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RESUMO - A utilizacdo de programas de computador no ensino da engenharia
quimica ndo s6 prepara melhor o estudante para as diferentes ferramentas que
utilizardo no exercicio da profissdo, como também possibilita um entendimento
mais profundo dos diferentes sistemas de uma inddstria quimica. Dessa forma,
este trabalho teve como objetivo desenvolver um maédulo educativo que permita
aos estudantes simular um sistema de tanques em série em regime continuo, um
sistema de tanques em série em regime semi-continuo, um reator de hidrolise
enzimatica e uma biorreator de crescimento microbiano.

1. INTRODUCAO

A evolucdo tecnoldgica na area da informatica possibilitou o surgimento de programas
de simulacdo que permitem a predicdo do comportamento dos sistemas em diferentes
condigdes (SCHULTZ et al., 2014). As vantagens que esses simuladores trouxeram para as
industrias quimicas sdo inumeras e vao desde a reducdo de custos com testes experimentais,
que, além de onerosos, podem ser demorados e demandam recurso humano, até a liberagédo do
engenheiro de projeto para se concentrar em detalhes mais importantes. E imprescindivel, por
tanto, que o ensino de engenharia quimica permita que os estudantes desenvolvam suas
habilidades em informatica, garantindo um melhor preparo para enfrentar os desafios que
encontrdo na sua carreira profissional (LEITE et al., 2014).

Ademais, a inclusdo de programas de simulacdo durante a graduacdo facilita a
compreensdo do comportamento dos sistemas, permitindo que os estudantes visualizem de
forma répida e clara os efeitos que mudancas nas varidveis causam no desempenho dos
processos (LEITE et al., 2014).

Os simuladores preveem o comportamento dos sistemas pela resolucdo de modelos
matematicos, que séo constituidos por equacdes que descrevem a variavel de saida em funcéo
das de entrada. Pode-se tratar de um sistema de equacdes algébricas quando se assume estado
estacionario ou de um sistema de equacOes diferenciais quando o processo estd em estado
transiente. Normalmente, utilizam-se métodos numéricos como os métodos interativos e o de
Runge-Kutta na resolugéo desses sistemas de equacdes (SCHULTZ et al., 2014).
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2. MODELO

O equacionamento dos sistemas estudados baseou-se apenas no principio da
conservacao da massa, ndo tendo sido considerado variagdes de temperatura.

2.1. Sistema de tanques em série

Utilizaram-se dois diferentes sistemas de tanques em série, um operando em regime
continuo e o outro em regime semi-continuo, conforme ilustrado pela Figura 1.

Figura 1: Sistema de tanques em série: (a) operacdo continua; (b) operacdo semi-continua.
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Assumiu-se para ambos 0s sistemas operacdo transiente, fluido incompressivel, mistura
perfeita e secdo transversal dos tanques constantes. O sistema de equacdes (1 até 9) representa
a operacao continua.

F, =Cv*JH, 1)
F, =Cv,*\/H, )
F, =Cv*\H, ©)
F, =Cv,*/H, (4)
F, = R*F, (5)
F, =(1-R)*F, (6)

dH, F,+F,—F

- . 7)
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dH, F-F, ®)
dt A,

dH, _F,+F,-F,—F, ©
dt A,

A Tabela 1 mostra as variaveis conhecidas e os parametros, que devem ser informados
pelo usudrio e as variaveis desconhecidas, que serdo determinadas pela resolucao do sistema
de equac0es.

Tabela 1: Varidveis conhecidas e desconhecidas e parametros dos sistemas de tanques em

série
Sistema Sistema semi-
continuo continuo
Variaveis Fo, A1, Ay, As, Ag, Az, Az, R
conhecidas R
Variaveis Fi1, Fa, F3, Fa, F1, F2, F3, Fa, Fs,
desconhecidas Fs, Fs, Hi1, Ho, Hi, Hz, Hs
Hs
Parametros Cva, CC::\\/IZ4 Cvs, Cvy, CVy, Cvs

O grau de liberdade tanto da operacdo continua quanto da semi-continuo é zero.
Portanto, trata-se de sistemas consistentes e determinados. Uma vez que ha equacdes
diferenciais, também é necessario especificar as condicdes iniciais H1(0), H2(0) e H3(0).

2.2. Biorreator para crescimento microbiano

Optou-se por modelar um biorreator para crescimento de Escherichia coli, que utiliza
glicose como substrato. Foi assumido que o sistema opere em batelada e em regime transiente
e que se trata de um reator perfeitamente agitado de volume constante. Ademais, utilizou-se a
equacdo de Monod para representar a taxa de reacdo. O sistema de equacdes (10 e 11)
representa o processo estudado.

OX 3 s *S (10)
dt K¢ +S
AS i X*S (11)
dt Y Kg+S

Os parametros utilizados foram os descritos por Rosa et al. (2014): Umax = 0,619 h™,

Ks=0,103 g/l e Y = 0,5 g células/g substrato. O grau de liberdade do sistema € zero, sendo 0
sistema consistente e determinado. E necessario especificar as condi¢es iniciais X(0) e S(0).

3. IMPLEMENTACAO DO MODULO EDUCATIVO
O programa foi desenvolvido no Visual Basic (VBA), que é uma plataforma de
programagcéo inserida no Microsoft Office Excel.
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Primeiramente, foi criada a interface de comunicagdo com o usuario. Depois,
desenvolveu-se o cdédigo de comando dentro do qual foram incorporados os modelos
matematicos dos sistemas.

Utilizou-se 0 método de Runge - Kutta de 4° ordem para resolver os sistemas de
equacdes ordinarias. Assim, o usuario devera fornecer o passo (h) e o ponto final (tfina (h)).

Por fim, verificaram-se os resultados gerados pelo modulo educativo com os de outro
programa computacional com o objetivo de constatar se o método numérico utilizado
funciona perfeitamente.

4. RESULTADOS E DISCUSSAO

A interface do programa foi desenvolvida buscando facilitar a sua utilizagdo. Assim, o
usuario pode escolher apenas com um clique o sistema que desejar. Ademais, ha um botéo de
ajuda, o qual fornece informagbes sobre o funcionamento do programa. A Figura 2
apresentam a interface do programa.

Figura 2: Interfaces iniciais: (a) mddulo educativo; (b) Interface do sistema continuo
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Mddulo Educativo para a Modelagem de N it - =
Sistemas em Engenharia Quimica e o ' i _ N
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Em cada sistema, o0 usuario pode optar por preencher os campos dos dados com
valores pré-determinados no programa clicando no botéo Valor padréo.

Cada sistema do modulo educativo foi testado com dois grupos diferentes de dados de
entrada, sendo o resultado obtido comparado com o fornecido por outro programa.

Conforme pode ser observado nas Figuras 3 e 4, o perfil do nivel dos tanques gerado
pelo médulo educativo tanto para os tanque em série em regime continuo guanto para o semi-
continuo se assemelha ao obtido no programa utilizado como referéncia.
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Figura 3: Gréficos do sistema de tanques em série em regime continuo: médulo educativo
h =0,5; (b) programa de referéncia
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Figura 4: Graficos do sistema de tanques em serie em regime semi-continuo: (a) médulo
educativo h =0,1; (b) programa de referéncia
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A simulacdo do sistema em regime continuo apresentou o melhor desempenho, sendo
0 maior erro encontrado igual a 0,058% para o tanque 3 na primeira simulago. J& no regime
semi-continuo, o erro obtido foi um pouco maior de 1,3% na simulacdo 1 e 3,5% na
simulagéo 2, como mostrado na Tabela 2.

Tabela 2 - Valores obtidos para trinal Sistema de tanques em série

Tanques em série: regime continuo

H; Ha Hs
Simul ME PR Erroy, ME PR Erroy ME PR Erroy
acao
1 25,000 25,000 0,000 24,985 24,982 0,010 24,887 24,873 0,058
2 1,494 1,494 0,000 3,361 3,361 0,003 2,778 2,778 0,004
Tanques em série: regime continuo
H]_ H2 H3
ME PR Erroy, ME PR Erroy ME PR Erroy,
1 1,675 1,653 1,337 6,701 6,612 1,349 0,745 0,735 1,348
2 2,849 2,753 3,494 0,712 0,688 3,487 11,398 11,013 3,491

ME: mddulo educativo; PR: programa de referéncia.
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Ruggiero e Lopes (1996) apontaram que a desvantagem do método de Runge-Kutta
reside na impossibilidade de se fazer uma estimativa simples para o erro o que dificulta a
escolha do passo h. Considerando esse fator, foi investigado o efeito no erro ao reduzir o
passo utilizado. Essa analise ndo foi feita para os tanques em série em regime continuo por ter
sido obtido erros pequenos na simulagdo com passo de 1 (simulagéo 1) e de 0,5 (simulacéo 2).

5. NOMENCLATURA

F1 - vazdo volumétrica que sai do tanque 1 (m3/h); Cvi- constante caracteristica da
véalvula 1 (m®?/h); Hi - altura do tanque 1 (m); F2 - vazdo volumétrica que sai do tanque 2
(md/h); Fs - vazdo volumétrica que sai do tanque 3 (m3h); Fs - vazdo volumétrica de
recirculacdo total (m3/h); Fs - vazdo volumétrica de recirculagdo do tanque 3 (m3/h); R - razéo
de recirculagdo para o tanque 3; Fs - vazdo volumétrica de recirculacdo do tanque 1 (m3/h); t -
tempo (h); Fo - vazdo de alimentagdo (m3/h); Ai - secdo transversal do tanque 1; X -

concentracdo de Escherichia coli (g/l); Mmax - crescimento especifico maximo (1/h); S -
concentracdo de substrato (g/l); Ks - constante de meia saturacdo do substrato S (g/l); Y -
rendimento celular (g células/g substrato).

6. CONCLUSAO

O modulo educativo desenvolvido neste trabalho é uma ferramenta que possibilita
conhecer, analisar e simular a dindmica para quatro sistemas diferentes, obtendo resultados
satisfatorios quando comparados com outro tipo de software nas mesmas condigdes.

A performance de cada modelo foi analisado com dois grupos de dados de entrada.
Todos os quatro sistemas apresentaram desempenho satisfatorio com erros menores que 1%.
No entanto, isso foi alcancado utilizando passos de diferentes magnitudes para cada sistema.

O sistema de tanques em série em regime continuo pode ser utilizado com passos da
ordem de 1 unidade. O sistema de tanques em série em regime semi-continuo, por sua vez,
apresentou desempenho aceitavel com passo da ordem de 0,1. Ja o sistema de hidrdlise
enzimatica deve ser usado com passo da ordem de 0,01, enquanto o sistema de crescimento
microbiano exige passo ainda menor, da ordem de 0,001.

Finalmente o uso do programa permite a resolucdo de problemas tipicos da engenharia
guimica e/ou bioquimica, usando o0 método matematico de Runge-Kutta de 4ta ordem de uma
forma fécil e intuitiva, 0 que viabiliza a aceitacdo do programa entre os alunos de engenharia
guimica na analise da dindmica e simulacédo de processos.
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