

= Gerenciador de méduos - ATOMS
-
Navegador de vanifveis
Historico de comandos

Nevegedor de arquives

Figura 4. Representagao do acesso a ferramenta
SciNotes

Acessada a ferramenta SciNotes, aparecera a
tela ilustrada pela Figura 5. Ao término da
programagdo dos algoritmos, foi necessaria a
compilagdo destes para a obtengado dos resultados.
Para obter a compilagdo dos algoritmos foi preciso
clicar no icone representado na Figura 6.

Arquivoe Editar Formeter OpcGes Jenels Executar 7

(B E® S et % 00@RE (> X 0

Semnome L 3

al

Figura 5. Ambiente de programacgao do SciNotes

S x
Arquivo Editar Formatar Opcles Janela Executar ?
O i e X H0D2ER|CT 8K ®

Icone para a compilagdo

dos algoritmos

Figura 6. icone para a compilagéo dos algoritmos
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Os parametros termodindmicos e as condigbes

de entrada no reator CSTR utilizados nos algoritmos
que foram elaborados no Scilab estdo listados na
Tabela 1. Os parametros termodinamicos como E, e
R foram retirados da literatura (FOGLER, 2009 e
SMITH, VAN NESS e ABOTT, 2007). Ja as
condigbes de entrada como F,, V, C4. € Cg. S0
dados que foram arbitrados. A temperatura T foi
escolhida pela simulagao prévia no COCO e é uma
temperatura limite antes do surgimento de uma
mistura  bifasica. Os dados mencionados
anteriormente foram adotados no Sl.

Tabela 1. Parametros termodinamicos e condi¢des de
entrada no reator CSTR

Parametro Valor Unidade
Fe 0,002 m3/s
Y 10 m?
T 284,5 K
E, 52335 J/mol
R 8,314  J/mol.K
Cae 5000 mol/m?
Cge 5000 mol/m?

Realizada a etapa anterior no Scilab, instalou-se o
software COCO. Ao término da instalagdo do
COCO, acessou-se o ambiente inicial como COFE
e, posteriormente, surgiu a tela inicial, representada
pela Figura 7, na qual se desenvolveu o fluxograma
do processo.

Para se ter acesso a criagdo do pacote
termodinamico do COCO (TEA) que foi utilizado, é
necessario, primeiramente, acessar a aba
Flowsheet e, posteriormente, a opg¢do Configure
como o ilustrado na Figura 8.

n File Ed  Insert Flowshest Pl View Adddns  Window  Help -8x
DR 2B Yy P e seaa SE AR S6Ba

A~

< >

21 tog [ Tromes]
Ready (25 NUM

Figura 7. Ambiente inicial do COCO (COFE)
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(- TEA [CAPE-OPEN 1.1)
-

Water

Select I

Cancel I

Figura 8. Acesso ao pacote termodindmico do COCO
(TEA)

Com isso, surgira uma nova janela chamada
Flowsheet configuration, representada pela Figura
9, a qual contém algumas opg¢des de configuracéo
para o processo simulatério. Como o objetivo foi
montar o pacote termodinamico, foi necessario
selecionar a aba Property packages e clicar na
opgao Add que fica ao lado direito da janela.

Stream types |
Property packages
i~ Thermo-systems and property

Flowsheet Options | Color schemes |
Reaction packages I Compounds I

Stream order I Unit Operation order

Properties I Phase Info

Add

Remave

Edit

Rename

Info

Description:

Figura 9. Janela Flowsheet configuration

Realizados 0s passos mencionados
anteriormente, surgira a janela Select Package or
Package Manager, ilustrada pela Figura 10, a qual
dara a opcgao de escolher um pacote termodinamico
pronto ou de criar um novo pacote. Como para este
estudo foi necessario criar um novo pacote
termodinamico, foi necessario selecionar a opgéao
TEA (CAPE 1.1) e clicar na opgao Select que esta
localizada no canto inferior da janela.

Figura 10. Janela Select Package or Package Manager

Ao clicar na opgédo Select, surgira uma janela
chamada Property package from TEA Property
Package Manager, representada pela Figura 11.
Nesta janela clicou-se na opgao New, localizada no
lado direito da janela, para surgir uma nova janela
chamada Property package definition, que esta
ilustrada na Figura 12, na qual foram preenchidos
os seguintes campos: Name, Description, Model set
e Compounds.

alkanes New
c1_cz
C1_C2(E03) Packages
HDA

n-depropropanizer Info
Water-nButanol-UNIQUAC

Cancel |

Figura 11. Janela Property package from TEA Property
Package Manager

Revista Brasileira de Ciéncia, Tecnologia e Inovacédo (RBCTI), v. 2, n.1, jan./jun. ano 2017, p. 36-52.



( X

Package Mode Configure Help

Name: |

Description: I

Modelset: | ~|

Compounds:

Cancel

Figura 12. Janela Property package definition

O campo Name serve para dar nome ao pacote
termodindmico, o Description para acrescentar
alguma descri¢cdo ou observagéo, o Model set para
escolher qual equagao de estado ira se utilizar para
a realizacdo dos calculos e, por fim, o campo
Compounds serve para se inserir todos os
elementos ou compostos quimicos que participarao
do processo simulatorio.

A representacdo de como foram preenchidos os
trés primeiros campos da janela Property package
definition, para este estudo, estao representados na
Figura 13.

Package Mode Configurs  Help

Mame: ICﬂmponeﬂea da producdo de etiero glical

Dezcrintion: lNenhnua.

Model 5= [Peng Robrwon =l

Compounds:
Add
Delute I

| 0k I Cereed

Figura 13. Campos Name, Description e Model set
preenchidos

Para preencher o campo Compounds,
primeiramente, foi necessario clicar no botdo Add,
localizado ao lado direito da janela. Ao realizar este
procedimento, surgira a janela Add components,
ilustrada pela Figura 14, que que contém uma lista
com varios elementos e compostos quimicos com
as suas respectivas férmulas moleculares, nomes,
pesos molares, CAS (numero de registro), e seus
nomes padrdo. E importante ressaltar que os nomes
dos elementos ou compostos quimicos estdo todos
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em inglés, sendo assim, para se identificar e
selecionar cada um, foi necessario inserir o nome
de cada componente no campo Filter by e, depois
de encontrado, clicar na opgdo OK, localizada no
canto inferior da janela. No caso desta simulagéo,
os componentes que foram utilizados sao: Ethylene
oxide (6xido de etileno), Water (agua) e Ethylene
glicol (etileno glicol).

1~ PCD File:
IC:\Program Files\COCO\data\ChemSep1.ped PCD Manager Browse
~ Compound selection:
Formula Name | Mol Weight | CAS I Default name A
ADOINT.. Al 28.96 1322531, Air
Ar Argon 39,948 74403711 Argon
Br2 Bromine 159.808 7726-956  Bromine
CCl4 Carbon tetrachloride 153.822 56-23-5 Carbon tetrachloride
co Carbon monoxide 280 £30-08-0 Carbon monoxide
co2 Carbon dioxide 44.0095 124-389  Carbon dioxide
Cs2 Carbon disulfide 76.1407 75150 Carbon disulfide
CCI20 Phosgene 98.9161 75-44.5 Phosgene
C2C140 Trichloroacetyl chloride 181.833 76-028 Trichloroacetyl chloride
HCI Hydrogen chloride 36.461 7647-01-0  Hydrogen chloride
ci2 Chlorine 70.905 7782505  Chlorine
HI Hydrogen iodide 127.912 10034-85-2  Hydrogen iodide o
un Uidrmmmin 2 M R0O 129274 0 Usidrmmmn
< >
Filter by: I
V' Add using default name Cancel

Figura 14. Janela Add componentes

Ao término da selegcédo de todos os componentes,
a janela Property package definition ficou
preenchida como mostra a Figura 15. Para finalizar
este procedimento, clicou-se na opgdo OK,
localizada no canto inferior da janela.

@ X

Package Mode Configure Help

Name:

Description: INenhuma.

IComponentes da produg3o de etileno glicol

Model set: I Peng Robinson LI

Compounds:
Ethylene oxide
Water
Ethylene glycol

Figura 15. Janela Property package definition preenchida

A préxima ferramenta do COCO a ser abordada é
a COSCOUS. Para tal abordagem, na tela do
ambiente inicial do COCO (COFE), selecionou-se a
aba Flowsheet e escolheu-se a opgao Insert unit
operation, como o representado na Figura 16.
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Figura 16. Acesso ao COSCOUS

Depois de ter selecionada a opgao citada
anteriormente, surgird a seguinte janela chamada
Select Unit Operation, representada pela Figura 17,
na qual foram selecionados o0s equipamentos
utilizados para a elaboracdo do fluxograma de
producdo de etileno glicol. Neste caso, os
equipamentos utilizados foram um reator do tipo
CSTR, uma Pump (Bomba), um HeaterCooler
(Trocador de Calor) e um Flash. O CSTR, que foi o
equipamento onde foram introduzidos os algoritmos
para o processo simulatério e que sera abordado
posteriormente, € um reator que opera de forma
continua, ou seja, a vazdo de entrada é igual a
vazao de saida. A Bomba foi acessada pela opgao
Pumps & Compressors e teve a fungao de aumentar
o fluxo de liquido através do aumento de presséo no
recalque. O Trocador de Calor foi acessado pela
opgéo Heaters, Coolers & Heat exchangers e é um
tipo de trocador de calor que funciona tanto para
aquecimento quanto para resfriamento do produto
oriundo do CSTR, no caso desta simulagao, ele
funcionou como um aquecedor. E por fim, o Flash
foi acessado pela opgdo Separators e é um
equipamento que foi utilizado com a finalidade de
separar, em forma de ELV, a mistura oriunda do
reator CSTR.

= EI |

X Select Unit Operation: —

=]
1 Expanders & Turbines

Generic

Heaters. Coolers & Heat exchangers
Information

Mizers & Splitters

Pipes & Valves

Pumps & Compressors

Reactors

Separators

Testing

L

(¢ 8 - - - B - - -
DDCCLOLLL

[ R T |

Cancel |
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Figura 17. Janela Select Unit Operation

Como a reacao de sintese de etileno glicol foi
elaborada e compilada no Scilab, neste estudo nao
utilizou-se a ferramenta CORN, pois a reagao foi
introduzida diretamente nos algoritmos.

Feitos os procedimentos anteriores para a
familiarizagdo com os dois softwares, ja é possivel
instalar o plug-in que, como dito anteriormente, foi a
ferramenta que realizou a comunicagéo entre estes
dois softwares.

Para a instalacdo do plug-in, acessou-se o link
<http://www.amsterchem.com/scilabunitop.html> e,
posteriormente clicou-se na opg¢ao downloads,
localizada no lado esquerdo da pagina acessada.
Feito isso, escolheu-se a opgao
ScilabCapeUnitOperation contida no tépico Scilab
CAPE-OPEN. E importante mencionar que,
periodicamente, estas ferramentas sofrem
atualizacbes e, consequentemente, a verséo
encontrada pode ser diferente da utilizada neste
estudo que foi a versao
ScilabCapeUnitOperation.2.0.0.2. Realizados os
passos anteriores, foi baixado e instalado o plug-in.
Depois de instalado o plug-in, sera fornecida uma
licenca proviséria para avaliagdo pela AmsterCHEM,
detentora dos direitos autorais desta ferramenta.

Caso se queira obter uma licenga permanente,
deve-se, na mesma pagina citada anteriormente,
clicar na opcédo Request non-commercial license,
localizada dentro do topico Availability. Com isso,
abrira uma nova tela onde devem ser preenchidos
0s campos, representados pela Figura 18, para a
solicitagdo da licenca permanente do plug-in.

Non-commercial Scilab CAPE-OPEN Unit Operation license request:

name*:
e.mail*:
affiliation:
purpose’; <Please s=lect 8 registration fype> v
Comments:
A
v

Figura 18. Campos de preenchimento para a licenca
permanente do plug-in

Com a elaboragdo dos algoritmos no Scilab, o
conhecimento das principais ferramentas do COCO
e a instalacdo do plug-in, foi possivel ter as
informagdes e ferramentas necessarias para a
elaboragdo do fluxograma da produgdo de etileno
glicol no COCO representado pela Figura 28. E
importante ressaltar que este fluxograma que foi
desenvolvido teve o objetivo de ser uma proposta
de uma rota na produgao de etileno glicol e tem o
cunho experimental.

Para dar inicio a elaboragdo do fluxograma da
producdo de etileno glicol, primeiramente, foi
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preciso conhecer como inserir uma corrente para a
passagem de material. Para isso, € necessario
clicar no icone representado na Figura 19 para,
posteriormente, surgir uma flecha continua que
representa esta passagem de material. Ela esta
ilustrada pela Figura 20.

B Fle Edit Inset Flowsheet Mot View Addns Window Help -8x

DEdE 2@ d)rF rrans 5 A0HN 58848

A

Icone para a inser¢do de uma
corrente de material

% Lo [ @ Zeros Tcaring | F

(4 RUM

Insert strean

Figura 19. icone de insercéo de uma corrente de material

File Edit Insert Flowsheet Plot View Add-ins Window Help -8 X
DG 2@ @) & dfaut -eanP 868 AGRN 58659 a

A

< >

2 Log [© 4eros]

Ready CAP NUM

Figura 20. llustragcdo da corrente de material

Ao inserir uma corrente de material, € necessario
preenché-la com parametros de entrada como
pressdo, temperatura, fragdes molares dos
componentes e a vazao de entrada nos campos
ilustrados pela Figura 21. No caso deste estudo,
foram necessarias 6 correntes de material para o
processo simulatério. Estas estdo nomeadas de 1 a
6. E importante menciornar que apenas a corrente
de material 1 foi preenchida com os valores
requisitados, pois as demais correntes retiraram
suas informagdes dos processos anteriores.

‘[F Flle Eoit Flowsheel Seans Fot View Window Help -&x
D@EHE DB Jh @ e o ianl 3FAasnl SEBA

name 1 | unit
b Stream J
¥ _Comnections |

Kod Pa
Nk K
Wk

ke acion [Ethylene gjed] N4
s .2 Y mlls
M .
¥ _Compound flows

Wk kg i

CAP NUM

Figura 21. Campos de preenchimento dos parametros de
entrada

Os parametros termodindmicos e de entrada
utilizados na corrente de material 1 do COCO, nas
simulagbes sem e com o auxilio do controlador PI,
estdo ilustrados na Tabela 2. A T foi escolhida da
mesma maneira que no Scilab com a realizagdo de
um tratamento prévio, ou seja, foi a temperatura
limite antes do surgimento de uma mistura bifasica.
A pressdo de operagdo do reator CSTR (P) foi
utilizada a ambiente e os outros parametros como
fracdo molar de 6xido de etileno (FM,), fragdo molar
de agua (FMg), fragdo molar de etileno glicol (FM¢) e
vazao molar de entrada no reator CSTR (f,,,) foram
adaptados dos valores de entrada do Scilab. E
importante citar que todos estes parametros
utilizados no COCO também encontram-se no Sl.

Tabela 2. Parametros termodindmicos e de entrada do

COCO
Parametro Valor Unidade

P 101325 Pa

T 284,5 K
FM, 0,5 -—--
FMp 0,5 -—--
FM¢ 0 -—--

fm 20 mol/s

Finalizado o procedimento anterior, a préxima
etapa para a elaboragcdo do fluxograma sera a
abordagem da constru¢do do reator CSTR. Para
isso, acessou-se novamente o caminho Flowsheet
-> Insert unit operation. Feito isso, na janela Select
Unit Operation, selecionou-se o tépico Custom.
Neste tépico, foi selecionada a opgado Scilab Unit
Operation. E valido ressaltar que a opgdo Scilab
Unit Operation s6 estara disponivel em Custom
apos a instalagao do plug-in.
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Ao selecionar a op¢gdo mencionada anteriormente,
aparecera um icone, representado pela Figura 22,
que ira representar a comunicagdo entre os
softwares. Ele recebeu e compilou os algoritmos
programados no Scilab.

File Eat Inset Flowsheet Fiot View Adddn:  Window  Help

- fx%

D@k =@ 4 7 oot

ennc 6B AR SGEBS

[ >
* Leg Q38'(0] ‘

Ready CAF NUM

Figura 22. icone representativo da comunicagéo entre o
Scilab e 0 COCO

Como este icone representara o reator do tipo
CSTR, para modificar sua imagem padrao foi
preciso clicar com o botdo direito do mouse, ou
touchpad caso seja um notebook, para surgir a
janela, representada pela Figura 23, que ira oferecer
as opgoes para modificagdo de sua apresentagao.

B Fie EGt insen Flowshest Piot View Addns Window Help

DEky B8 4 & o

I &B 2 R
Opgdes de modificagdo

[X Dalete oe |

B2 Copy crieC |
Fu] Reneme.. Ctrl=Shift=1
(&) Desaription.., Ctri=snifts0 |
[ £t £ view streams
EF Insedt unk operstion.
Edit unit operation.
. [E] show Gl | >
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B9 Vessels
§ decanter
-y diyert
§ diyer2
Iy filter
By flash

By flash_adiabatic
§ generic_vessel
By horizontal_packed
I horizontal_vessel

By packed_vessel

By FFR
-y ENERE

I stired_vessel_open

‘ tube

o]

[ Set default for units of this type Cancel

Figura 24. Janela Select unit operation icon

Ao escolher a opgéao stirred_vessel, clicou-se no
botdo OK, localizado no canto inferior da janela,
para finalizar a escolha. Ja para modificar o nome
deste icone, na mesma janela, selecionar a opgéo
Rename e escrever o nome escolhido, neste caso, o
nome escolhido foi CSTR. A representagdo deste
icone, agora chamado CSTR, com as modificagbes
realizadas anteriormente, esta ilustrada na Figura
25.

a File Edit lnsed Fowihest Flob  View Addini  Window Help

DEEE 2R §) F e cenall @8 3480 &8

-FX

BBa

CSTR

BF Colculate this urit Shit=Fs |
I

—_
% Log [© 3emn |

Ready

lcon » >

AP NUN

[ >
CAP UM

%) Comments..

Figura 25. CSTR

Figura 23. Janela com opgbes de modificagado

Nesta janela, escolheu-se o caminho Icon ->
Select unit icon para surgir a janela chamada Select
unit operation icon, que fornecera as opgbes das
imagens dos equipamentos que poderao substituir a
imagem padréao do icone citado anteriormente.
Como neste caso a imagem que ira substituir € a de
um reator do tipo CSTR, escolheu-se a opgao
stirred_vessel, contida na pasta Vessels, como o
representado pela Figura 24.

Finalizados os ajustes anteriores, foi necessario
inserir o algoritmo programado no Scilab no COCO
através do CSTR citado anteriormente. Para isso,
primeiramente, € necessario clicar com o cursor
nele para surgir a janela chamada Unit operation

CSTR representada pela Figura 26.
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Show GUI

Figura 26. Janela Unit operation CSTR.

Na janela mencionada anteriormente, selecionar a
aba Edit e clicar no botdo Show GUI, localizado no
canto inferior da janela. Feito isso, ira surgir a tela
chamada Scilab CAPE-OPEN Unit Operation, que
esta ilustrada na Figura 27, onde, na aba Scilab,
sera o local para se inserir o algoritmo. Para a
insercdo do algoritmo basta seleciona-lo e copia-lo
do Scilab para a janela citada acima. E importante
mencionar que estes algoritmos retirados do Scilab
sofreram algumas modificagbes em sua estrutura
para a simulagdo no COCO. Na mesma opgao
Scilab, dentro da janela Scilab CAPE-OPEN Unit
Operation, existem duas ferramentas: Script e
Output. Na ferramenta Script é a parte em que deve
se inserir o algoritmo e na ferramenta Oufput é a
parte na qual sdo mostrados os resultados oriundos
da compilagdo do algoritmo no software COCO.

Fots | Parameters | Reports  Scilab |Mdboml fites | Abaut |
Selab scaptinfolevel | celaut echo ~]
_Soix [ Output |
Test | Edt | SeilsbHeb |
Sovercde | Loomedel | ek | Chse

Figura 27. Janela Scilab CAPE-OPEN Unit Operation

Ao inserir os algoritmos no COCO, na ferramenta
Script, foi necessario testa-los previamente para
verificar se os resultados foram os mesmos obtidos
pelo software Scilab. Para esta verificacdo, é
necessario clicar no botdo Test e, posteriormente
surgira os resultados pela ferramenta Output. Se os
resultados obtidos no COCO forem os mesmos
obtidos pela simulagdo no Scilab, clique no botao
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Close, localizado na parte inferior da janela Scilab
CAPE-OPEN Unit Operation, para voltar no
ambiente inicial do COCO. No caso deste estudo,
os resultados obtidos por ambos os softwares foram
exatamente os mesmos.

Com o conhecimento da insergéo dos algoritmos
no COCO, os equipamentos que foram escolhidos e
da insergdo de correntes de material, o fluxograma
da producédo de etileno glicol, sem resolugéo, esta
ilustrado pela Figura 28.

DEEe DB I} 3 -ranfd &F AAN SBR&
B File Edit inseit Flowsheet Flot  View Addins  Window Melp - X

RYhE i

Trocades de Cabor 0 ©

< >

[ > |
i} Log | No ame

Raady AP HUM

Figura 28. Fluxograma da produgéo de etileno glicol

Para a resolucdo do fluxograma foi necessario
clicar no icone indicado na Figura 29. Depois disso,
o simulador ird resolvé-lo e, caso haja convergéncia
nos resultados, aparecera a seguinte mensagem no
canto inferior da tela “Flowsheet is solved”. Um
outro indicativo da convergéncia desta simulagdo é
o fluxograma ficar com a tonalidade verde
florescente. O fluxograma da produgdo de etileno
glicol resolvido para este estudo esta representado
na Figura 30.
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Figura 29. icone utilizado para a resolugéo do fluxograma
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Figura 30. Fluxograma da produgéo de etileno glicol
resolvido

RESULTADOS E DISCUSSAO

Ao término deste estudo obtiveram-se dois
resultados importantes e que servirdo de
comparativo para se discutir o éxito deste: o
primeiro foi a conversdao da reagao obtida pela
simulacao realizada sem o uso do controlador Pl e o
segundo foi a conversdo obtida com o uso do
controlador PI, inserido no préprio algoritmo
programado no Scilab.

Primeiramente, serdo apresentados os resultados
da simulacdo sem a insergcédo do controlador. Ao se
resolver o algoritmo sem a implementacdo do
controlador, através do Scilab, a conversédo atingida
foi de 96,52%. Este resultado obtido pelo software
Scilab esta ilustrado na Figura 31.

thuun Editar Conwrole Aplicativec 7 .
TE RGO Y S =2 e K e

A vaz8o molax de C que sa: do reator sem o controlader FI & dex

2, 6520036

mal/a

A vaz8So molaxr Total que 5ai do reator sem o controlador FI € des

10.347996

mnol/a

As zragbes molarxes de saida sem O ocontrolador PI sidac:

0.,0336293 0.0336293

A conversfo sem o control

0.9652004 -

FIM DO PROGRAMA

| o

Figura 31. Conversao obtida no Scilab sem o controlador
PI

Para esta simulacdo foram obtidos outros
resultados em forma de graficos para as
concentragcbes de A, B e C. Eles exprimem o
comportamento do processo aliado ao tempo em
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que este leva para atingir sua estabilidade. Esses
graficos estao representados na Figura 32.
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Figura 32. Comportamento dindmico das concentragdes
de A, B e C sem a atuagao do controlador PI

A partir do resultado da conversao da reagao,
obtido pelo Scilab, foi necessario verificar se este ira
se igualar com o apresentado pelo COCO. Como
dito anteriormente, alguns parametros de entrada
que o COCO requisita sao diferentes dos
parametros de entrada que foram utilizados no
Scilab, por esse motive, o algoritmo elaborado no
Scilab sofreu algumas modificacdes para ser
executado no COCO. Dentre essas modificagoes,
foi necessario incluir duas fungdes essenciais que
fazem parte, exclusivamente, desta comunicagao
entre os dois softwares. Elas estdo descriminadas a
sequir:

1) getFeedprop (corrente de entrada, “ tipo de
paradmetro”): Esta ferramenta tem como
finalidade enviar o valor dos pardmetros de
entrada que, através da corrente de entrada
do CSTR, foram inseridos no COCO e que
serao utilizados pelo algoritmo elaborado para
a obtencao dos resultados;

2) setproduct (corrente de saida, vazao molar de
saida, fragcbes molares de saida, “pressao de
saida”, nome  atribuido a pressao,
“temperatura de saida”’, nome atribuido a
temperatura): Esta ferramenta ira retornar os
valores obtidos através da simulagao,
realizada pelo algoritmo, a corrente de saida
do CSTR. Os valores retornados sao: vazao
molar de saida, fragdbes molares de saida,
pressao de saida e temperatura de saida.

Para visualizar o resultado que foi obtido na
simulagéo realizada no COCO ¢é necessario clicar
com o cursor no CSTR para aparecer a janela Unit
operation CSTR, mencionada anteriormente, que ira
apresentar o resultado da conversao. Este resultado
esta expresso pela Figura 33.
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Figura 33. Resultado da conversao da reagéo obtido no
COCO sem o controlador PI

Como foi possivel observar pela imagem anterior,
a conversao obtida pela simulagdo no COCO foi a
mesma obtida pela simulagdo no Scilab. Isso
demonstra que a comunicagdo entre os dois
softwares acarretou no resultado esperado.

Outro resultado importante obtido para esta
simulagao no COCO foi a separagao e purificacdo
do etileno glicol na corrente de saida do Flash. O
grau de pureza do etileno glicol, na corrente de
liguido saturado do Flash, foi de 94,5%. Os
resultados das vazdes junto com as fragdes molares
de saida de cada corrente (Sfream) do fluxograma,
sem a utilizacdo do controlador PIl, estédo
representados pela Tabela 3.

Tabela 3. Valores das correntes do fluxograma sem o
controlador PI.

c* 1 2 3 4 5 6 U*

P 101325 101325 1013250 1013250 810600 810600 Pa
T 284,5 284,5 284,660 525 520,528 520,528 K
fm 20 10,348 10,348 10,348 0,269 10,079 mol/s
FMA 0,50 0,034 0,034 0,034 0,378 0,024 -
FMB 0,50 0,034 0,034 0,034 0,148 0,031 -
FM C 0,00 0,932 0,932 0,932 0,474 0,945 -

C* Corrente.
U*: Unidade.

E possivel observar nos dados apresentados pela
tabela anterior que, entre a corrente 1 e 2, ocorreu
uma mudanca nos valores das fragdes molares das
substancias e na vazdo molar, ou seja, isto € um
indicativo de que o reator CSTR se encontra entre
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essas duas correntes. E importante destacar que
a mudanca de valores da vazdo molar entre as
correntes 1 e 2 modificou para menos, ou seja,
estdo saindo menos mols por segundo dos
componentes A e B, e mais de C, indicando que o
processo reacional se processou como o0 esperado.
Ja entre as correntes 2 a 4, as fragbes molares das
substancias A, B e C mantiveram-se constantes,
apenas havendo entre as correntes 2 e 3 a
localizagdo da Bomba, que fez com que a pressao
aumentasse bruscamente, e entre as correntes 3 e
4 o Trocador de Calor, que fez com que a
temperatura aumentasse significativamente. Por fim,
entre as correntes 5 e 6, nota-se uma diferenga nas
fragbes molares dos trés componentes pois, na
corrente 5 houve a saida de vapor saturado, topo do
Flash, e na corrente 6 houve a saida de liquido
saturado, oriundo do fundo do Flash. E importante
mencionar que, entre as correntes 4 e 5 houve uma
queda de pressdao causada pela valvula de
estrangulamento contida na entrada do Flash.

Finalizados os resultados obtidos para a primeira
simulacao, sem a insergao do controlador PI, seréo
abordados agora os resultados para a simulacéo
com a insergdo do controlador. O resultado obtido
para a simulagao no Scilab com o controlador Pl foi
a conversao de 98% da reacéo ilustrado na Figura
34. Essa nova conversao representa um aumento
de 1,51 % em relagdo a conversdo sem o
controlador PI.
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A conversao com o controlador PI e de:

—

FIM DO FROGRAMA

-3

Figura 34. Conversao obtida no Scilab com o controlador
PI

E importante citar que todo controlador Pl possui

seus parametros de sintonia: K. referente a parte
proporcional e T; referente a parte integral
(SEBORG, 2004). A seguir representa-se a equagao
que simula o comportamento do controlador PI
(Equagéao 8) e a Tabela 4 representa os valores dos
pardmetros utilizados na sintonizacdo deste
controlador.
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Equacao do controlador PlI:

CA. () = Kc.e() + ==

i

Ji e(® dt (8)

Em que e(t) é a fungdo que representou o erro do
controlador PI.

Tabela 4. Parametros do controlador PI

Parimetros do Valor
controlador PI
K¢ 7000
Ti 0.9

A C,. atuard neste controlador como variavel
manipulada e a concentragdo C,, ao longo do
processo reacional, atuara como variavel
controlada. Com isso, os resultados obtidos em
forma de graficos para as concentragbes de A, B e
C, para esta simulagdo com a inser¢gdo do
controlador, estéo ilustrados nas Figuras 35 e 36.

Comportamento de CA

t segevicions)

CBimalfm

Figura 35. Comportamento dindmico inicial das
concentragdes de A, B e C com a atuagéo do controlador
PI
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1 aegenadion)
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Figura 36. Comportamento dindmico, ao longo do tempo
de simulagdo, das concentracdes de A,Be C com a
atuagéo do controlador PI
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Depois de apresentados os resultados

anteriores, € necessario apresentar o resultado da
variavel manipulada C,. junto a variavel controlada
C, para a verificagdo do atingimento do set point
desejado para uma concentragdo final de 100
mol/m® de A. Este resultado esta apresentado em
forma de graficos pela Figura 37.

Comportamento ge €A

. ° w0 " 2 o " " .

Figura 37. Set point desejado

O resultado obtido pela simulagdo no COCO com
o algoritmo elaborado utilizando o controlador PI
esta representado pela Figura 38. E importante citar
que, como no caso do algoritmo adaptado para a
inser¢do no COCO sem a atuagdo do controlador, o
algoritmo inserido no COCO com a atuagdo do
controlador precisou ser adaptado.

Nome Sttus |Edt | Balwnce| Pods | Info |
Unit i2 solved with wamngs

Reports
T N |

nol’s 7

As {racoes molares de saida com o controlador PI sao

0.0619820 0.9184102 0.0196079

A conversao cor o controlador PI e de

I

FIN DO PROGRAMA

< >

ShowGUI |

Figura 38. Resultado da conversao da reagéo obtido no
COCO com o controlador PI

Seguindo 0 mesmo exemplo para a simulagéo
sem o controlador PI, foi possivel observar na figura
acima que o resultado para a nova conversdo, com
o controlador, obtido pelo Scilab também foi o
mesmo obtido pelo COCO, reforgando assim o éxito
na comunicagao entre os softwares.

Para finalizar, serdo apresentados os resultados
das vazdes junto com as fragdes molares de saida
de cada corrente para a simulagdo com a uso do
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controlador Pl pela Tabela 5. E importante
mencionar que a pressdo e as temperaturas para
esta simulagdo com o controlador foram similares as
da simulagdo sem o controlador. No resultado final
para a separagao do etileno glicol foi obtido um grau
de pureza de 92,7% com a utilizagao do controlador
PI.

Tabela 5. Valores das correntes do fluxograma com o
controlador Pl

c* 1 2 3 4 5 6 U*

P | 101325 101325 1013250 1013250 810600 810600  Pa

T 2845 2845 284659 525 521552 521552 K
fin 20 10,200 10,200 10,200 0,190 10,01  molis
FM, | 050 0020 0020 0020 0242 0015 -
FMpg | 050 0062 0062 0062 0284 0058 -
FM; | o000 0918 0918 0918 0474 0927 -

C*: Corrente.
U*: Unidade.

Nos dados apresentados pela tabela anterior, é
possivel observar que, entre a corrente 1 e 2,
ocorreu uma mudanga nos valores das fragdes
molares das substancias e na vazdo molar, ou seja,
também indica a presengca do reator CSTR. E
importante mencionar que, o uso do controlador PI
tendénciou o andamento da conversao da reagao e
por isso a discrepancia entre os valores das
substancias A e B. Nas correntes 2 a 4, as fragdes
molares das trés substincias mantiveram-se
constantes. Da mesma maneira que na analise
realizada dos resultados sem a insercdo do
controlador Pl, a Bomba esta localizada entre as
correntes 2 e 3 e o Trocador de Calor entre as
correntes 3 e 4. Para concluir esta andlise, entre as
correntes 5 e 6, nota-se que houve uma diferenga
nas fragbes molares da mesma maneira que
ocorreu quando a analise era na simulagdo sem a
insercdo do controlador Pl. A queda de presséo
entre as correntes 4 e 5 também foi causada pela
vélvula de estrangulamento contida na entrada do
Flash e na corrente 6 saiu menos etileno glicol como
produto de fundo do Flash, pois com a atuagido do
controlador Pl obteve-se uma quantidade maior de
agua na saida do reator CSTR. Esse aumento de
agua fez com que houvesse uma sobrecarga na
operagcdo do Flash, sendo que haveria a
necessidade de uma quantidade de energia
empregada maior para obter uma quantidade maior
de etileno glicol como produto de fundo do Flash.
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CONCLUSOES

O ramo da simulagdo de processos quimicos
desempenha um importante papel para o estudo e
melhoria de uma série de processos quimicos
industriais. No caso deste estudo, ela foi utilizada
para o estudo do processo de produgao de etileno
glicol. Primeiramente, foram elaborados dois
algoritmos no software Scilab: o primeiro sem a
insercdo do controlador Pl e o segundo com a
insercdo do controlador Pl. Nos dois casos, foi
possivel obter o éxito com a compilagdo dos
algoritmos no software Scilab. Os resultados obtidos
para as conversdes da reacao de sintese de etileno
glicol demonstraram estar em compatibilidade com
0 esperado, pois, com a atuagado do controlador PI,
ou seja, o aumento da conversdo da reagdo. Sem o
uso do controlador, o resultado obtido para a
conversao foi de 96,52% enquanto que o resultado
da conversdo com o uso do controlador foi de 98%,
representando um aumento da convercdo em
etileno glicol de 1,51%. O objetivo da atuacdo deste
controlador PI foi o controle da concentragdo C, de
saida do reator CSTR na faixa de 100 mol/m?,
através da manipulagdo da C,., para atingir a
conversao final de 98%. A partir deste resultado no
Scilab, por meio de algumas modificagbes nos dois
algoritmos, sem e com a inser¢cdo do controlador P,
introduziram-se os dois para a simulagdo no
software COCO. O resultado, como o demonstrado
anteriormente, foi de acordo com o0 que se
esperava, acarretando no sucesso do objetivo
principal deste estudo que era a comunicacgéo entre
os dois softwares.

E importante destacar outro resultado deste
estudo: a obtencdo de um produto de fundo do
Flash (liquido saturado) com alto grau de etileno
glicol. Nos dois casos, tanto a simulacdo sem a
insercdo do controlador tanto como a simulacao
com a insergdo do controlador, obtiveram um
produto de fundo com um grau de etileno glicol
satisfatorio. A primeira obteve-se o valor de 94,5% e
a segunda o valor de 92,7%, representando uma
variagcado de apenas 1,9%.

Durante a execucdo deste estudo, a principal
dificuldade encontrada foi a inser¢do do balango de
energia nos dois algoritmos. Isso nao foi possivel,
pois algumas propriedades termodindmicas
dependem da temperatura para a construgdo de
seus modelos matematicos. Para a execugao de tal
tarefa, seria necessario o dispéndio de um tempo
maior e a disponibilidade de ferramentas para a
coleta de dados laboratoriais.

SIMBOLOGIAS

Revista Brasileira de Ciéncia, Tecnologia e Inovagéo (RBCTI), v. 2, n.1, jan./jun. ano 2017, p. 36-52.



A — 6xido de etileno.

B - agua.

C — etileno glicol.

C, — concentragao de 6xido de etileno.

Cg — concentragdo de agua.

Cc — concentracdo de etileno glicol.

Cae — concentragdo de Oxido de etileno na entrada
do reator CSTR.

Cge — concentragdo de agua na entrada do reator
CSTR.

E, — energia de ativagdo da reacdo de sintese de
etileno glicol.

fm - vazao molar de entrada no reator CSTR.

F. — vazéo volumétrica de entrada no reator CSTR.
FM, — fragdo molar de 6xido de etileno.

FMj — fragdo molar de agua.

FM — fragdo molar de etileno glicol.

k — constante de velocidade da reagao de sintese
de etileno glicol na temperatura T.

k, — constante de velocidade da reacdo de sintese
de etileno glicol na temperatura T,e¢.

K¢ — pardmetro do controlador Pl referente a parte
proporcional.

P — pressao de operagao do reator CSTR.

R - constante universal dos gases.

R, — taxa reacional de 6xido de etileno.

T — temperatura de entrada e operagdo do reator
CSTR.

T.r — temperatura de referéncia.

V — volume do reator CSTR.

T, - parametro do controlador Pl referente a parte
integral.
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