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RESUMO

ROMANO, Rafael. Software para analise de dimensionamento de reatores CSTR em
regime transiente utilizando linguagem python. 2023. Trabalho de Conclusdao de
Curso, Bacharelado em Engenharia Quimica — Universidade Tecnoldgica Federal do
Parana. Francisco Beltrdo, 2023.

Na area de engenharia quimica, em projetos que envolvem reatores quimicos,
qualquer erro de dimensionamento pode gerar graves acidentes e um prejuizo
econdmico gigantesco. Assim, conhecer o comportamento de um sistema antes de
construi-lo, torna-se essencial. Simular um reator quimico envolve calculos extensos
e complexos, que na maioria das vezes geram sistemas de equagdes sem solugao
analitica. Além disso, a maioria dos softwares de simulagéo de reatores quimicos séo
pouco intuitivos e pagos, demandando a compra de licengas muito caras. Nesse
contexto, implementou-se um software que possibilita a simulagéo e dimensionamento
de reatores CSTR em regime transiente, de forma que o usuario consiga fazer uma
analise da influéncia dos parametros do processo sobre os resultados obtidos. O
software foi implementado em linguagem Python, integrando a parte de calculos com
uma interface grafica que possibilita um uso agradavel e intuitivo. Para o
desenvolvimento do programa foi utilizada a fungéo odeint, que € parte do pacote
scipy, e utiliza o LSODA, desenvolvido em FORTRAN. Esse método foi o principal
responsavel pelos calculos do programa, enquanto a interface grafica foi desenvolvida
com a biblioteca PySimpleGUI. A forma de uso do software foi demonstrada pela
obtencao da solucao de trés exemplos, que mostram que foi obtido um software capaz
de resolver problemas relacionados a reatores CSTR e Batelada. Isso foi feito de
forma dindmica e pratica, sendo possivel estratificar os dados em planilhas eletronicas
ou analise grafica.

Palavras-chave: linguagem python; calculo de reatores; software, regime transiente.



ABSTRACT

ROMANO, Rafael. Software for design analysis of CSTR reactors in transient state
using python language. 2023. Course Completion Work, Bachelor's Degree in
Chemical Engineering — Federal Technological University of Parana. Francisco
Beltrédo, 2023.

In the chemical engineering field more especifically about projects involving chemical
reactors, any design error can cause serious accidents and huge economic losses.
Thus knowing the behavior of a system before building it becomes essential.
Simulating a chemical reactor involves extensive and complex calculations which most
times involves systems equations without analytical solution. In addition most
chemical reactor simulation software are commercial and non intuitive, requiring the
purchase of very expensive licenses. In this context a software that allows the
simulation and design of CSTR reactors in transient state was implemented
computationally, so that the user can make an analysis of the influence of the process
parameters on results obtained. The software was implemented in Python language,
integrating the calculation part with a graphical interface that allows a pleasant and
intuitive use. For the development of the program, the odeint function was used, which
is part of the scipy package and uses LSODA, developed in FORTRAN. This method
was mainly responsible for the program's calculations, while the graphical interface
was developed with the PySimpleGUI library. The way to use the software was
demonstrated by obtaining the solution of three examples, which show that it was
possible to obtain software capable of solving problems for CSTR and Batch reactors.
This was done in a dynamic and practical way, making it possible to stratify the data in
electronic spreadsheets or graphical analysis.

Keywords: python language; reactor design; software, transient state.
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1 INTRODUGAO

Na area de engenharia quimica, sdo comuns os problemas relacionados ao
dimensionamento e analise de reatores quimicos. Segundo Fogler (2014), os
principais tipos de reatores quimicos sao: Reator batelada (BR, do inglés, Batch
Reactor), geralmente utilizados em operagdes de pequena escala; Reatores de
escoamento continuo, sendo eles, o reator tanque agitado continuo (CSTR, do inglés,
Continuous Stirred Tank Reactor), reator de escoamento uniforme (PFR, do inglés,
Plug-Flow Reactor), e o reator de leito de recheio (PBR, do inglés, Packed-Bed

Reactor).

Dentre esses reatores, o CSTR provavelmente é o mais facilmente
encontrado nas industrias, sendo ha bastante tempo, foco de pesquisas que envolvem
simulacao e dimensionamento (GHARAGUANI et al. 2012). A simulagao é essencial
para qualquer projeto, pois dessa maneira pode-se obter uma nog¢ao precisa do
funcionamento e das dimensdes ideias do tanque. Essa € uma competéncia essencial
para um engenheiro quimico (KOMULAINEN et al, 2012)

Em projetos que envolvem reatores quimicos, qualquer erro de
dimensionamento pode gerar graves acidentes e um prejuizo econémico gigantesco.
Tendo em vista esses agravantes, conhecer o comportamento de um sistema antes
de construi-lo, torna-se essencial (SANTOS, 2018). Conhecer o valor de variaveis
como o volume do reator, vazdes de entrada e saida, concentragdo de reagentes e
produtos em cada corrente, sdo0 0s primeiros passos para o desenvolvimento de

qualquer projeto.

Isso tem impacto direto no custo final do projeto e geralmente é um fator
determinante para que uma empresa invista ou nao em um determinado equipamento.
Simular um reator envolve calculos extensos e complexos, que na maioria das vezes
geram sistemas sem uma solugéo analitica (PINTO, 2001), inviabilizando assim, que
sejam solucionados a mao. Além disso, muitas vezes tais solugdes envolvem célculos

iterativos, tornando indispensavel a utilizagédo de um software.

Existem diversos softwares que permitem a simulagao de reatores quimicos,
desenvolvidos em diversas linguagens de programagao (KOMULAINEN et al. 2012;
WONG, 2010). Existem também, trabalhos desenvolvidos em softwares que exigem
licengcas pagas para sua utilizagédo, o principal deles € o MATLAB (MOLINA et al.



2019). Isso os torna pouco acessiveis para a maioria das pessoas, gerando a

necessidade de alternativas similares e sem custo.

Nesse contexto, a linguagem de programagao Python surge como uma boa
alternativa para desenvolvimento de um software para analise e dimensionamento de
reatores CSTR. Essa linguagem possui inumeras ferramentas, suas bibliotecas
facilitam a implementacdo de rotinas para a solucdo de problemas complexos
(THIAGO, 2023). O fato de ser gratuita, torna essa linguagem acessivel a um numero
muito maior de pessoas. Além disso, possui uma crescente comunidade de usuarios
e desenvolvedores, possibilitando assim, o surgimento e aprimoramento de novas

ferramentas.

No presente trabalho, implementou-se um software que possibilita a
simulacao e dimensionamento de reatores CSTR em regime transiente, de forma que
0 usuario consiga fazer uma analise da influéncia dos parametros do processo sobre
os resultados obtidos. Sua construgao foi feita em linguagem Python, integrando a
parte de calculos com uma interface grafica que possibilita um uso agradavel/intuitivo
ao usuario. Além disso, o usuario pode ter acesso a todos os dados dos calculos
resultantes da solugdo numérica e utilizados na construgao de graficos, como a opgao

de salva-los em uma planilha de Excel.
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2 OBJETIVOS
2.1 Objetivo Geral

Desenvolver um software para analise e dimensionamento de reatores CSTR

em regime transiente utilizando linguagem Python.

2.2 Objetivos Especificos

¢ Facilitar a analise dos parametros de um reator CSTR;

e Flexibilizar a inser¢cao de dados, possibilitando ao usuario inserir diferentes
equacdes quimicas e leis de velocidade;

e Oferecer um software pratico que permita uma clara visualizagcédo da influéncia
de alguns parametros;

e Possibilitar o uso a quem nao possua conhecimentos aprofundados a respeito

de reatores quimicos;

e Tornar os dados gerados pela solugdo numérica acessiveis e exportaveis.
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3 REFERENCIAL TEORICO
3.1 Balango de massa para reatores quimicos

O balango de massa em um reator quimico € a aplicagdo da lei de
conservagao de massa, que impde que matéria ndo € criada nem destruida
(HIMMELBLAU, 2014). Esse balango pode ser trabalhado de duas formas: regime
transiente ou regime permanente, sendo que o regime permanente € um caso

particular do regime transiente.

E desejavel que um processo quimico opere sempre em regime permanente
em um ponto 6timo de operagao, sendo que a maioria dos estudos abordados em sala
de aula sao feitos dessa maneira (FOGLER, 2014). Entretanto, até que se alcance um
regime permanente, conhecer o comportamento transiente do sistema pode, em
alguns casos, ser a etapa mais importante do processo. Devido a isso, uma

abordagem transiente do balango de massa sera desenvolvida a seguir.

Com a delimitacdo das fronteiras de um sistema de interesse, como
apresentado na Figura 1 pela linha pontilhada, é possivel contabilizar todas as

entradas e saidas de massa desse sistema.

Figura 1: Esbo¢o de um reator CSTR.

Entradas

Saidas

_____________________

Fonte: Autoria prépria (2023)

O balango de massa contabiliza tudo o que entra e sai das fronteiras do
sistema ao longo do tempo, o0 que € gerado ou consumido e 0 que permanece no
sistema (termo de acumulo). Isso € descrito na Equagéao (1), onde j € uma espécie

quimica qualquer.
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Taxa de Taxa de Taxa de T d
axa de
entrada | saida n geracgao _ acimulo de (1)
de j no dejdo | /consumo _
reator reator de j no reator J mo reator

O termo que rege a geragao ou consumo de massa € a lei de velocidade da
reagao quimica (r;, que sera melhor abordada no item 3.2) multiplicada pelo volume
do reator (V). Entretanto, embora ha conversdo entre as espécies em processos
quimicos, para efeitos praticos, pode-se considerar que ndo ha geragao/destruigao de
massa. Assim, o balango de massa geral pode ser representado pela Equagéao (2),
em que m representa a massa contida no reator, m, o fluxo de massa de entrada no
reator e m, o fluxo de massa de saida do reator.

_dm
T odt

(2)

rhe_ms

De maneira analoga € possivel representar o balango molar (ou balango de
massa por componente) na forma molar Equacéo (3), que diferentemente da Equagao
(2), normalmente possui valores significativos para o termo de geragdo ou consumo
(V).

Assim, n; € o numero de mols da espécie j no reator, n;, € o fluxo molar de

entrada da espécie j e 1;; o fluxo molar de saida da espécie j.

3.2 Lei de velocidade de reacao

Reagbes quimicas podem ser classificadas em diversas categorias,
elementares (ocorre em uma unica etapa) ou complexas (ocorre em mais de uma
etapa), homogéneas (envolve uma unica fase) ou heterogéneas (envolve mais de uma
fase), (FOGLER, 2014). Podem ser também, reversiveis (pode ocorrer em ambas as

diregdes) ou irreversiveis (ocorre em apenas na direcao de formacgao dos produtos).
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A lei de velocidade (r;) € escrita em termos de concentragéo por unidade de
tempo. Sendo para reagdes elementares e irreversiveis, a multiplicagdo da constante
de velocidade de reagao (k(T)), por uma fungao f(Cy,Cy ...C,), que dependente da
concentracdo dos n elementos quimicos envolvidos na reacdo (FOGLER, 2014),

representada pela Equagao (4).

1 = k(T)f(C4, Cp ... Cn) (4)

A constante k(T) depende da temperatura. Essa dependéncia pode ser
expressa pela equagado de Arrhenius (Equacgao (5)), onde T é a temperatura, R a

constante dos gases, A um fator pré-exponencial e E a energia de ativagdo da reagao.

k(T) = Ae &) (5)

Por mais que a dependéncia funcional da concentragao na lei de velocidade
seja definida de forma tedrica, a forma experimental € necessaria para validar o
modelo proposto. Dessa forma surge “o modelo de lei de poténcia”, que define a
velocidade da reagdo, como sendo a multiplicacdo da concentragado dos reagentes

elevados a uma poténcia, como exemplificado na Equacéo (6).

r = kiCyCh (6)

A partir disso, surge o conceito de ordem global de reacéo (n), Equacéo (7),
gue nada mais € que a soma dos expoentes (nesse caso, a e 3) da lei de velocidade
da reagédo em questéo, Equacéo (6). Para reagdes elementares e irreversiveis, esses

expoentes correspondem aos coeficientes estequiométricos dos reagentes.

n=a+pf (7)

E possivel representar a funcdo dependente das concentragdes da reacao,
que faz parte da Equacgao (4), na forma da Equacgao (8). Onde «a; € a ordem de reagao

de cada componente.
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f(CA'CB '--Cn) = iCiai (8)

Para reagbes elementares reversiveis (ocorrem em uma unica etapa, porém
com duas diregcdes possiveis), a lei de velocidade global pode ser representada pela
diferenga entre a velocidade direta e a velocidade indireta da reagdao. Ao longo do
tempo essas velocidades irdo se igualar, atingindo o equilibrio quimico. Assim utiliza-
se a constante de equilibrio quimico K para a determinagéo da lei de velocidade,

Equacéo (9).

(vil+vy)/2
Ty ot
T = k(T)<| | cvivor S D 7 ) (9)
i

3.3 Balango molar para CSTR em regime transiente

O balango molar em um reator CSTR em regime transiente parte de alguns
conceitos importantes para a simplificacdo e desenvolvimento das equagdes, como é
o caso da Equacéo (10). Essa equacao define o numero de mols de uma espécie

quimica qualquer j (n;), como sendo a multiplicagéo da concentragéo (C;) pelo volume

do reator (V).

De forma similar, o fluxo molar (n;) pode ser definido como a vaz&o

volumétrica (Q) multiplicada pela concentragéo (C;), Equagao (11).

n; = QC; (11)

A massa (m) é a multiplicagdo da densidade (p) pelo volume (V), Equagao
(12).

m = pV (12)
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Ja a vazao massica (m) é representada pela Equagao (13).

m=Qp (13)
Substituindo as Equacdes (12) e (13) na Equacéo (2), obtém-se a Equagéao
(14).

d(pV) o .
dt - peQe _pst (14)

Considerando-se a densidade dos componentes do meio reacional constante

ao longo do processo, a densidade de entrada (p,) sera igual a densidade de saida

(ps), Equacao (15).

P = pe = ps (19)

A partir disso, a Equacéo (14) pode ser reescrita na forma da Equagéao (16).

dv

pE:p(Qe_Q‘s) (16)

Dividindo ambos os lados da Equacéao (16) por p obtém-se a Equacao (17),
que define a variagao do volume do reator ao longo do tempo (dV /dt) como sendo a
diferencga da vazao volumétrica de entrada (Q,.) pela vazao volumétrica de saida (Q;).

av . :
=00 (17)

Substituindo as equagdes (10) e (11) na equagao do balango molar (Equagao
(3)), obtém-se a Equacéo (18).

d(GV)
dt

= CjeQ.e - stQs + T)'V (18)
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Aplicando a derivada, pela regra do produto chega-se na Equacgao (19).

C; av . .
V_]+C'_= jeQe_stQs_*‘er (19)

Substituindo a Equacéo (17) na Equacao (19), chega-se na Equagao (20).

dac . . . .
Vd_tj'i'Cj(Qe _Qs) = CjeQe_stQs-l'er (20)

Simplificando, obtém-se a Equacao (21).

ac; .
v G =0(Ge=G) + 1Y @

Por fim, dividindo ambos os lados da Equacéo (21) por V, obtém-se a Equacéao
(22), que representa o balango de massa de um reator CSTR em regime transiente.
Essa equacao sera resolvia para cada um dos componentes envolvidos, assim como
a Equacéo (17).

ic, 0
E=78(Cje—cj)+rj (22)

3.4 Balango de energia para reatores CSTR em regime transiente

Balanco de energia € um modelo matematico que leva em consideragao todas
as entradas e saidas de energia associadas ao fluxo de massa através das fronteiras
e trocas energéticas do sistema com suas vizinhangas na forma de calor e trabalho.
Segundo Fogler (2014), existem dois tipos de sistemas: sistemas fechados e sistemas
abertos. No primeiro caso, ndo ha transferéncia de massa através das fronteiras do
sistema. J& em sistemas abertos (como é o caso de um reator CSTR), ha a

transferéncia de massa através das fronteiras do sistema.

Partindo do principio de conservagao de energia e das leis da termodinamica,

Sato (2004) mostra, em seu trabalho, as inumeras variaveis e a complexidade das
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dedugdes matematicas que envolvem balangos de energia aplicados em processos
quimicos. Ja Fogler (2014), especifica que se tratando de reatores CSTR, deve-se
considerar tanto a energia que entra e sai através do fluxo de massa que passa pelo
reator, como outras formas de transferéncia de energia entre o sistema e seu entorno.
Em seu estudo, o balango contabiliza também o trabalho no sistema, que nesse caso,

€ o trabalho de escoamento e trabalho de eixo realizado pelo agitador do reator.

Tendo em vista a complexidade do assunto, e pelo fato de que a dedugao
matematica de equacgdes nao é o foco do presente trabalho, apresenta-se na Equagao

(23), a equacao final do balango de energia para reatores CSTR nao isotérmicos.

. . T
dT [_Aer(T)] 7}'V +q— Q Z Cje fTe ijdT
[ VIt

(23)

Na Equacéao (23), dT/dt representa a variagao de temperatura ao longo do
tempo, T, é a temperatura de entrada, AH,..(T) € a variagado de entalpia de reagéo,
que é dependente da temperatura. O fluxo de calor é representado por ¢, e a

capacidade calorifica a pressao constante por C,;.

3.5 Métodos numéricos para solugao PVI

Quando se trata de modelagem matematica de sistemas, é comum o
surgimento de equacgdes diferenciais ordinarias (EDOs). Em regime transiente,
geralmente essas equagdes sao de primeira ordem, tendo como Vvariavel
independente o tempo. Assim, nas condi¢des iniciais do processo, sdo conhecidos os

valores de todas as variaveis dependentes num mesmo valor de tempo (t=0), ou seja,
Z—z = f(x,y), na condi¢&o inicial y) = y,. Segundo Zill (2016), quando tais condigbes

iniciais sdo constantes reais especificadas, denomina-se problema de valor inicial
(PVI).

A maior parte dos problemas reais que envolvem PVIs, necessitam de
solugdes muito complicadas para serem resolvidas com exatiddo. Nesses casos, uma
das abordagens possiveis € a implementagcado de métodos de aproximagao de solugéo
(BURDEN, 2016). Esses métodos podem receber diversas classificacdes, como
métodos de passo simples, métodos de passos multiplos, métodos explicitos e
meétodos implicitos etc.
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Dentre os métodos numeéricos para a solugaéo de PVIs, um dos métodos mais
utilizados € o método de Runge-Kutta-Fehlberg 4-5. Este € um método explicito de
passo simples que faz a comparagao entre métodos Runge-Kutta de 42 e 5% ordens
para fazer o controle do tamanho do passo de integracdo numérica (FEHLBERG,

1970). O método Runge-Kutta de 42 ordem ¢é definido pela Equagao (24).

(24)

~ +(25k+1408k L2197 1 )h
Vi1 = YiT\516™ T 25652 T 21044 T 575

O gradiente das fungdes é representado por k, sendo h o tamanho do passo.

Ja o método Runge-Kutta de 5% ordem é representado pela Equacao (25).

~ +(16k , 6656 28561 9
Yir1 = YiT\135™ T 12825 3 T 56430 ¢ T 50

2
— 25
k5+55k6>h (25)

O erro (Equagao (26)) é obtido pelo médulo da diferenga entre a Equacgao (24)
e a Equacéo (25).

1 . 128k 2197k +1
360 1 4275 % 75240 * ' 50

- ke (26)

k5+£

Erro =

Onde k4, ky, k3, ks, ks € kg S0 representados pelas Equagbdes (27), (28), (29),
(30), (31) e (32), respectivamente.

ki = f(xiyi) (27)

1 1 28
k2=f<xi+zh;yi+zk1h> (28)
VRPN I (29)
k3 —f(xi+§h,yi+3—2k1h+3—2k2h)
. ( L2 1932 7200kh+7296kh> (30)
s =[xt ghyi+ g7 kah =gz keh + o757 ks



19

ke = ( oyt 3 ekoh 4080, 845kh> (31)
s=f\xi+hyit+oeh 2T 513 3" T 4104 ™
k, = ( L, 8 kit 2lh oA 189
o = f\XitFhyi=57kah+ 2ioh = sersksh + 2907 ka
(32)
11kh)
40

Existem também os métodos implicitos, que tem melhor desempenho na
solucdo de problemas conhecidos como stiff, como o método de Adams-Moulton e
BDF. Esse tipo de problema exige métodos avangados para sua solugéo, sendo tema
de diversas trabalhos (OKOR, 2022).

3.6 Linguagem Python e suas bibliotecas

Python € uma linguagem de programacao de alto nivel, possibilitando o uso
de programacao orientada a objetos (THIAGO, 2023). Segundo Tiobe (2023), a
linguagem de programacgao Python esta entre as mais utilizadas por programadores,

chegando na primeira colocagéo do ranking de maio de 2023.

Essa linguagem possui uma forma pratica de sintaxe utilizando identacéo
(uma forma mais pratica de arrumar o cédigo), além da possibilidade de integragao
com outras linguagens de programacao e diversas bibliotecas. Dentre as bibliotecas
open-source’ mais utilizadas (HACKERNOON, 2021), o matplotlib> é uma étima
ferramenta para tratamento de dados e gerar graficos com a solugdo dos sistemas

estudados.

O pacote de integragdo numérica odeint € uma fungéo da biblioteca scipy, e
utiliza o LSODA, desenvolvido em FORTRAN. A maior vantagem desse método é fato
de que identifica automaticamente o tipo de problema, aplicando o método apropriado
para sua solugdo (LSODA, 2021). Dessa forma, ndo é necessario que O usuario

informe o tipo do problema a ser solucionado, por exemplo, se o problema é do tipo

1 Open-source é um termo utilizado quando um software tem seu cédigo fonte disponibilizado para
que o usuario possa modifica-lo e distribui-lo conforme desejar.
2 Matplotlib € uma biblioteca da linguagem Python para plotagem de graficos.
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stiff ou ndo. Recentemente o método odeint foi atualizado, passando a se chamar
solve_ivp. Isso ocorreu para corrigir alguns possiveis erros de pontos flutuantes muito

pequenos.

O desenvolvimento de uma interface grafica € um caso a parte, pois
geralmente € algo complexo e trabalhoso que exige muito tempo (MYERS, 1993),
gerando codigos muito extensos. Partindo disso, a biblioteca PysimpleGUI foi criada
como uma ferramenta com foco no desenvolvedor, facilitando o desenvolvimento de
GUls.

Essa biblioteca é amplamente documentada com mais de 170 exemplos
prontos, ensinando a integrar diversas outras bibliotecas populares entre os
desenvolvedores (PYSIMPLEGUI, 2021).
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4 METODOLOGIA
4.1 Classificagao da Pesquisa

Esse trabalho foi desenvolvido para tratar da analise e simulagao de reatores
CSTR em regime transiente. Essa abordagem € um caso mais amplo que o regime
permanente, visto que o regime permanente € apenas um caso particular do regime
transiente, no qual ja ndo ha mais variagdes com o tempo. Isso foi feito através do
desenvolvimento de um software, que tem como um de seus atributos principais, a

analise e simulacdo de forma dinamica.

O software foi desenvolvido para receber dados em qualquer sistema de
unidades, desde que o conjunto de unidades de todas as variaveis e parametros sejam
compativeis, ficando por conta do usuario a conferéncia das unidades dos valores
utilizados. Dessa forma, €& possivel obter-se solugcbes coerentes para diversas
situagdes reacionais relacionadas a reatores CSTR. Essas solugbes séao
apresentadas como a variagao dos componentes quimicos presentes no reator, ao

longo do tempo.

Tratando-se da elevada complexidade que geralmente envolve a modelagem
matematica de processos quimicos, algumas simplificagdes sado necessarias para
uma abordagem mais coerente do assunto. Assim, € possivel seguir numa abordagem
sem que se aumente desnecessariamente a complexidade do modelo matematico.
Seguindo essa linha de raciocinio, desenvolveu-se toda a parte matematica

apresentada na seccéao 3.3, considerando-se as seguintes hipoteses:
e Regime transiente;
e Vazao volumétrica constante;
e Mistura perfeita;
e Volume constante;
e Densidade constante;

e Reator ideal, sem volume morto e/ou by-pass?.

3 O fendbmeno conhecido como by-pass, se trata da passagem de um regente por um caminho
preferencial, sem que passe pelo meio reacional tempo suficiente para que a reagao ocorra da
forma esperada.
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4.2 Fluxograma

Na Figura 2, apresenta-se o fluxograma com a sequéncia légica, telas e

botbes do programa.

Figura 2: Fluxograma da metodologia.

7
r
tar o|k

Vol

Sair

Continuar

Dados sao
validos?

Voltar

Salvar Dados

. Fim

 Telas ¢ Solucdo

Q « IniciolFim - « Célculos

Fonte: Autoria propria (2023)
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Na Figura 2, os blocos construidos na cor cinza representam o inicio e fim da
execucgao do algoritmo. Os blocos azuis representam as telas do software, cada qual
apresentada na sequéncia légica do algoritmo. As setas que ligam os blocos
representam a dire¢ao da logica do software, sendo que os caracteres nelas contidos,
representam os botdes de cada tela. Esses botdes definem se o usuario ira prosseguir

em diregao a solugao do problema, retroceder a tela anterior ou sair do programa.

Na tela inicial do programa o usuario recebe as primeiras informagdes de uso,
principalmente relacionadas as formas de inser¢cdo de dados. Uma das principais
informacdes dessa tela é a insercdo correta da reacdo quimica, pois € a partir dela
que toda a légica sera construida. Outro ponto importante € a separacéo de casas

decimais, sendo necessaria a utilizagdo de ponto e ndo virgula.

Na tela subsequente o usuario insere a reacdo quimica do seu interesse,
sendo possivel trabalhar com até quatro elementos quimicos distintos. Esses
elementos podem ser inseridos em qualquer combinagdo possivel, desde que
acompanhados de seus respectivos coeficientes estequiométricos. Fica a cargo do
usuario a insercao correta da reag¢ao quimica, sendo de suma importancia, que até os

coeficientes estequiométricos de valor 1 (um) sejam inseridos.

Nessa mesma tela, o usuéario deve selecionar o tipo de reacdo quimica. E
possivel escolher entre reagao reversivel ou irreversivel, isotérmica e nao isotérmica.
Cada uma dessas escolhas ira determinar como sera a tela seguinte, pois cada caso
necessita uma forma diferente de solugdo, envolvendo numero de variaveis e

parametros diferentes.

Caso o usuario opte por uma reacao irreversivel, a lei de velocidade utilizada
na solugdo do problema sera a Equacao (8), que leva em consideragdao apenas a
velocidade direta de reacdo. Caso escolha uma reacgao reversivel, a lei de velocidade
utilizada sera a Equacgéo (9), que leva em consideragéo a velocidade de reagao direta

e inversa.

Outra escolha possivel é entre reagédo isotérmica e nao isotérmica. No
primeiro caso, considera-se a temperatura constante ao longo do processo. Ja no
segundo caso, ha a necessidade de considerar-se os efeitos da temperatura no
sistema, devido a constante k da lei de velocidade, que depende da temperatura,
como mostrado na Equacéo (5). O coOmputo desta variagédo de temperatura é feito

através de um balango de energia representado pela Equagao (23).
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ApOs essas etapas, o software realiza a solugao do sistema de equacgdes
gerado a partir da Equacéo (22), uma equagao para cada elemento envolvido no

processo e, como citado anteriormente, a expressao para calculo de r; depende de a
reacao ser reversivel ou irreversivel.

Na Figura 2 os blocos na cor roxa representam o momento em que 0s
calculos sao executados. Isso € feito pelo pacote odeint, que usa o LSODA
desenvolvido em Fortran, como foi abordado anteriormente na secédo 3.6. O método
numeérico aplicado por esse pacote varia de acordo com as caracteristicas do sistema

de equacdes diferenciais.

Por fim, os blocos verdes da Figura 2 representam as duas formas de
apresentacao da solugdo do problema. A primeira delas é a solugao grafica, que
mostra em tela a relagdo de concentragdo de cada componente do meio reacional ao
longo do tempo. Em caso de reagédo nao isotérmica, € possivel também, analisar a
variagdo de temperatura do reator ao longo do tempo. A segunda opgédo € a
possibilidade de salvar os dados da solugdo em planilha eletrénica, sendo possivel

escolher o diretorio no qual essa planilha sera salva.

De forma resumida, o software executa as seguintes etapas principais:
Tratamento inicial dos dados inseridos pelo usuario, validagdo de dados, solugao

numeérica do problema, apresentacdo e armazenamento dos resultados.
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5 ANALISE E DISCUSSAO DOS RESULTADOS

O desenvolvimento do software foi algo trabalhoso que acabou levando mais
tempo do que foi previsto no projeto inicial. Por se tratar de um programa dinamico,
com possibilidade de transigéo entre janelas, diversas dificuldades surgiram ao longo
do seu desenvolvimento. Uma delas foi a identificacdo de erros, que foi bastante

prejudicada pelo tamanho do cddigo, que ficou bastante extenso.

Trés testes praticos do software sdo mostrados a seguir.

5.1 Exemplo 1

Esse primeiro exemplo foi adaptado de Fogler (2014), onde propilenoglicol é
produzido pela hidrolise de 6xido de propileno, catalisado por acido sulfurico, como

representado na Equacéo (33).

H250a4

CH2 — CH — CH3+H20 ——="— CH2 — CH — CH3
N /7 | | (33)

0
OH OH

Um reator CSTR adiabatico de 100 L é alimentado por uma vazao volumétrica
de 1,8 L/min. Essa vazao de entrada é composta por 1 mol/L de 6xido de propileno e
1 mol/L de agua. A constante cinética para a reacao de producao de propilenoglicol a
298,15 K é 0.2 mol/min, sendo que inicialmente tem-se 0,5 mols/L de éxido de
propileno e 1 mol/L de agua no reator. A partir disso, construa um grafico que
represente a concentracdo de cada um dos elementos quimicos ao longo dos
primeiros 300 minutos de operacao do reator. Determine também, a concentragao de

cada um dos elementos quimicos no tempo de 300 minutos.

5.1.1 Solugéo do exemplo 1

Inicialmente, para viabilizar a inser¢ao dos dados no software, a Equacgao (33)
sera representada pela Equacéao (34), onde A representa éxido de propileno, B agua

e C o propilenoglicol.

A+B—C (34)
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Ao executar o software o usuario se depara com a tela inicial (Figura 3), que
contém as primeiras instru¢cdes de uso. Nela apresenta-se a finalidade do software,

instrucdes e exemplos de como inserir dados e equacdes quimicas corretamente.

Figura 3: Tela de instrugoes iniciais.

& Instrucées Iniciais

Fonte: Autoria propria (2023)

Ao pressionar o botao “Ok”, o software abre uma nova janela (Figura 4). Nessa
janela o usuario insere a reagdo quimica de seu interesse e escolhe seu tipo:
Reversivel ou irreversivel, isotérmica ou ndo isotérmica. E possivel prosseguir

pressionando o botdo “Continuar”, ou retornar pressionando o botao “Voltar”, como
mostrado anteriormente no algoritmo da Figura 2.

Figura 4: Escolha do tipo de reag¢ao quimica
2 om® — X

! |sotérmico ' Mo Isotérmico

Voltar Continuar

Fonte: Autoria propria (2023)
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Ao inserir a equagao quimica, o usuario deve atentar-se aos coeficientes
estequiométricos da reagdo quimica. Mesmo os coeficientes de valor unitario devem
ser inseridos para funcionamento correto do software. Outro ponto essencial, é a
separacao entre inteiros e decimais, que deve ser feita usando ponto, e n&o virgula.

Ao pressionar o botao “Continuar”, tem-se acesso a proxima tela, mostrada

na Figura 5.

Figura 5 — Insergédo de dados do exemplo 1.
@ CSTRIRREVERSIVEL — s

Informagdes gerais————————— -Solucfo grafica

- Reacdo quimica:

- Reacdo irreverssivel!

- Sistema isotérmicol

Parametros

CAD ChAe

CB0 CBe

cco CCe
100

1
S Constante cinética de reagdo

Intervalo de Tempo (t):

Voltar Plotar Salvar dados

Fonte: Autoria prépria (2023)

Essa tela apresenta-se de acordo com a escolha do tipo de reagdo quimica
escolhida anteriormente, com os campos para inser¢ao das varaveis necessarias para
a solucgao do problema.

Na parte superior esquerda ficam as informagdes gerais, que servem para que
0 usuario confira se a reagédo quimica esta de acordo com o especificado e se o tipo
de reagao esta coerente com o que foi escolhido anteriormente. Logo abaixo deste
campo ficam os parametros, local de inser¢ao dos dados que envolvem o problema.
Fica a cargo do usuario inserir os dados no sistema de unidades que desejar.

Caso seja necessario alterar qualquer tipo de informagéo, como por exemplo,
os coeficientes estequiométricos, tipo de reagao ou reagentes, é so pressionar o botao
“Voltar”, acessar a tela anterior e realizar as alteragdes desejadas. Outra ferramenta

interessante que torna o software mais didatico, é a possibilidade de acessar a
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descrigao de cada variavel. Isso pode ser feito mantendo-se a seta do mouse sobre o
campo de inser¢ao de dados de cada varavel. Essa situagédo pode ser observada na
Figura 5, onde o ponteiro do mouse esta sobre o campo de insercdo de dados
relacionado a variavel k , mostrando sua descri¢gao logo acima, “Constante cinética de
reacao’.

Existem duas formas possiveis para saida das informagdes da solugdao do
problema, a apresentagdo da solugdo na forma grafica e salvar os dados em uma
planilha eletrénica. A primeira delas pode ser obtida pressionando-se o botdo “Plotar”,

como apresentado na Figura 6.

Figura 6 — Solugao grafica.
2 CSTRIRREVERSIVEL - X

Informacdes gerais——————— -Solugdo grifica

- Reacdo quimica:

- Reacao irreverssivell

- Sistema isotérmicol

Parametros

ca0 [ | CcAe
cB0 | CBe
cco || cce

Intervalo de Tempo (t):

T T T T
100 150 200 250 300
tempo

Voltar Plotar Salvar dados

Fonte: Autoria prépria (2023)

Na Figura 6 sao apresentadas as curvas de concentragcao em fungao tempo
de cada elemento presente no meio reacional. Observa-se que cada curva parte da
da respectiva concentragao inicial, como especificado nos parametros do problema.
As curvas sao diferenciadas por cores e possuem legenda no canto superior da area
de plotagem. Observa-se um aumento de concentragéo do elemento C e diminuigéo
de A e B, ou seja, formagéao de produto a partir dos reagentes.

A solucao grafica é uma ferramenta muito interessante do ponto de vista
didatico, uma vez que facilita a visualizagdo do comportamento de cada elemento no
reator. Além disso, para alterar qualquer parametro do problema, basta alterar o valor
desejado e pressionar o botdo “Plotar”, que as curvas serdo atualizadas quase
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instantaneamente. Isso possibilita a visualizagdo do efeito de cada variavel sobre o
sistema do reator. Essas ferramentas corroboram com a proposta inicial deste
trabalho, o desenvolvimento de um software dindmico e didatico.

A segunda opcéao de solugao é salvar os dados em uma planilha eletrénica.
Para isso, é preciso escolher um local onde os dados serdo salvos, através do botao
“Pasta”. Em seguida pressionar o botao “Salvar dados” e uma planilha eletrénica sera
salva no local escolhido.

S&o apresentadas na Figura 7 as primeiras linhas da solugdo do problema

em uma planilha eletrénica.

Figura 7: Solugdao em planilha eletrénica.

A2 A & o
A B | C D
1 |Tempo  Concentragio de A Concentragiode B Concentracio de C
2 | o .l 0,5000 1,0000 0,0000
3 3 0,3200 0,7937 0,2063
4 6 0,2379 0,6867 0,3133
5 | 9 0,1962 0,6214 0,3786
6 | 12 0,1742 0,5770 0,4230
7 15 0,1627 0,5444 0,4556
8 18 0,1572 0,5188 0,4812
9| 2 0,1552 0,4979 0,5021
10| 24 0,1554 0,4800 0,5200
1| 27 0,1568 0,4643 0,5357
12| 30 0,1590 0,4503 0,5497
13_ 33 0,1616 04377 0,5623
14_ 36 0,1646 0,4261 0,5739
15_ 39 0,1677 0,4155 0,5845
15_ a2 0,1708 0,4056 0,5944
I?_ 45 0,1740 0,3965 0,6035
18_ a5 0,1772 0,3880 0,6120
IS‘_ 51 0,1804 0,3800 0,6200
20_ 54 0,1835 0,3726 0,6274
21 | 57 0,1865 0,3657 0,6343
22 | 60 0,1895 0,3593 0,6407
22 [=4] n 1024 n 2529 N cAEQ
Sheet ®

W

Fonte: Autoria prépria (2023)

Na Figura 7 observa-se uma coluna de tempo e ao lado, os valores das
concentragdes de cada elemento quimico da reagéo (A, B e C). Nota-se também, que
os valores gerados tém “virgula” como separador decimal. Isso facilita um pés-
processamento dos dados, por exemplo, sem que haja a necessidade de substituicdo
de “pontos” por virgulas”.

A distribuicao de tempo é feita em 101 pontos distintos, ou seja, a solugao do
problema sera calculada em 101 pontos no intervalo de 0 a 300 minutos (100

intervalos igualmente espagados com 3 minutos cada). Novamente observa-se que a
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concentracgao inicial de cada elemento quimico é compativel com o especificado na
Figura 5 e 6.
Na Figura 8 apresenta-se as ultimas linhas da solugdo do problema salva em

uma planilha eletrénica.

Figura 8: Ultimos valores da solugio.

A102 - S 300

A B . C . D
91| 267 0,2563 0,2604 0,7336
92| 270 0,2564 0,2603 0,7337
93| 273 0,2565 0,2602 0,7393
94| 276 0,2566 0,2601 0,7339
95| 279 0,2567 0,2600 0,7400
96| 282 0,2568 0,2539 0,7401
97| 285 0,2569 0,2598 0,7402
98| 288 0,2570 0,2593 0,7402
93| 291 0,2570 0,2537 0,7403
100, 294 0,2571 0,2596 0,7404
101) 297 0,2572 0,2596 0,7404
102) 300 | 0,2572 0,2595 0,7405
103|
104)
105|
106|
107|
108|
109
110|
11|
112|
112

Sheet D)

Fonte: Autoria prépria (2023)

Nota-se que o ultimo valor de tempo em que a solugao foi calculada € igual a
300 minutos, confirmando que a solucado foi calculada no intervalo de tempo
especificado pelo problema. Nas colunas seguintes sao apresentadas as
concentragbes de cada elemento quimico, que no tempo igual a 300 minutos, foram
de: 0,2572 mols para A, 0,2595 mols para B e 0,7405 mols para C.

5.2 Exemplo 2

Para o segundo exemplo tem-se o0 caso de um reator batelada utilizado em
uma industria quimica. O volume do reator é de 5,119 m?, contendo inicialmente 9,044

kmol/m?® de um reagente A e 33 kmol/m?® de um certo reagente B. Na temperatura de
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461 K, a constante cinética da reacao entre eles é de 0,00017 m?® (kmol. min). A

reagao quimica que ocorre no reator € representada na Equagao (35).

1A+2B—>C+D (35)

Sabendo que inicialmente o reator contém 1,3 kmol do produto D, simule o
comportamento dos elementos quimicos no reator nos primeiros 120 minutos de
operacao. Considere que a reacado ocorre isotermicamente a 461 K e de forma

irreversivel.

5.2.1 Solugéo do exemplo 2

Como mostrado no exemplo anterior, ao abrir o software, a tela com as
instrugdes iniciais é exibida (Figura 3). Ao pressionar o botdo “Ok”, tem-se acesso a

tela para insergcéo da reagao quimica, Figura 9.

Figura 9 — Tela de escolha do tipo de reacdo quimica
$ cmr — X

Parametros Iniciais:

Reacdo quimica:

fAsB=ic+D

_ Reversivel * Irreversivel

#*i Isotérmico _+ Mao lsotérmico

Voltar Continuar

Fonte: Autoria prépria (2023)

Ao informar a reagéo quimica e escolher o tipo de reagdo quimica, a proxima
acgao é pressionar o botao “Continuar”. Assim, a tela de insercdo de dados é aberta,
como apresentado na Figura 10.
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Figura 10 — Tela de insergao de dados do problema
@ CSTRIRREVERSIVEL

Solugéo grafica

rPardmetros-

cA0  FIT| che
CBO | CBe
cco' [EI| ece

DO | cDe

Intervalo de Tempo (t):

Woltar

Fonte: Autoria propria (2023)

Para resolver um problema que envolva um reator Batelada, € necessario
zerar a vazao volumétrica e as concentracdes de entrada de todos os componentes
quimico, como ¢ ilustrado na Figura 10. Dessa forma garante-se que nada entra ou
sai do reator, possibilitando simular o comportamento de um reator Batelada. Ao

pressionar o botao “Plotar”, chega-se na tela com a solugao grafica, Figura 11.

Figura 11 — Solugao grafica do exemplo 2
& CSTRIRREVERSIVEL

rSolugéo grafica

rPardmetros

CA0 [0 che
cB0 = | cBe
cco' [EH ece
cDo | | cDe

Intervalo de Tempo (t):

Voltar

Fonte: Autoria propria (2023)
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Na Figura 11, é possivel observar o comportamento de todos os elementos
no meio reacional, ao longo de 120 minutos. A curva azul representa o elemento 4, a
curva laranja o elemento B, ambos sendo consumidos para a formagao dos produtos

C e D (curva verde e curva vermelha, respectivamente).

Outra informagao que pode ser util no grafico da Figura 11, € o reagente
limitante da reagdo quimica, que nesse caso é o reagente A. Isso pode ser constatado
observando-se que esse reagente € o primeiro a ser consumido por completo, tendo

sua concentragdo zerada ao longo do tempo.

5.3 Exemplo 3

No terceiro exemplo, tem-se um reator CSTR n&o isotérmico e com reagao

quimica irreversivel. A reacéo é representada pela Equacéo (36).

0.2E + 0.72S — 1P (36)

A concentragdo inicial de E no reator € 1 mol/m3, a concentragao inicial de S
€ 0,8 mol/m3, ambos na temperatura inicial de 299 K. As concentragdes de entrada de
E e S sao, respectivamente, 0,5 kmols/m?3 e 0,7 kmols/m?3, a temperatura de 298 K. As
capacidades calorificas a pressado constante de E, S e P s&o respectivamente, 27,6
cal/mol K, 18 cal/mol K e 45,2 cal/mol K. A temperatura de referéncia do fluido de troca
térmica é de 305 K. A constante cinética de reagdo K é 0.14 m3kmol min na
temperatura de referéncia de 298 K. O volume do reator ¢ de 1,18 m3, com vazéo
volumétrica de 0,5 m3/min. A energia de ativagao da reagao quimica € de 2700 cal/mol,
com entalpia padrdo de reagao de 9823 kcal/kmol. A area de troca térmica é de 6,28

m?, sendo o coeficiente global de troca térmica 90 Kcal/m? min K.

A partir dessas informagdes e sabendo que a constante universal dos gases
€ 1.987 cal/mol K, deseja-se construir o grafico de concentragbes e temperatura ao

longo de 25 minutos de operagao do reator.

5.3.1 Solugao do exemplo 3
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Como mostrado nos exemplos anteriores, ao abrir o software, a tela com as
instrucdes iniciais é exibida (Figura 3). Ao pressionar o botdo “Ok”, tem-se acesso a

tela para inser¢ao da reagéo quimica, Figura 12.

Figura 12 — Tela de instrugdes iniciais
& Instrugdes Iniciais = >

Fonte: Autoria prépria (2023)

Pressionando o botao “Ok”, tem-se a tela para inserir a reagdo quimica e

escolha do seu tipo (Figura 13), que nesse caso € Irreversivel e ndo isotérmica.
Figura 13 — Tela de escolha do tipo de reag¢ao quimica
& osR - x

Pardametros Iniciais:

Reacdo quimica:

! Reversivel *1 Irreversivel

! |sotérmico # Mo Isotérmico

Voltar Continuar

Fonte: Autoria prépria (2023)

Ao clicar em “Continuar”, chega-se na tela principal do programa (Figura 14).
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Figura 14 — Tela de insergao de dados do problema

¢ CSTRIRREVERSIVEL = X

| rSolugdo grafica-

Voltar | |Plot Plotar T

Fonte: Autoria prépria (2023)

Ao inserir os dados do exemplo 3 e clicar no botdo “Plotar C(t)s”, o usuario
obtém a solugdo grafica da concentragcdo dos componentes do meio reacional ao

longo do tempo especificado, conforme ilustrado na Figura 15.

Figura 15 — Solugao grafica do exemplo 3: Concentracées x tempo

Solugéo grafica

-Pardmetros
CED
CS0
CP0

Fonte: Autoria prépria (2023)
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Comparando os parametros utilizados no exemplo 3, com os parametros
utilizados nos exemplos anteriores, fica perceptivel que o caso ndo isotérmico
necessita de um numero maior de variaveis para chegar-se em uma solugdo. Isso

ocorre devido a variacdo de temperatura na operacao do reator.

Essa variagao pode ser observada ao pressionar-se o botao “Plotar T”, como
ilustrado na Figura 16.

Figura 16 — Solugao grafica do exemplo 3: Temperatura x tempo
‘? CSTR IRREVERSIVEL = X

Solugéo grafica

- Reacdo irrev

- Sistema ndo isote

Parametros

CE0 | | CEe
cso [ | cse
cPo | | cPe

ol o
J Utc
R Tk

Temperatura

Intervalo de Tempo (t):

Voltar | |Plotar Cit)s Plotar T Salvar dados

Fonte: Autoria prépria (2023)

Observa-se, na Figura 16, um aumento de temperatura no reator no inicio de
operagao. Isso ocorre por aproximadamente 30 minutos, estabilizando a seguir. Vale
lembrar que existe também a possibilidade de salvar os dados em uma planilha

eletrbnica, para analises mais detalhadas.
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6 CONCLUSAO

Neste trabalho, todas as etapas previstas no planejamento foram realizadas.
Como resultado, obteve-se um soffware capaz de resolver problemas de
dimensionamento de reatores quimicos, tanto CSTR, quanto Batelada. Pode-se
também, escolher entre sistemas isotérmicos ou nao isotérmicos, com reacdes
reversiveis ou irreversiveis, que envolvam até quatro componentes quimicos.

Apresentou-se trés exemplos para testar o funcionamento do software, que
segue o algoritmo desenvolvido em linguagem Python. Nas trés situagdes testadas, o
software foi capaz de gerar solu¢des tanto na forma grafica, quanto em formato de
planilha eletrénica.

Um dos principais aspectos do software, € o seu funcionamento dinamico e
pratico. Com apenas alguns cliques é possivel navegar entre telas, alterar parémetros
e visualizar seus efeitos no meio reacional. Outra possibilidade interessante, é o fato
de salvar os dados obtidos em uma planilha eletrénica, permitindo que o usuario faga
um pos-processamento da forma que preferir.

De forma geral, alcangou-se com sucesso um software que pode ser usado
para diversas situagcdes que envolvam analise e dimensionamento de reatores
quimicos. Seu uso pode ajudar principalmente estudantes universitarios, facilitando a
visualizagdo do comportamento de variaveis envolvidas em um determinado sistema
reacional.

Por se tratar de uma primeira versdo, segue algumas possibilidades de
melhorias do software:

e Aperfeicoamento do tratamento de erros;

e Flexibilidade entre uso de ponto ou virgula na separagao entre inteiros e
decimais;

e Adaptacédo para reatores semi-continuos;

e Possibilidade de solugdes geradas em termos de conversao.
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