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RESUMO - Devido a importancia do poliestireno (PS), em inimeras aplicacdes, como
por exemplo, na construg¢do civil, em embalagens e em diversos produtos, se torna
extremamente necessario o estudo de sua polimerizagdo. Através da simulagdo do
processo ¢ possivel descobrir melhores condigdes operacionais, facilitar o melhor
entendimento do sistema, além de aumentar a producdo. Com isso, o presente trabalho
visa realizar simulag¢des de oscilagdes de temperatura que serdo usadas em simulagdes
referentes a taxa de reagdo de polimerizacdo em suspensdo do estireno e permitir
analisar a influéncia da variacdo de temperatura em um vaso de mistura através de
simulagdo via CFD (Computational Fluid Dynamics). A simulagdo computacional sera
feita com o auxilio do software EMSO (Environment for Modeling, Simulation and
Optimization), que ird modelar e simular as oscilagcdes de temperatura, comprovando ser
uma excelente ferramenta na area académica.

1. INTRODUCAO

O polimero nada mais ¢ que uma macromolécula formada a partir de inGimeras
estruturas de repeti¢do ligadas entre si, chamadas de monomeros (CALLISTER, 2008;
CANEVAROLO JR, 2006). Essas unidades de repeticdo s3o denominadas grau de
polimerizacdo, a medida que este grau aumenta, as propriedades fisicas dos produtos
formados melhoram, o que ¢ muito relevante, ja que ¢ de total interesse na fabricagdo de
materiais de alta massa molecular (POUBEL, 2009). Dos polimeros, destaque-se o
poliestireno (PS), constituido apenas pelo mondmero de estireno e por conseguir ser
facilmente moldado na presenca do calor, o poliestireno ¢ um homopolimero da classe dos
termoplasticos (MARELE, 2011). Muito importante para a sociedade, o PS ¢ um polimero
muito leve de enormes aplicagdes, sua producdo consome pouca energia e gera pequenas
quantidades de residuos solidos e liquidos, o que explica a sua quinta posi¢cdo dos
termoplasticos mais consumidos do mundo, representando cerca de 7,8%, atras apenas dos
29,1% do polietileno (PE), 20% de polietileno tereftalato (PET), dos 18 e 15,3% de
polipropileno (PP) e cloreto de polivinila (PVC) respectivamente (JESUS, 2014; JACQUES,
2014).

Devido ao grande comércio do poliestireno e de sua enorme aplicacdo industrial, é de
amplo interesse o estudo da polimerizagdo do PS, pois a partir de seu conhecimento € possivel
a busca de melhores condi¢des de operacdo, na seguranga do processo, no aumento da
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qualidade e na producdo do produto além da otimiza¢do do processo (PEREIRA, 2012;
ALMEIDA, 2004).

Para a simulacdo da polimerizagdo do estireno serd utilizado o software EMSO
(Environment for Modeling, Simulation and Optimization). Programa brasileiro desenvolvido
com o intuito de oferecer ferramentas para a resolugdo de problemas de equagdes algébrico-
diferenciais de dimensdes elevada, sendo assim aplicado em diferentes areas da engenharia
(SARTOR, 2009). O programa faz uso de conceitos da programacdo orientada a objetos,
como composicao e heranca. Através da heranga ¢ possivel desenvolver modelos mais
complexos por meio de outros pré-existentes, adicionando derivacdes entre eles; ja a
composi¢do permite ao usudrio criar um modelo a partir de varios outros modelos
independentes (FRANCISQUETTI, 2014, RODRIGUES et al, 2006).

A linguagem de modelagem do EMSO ¢ estruturada em trés entidades essenciais:
Model, Device e FlowSheet. A entidade Model faz uso das se¢des PARAMETERS,
VARIABLES ¢ EQUATIONS, onde serdo declaradas as constantes e variaveis do processo
para posterior aplicacdo das equagdes do modelo. O Device € a reprodugdo dos equipamentos
do processo, onde sua descricao matematica ¢ descrita pelo Model. Ja o FlowSheet representa
o fluxograma do processo, utilizando um conjunto de modelos determinados na se¢do Devices
(RODRIGUES et al, 2006).

O software ¢ um projeto realizado pelo Ambiente Livre para Simulagdo, Otimizacdo e
Controle de Processos (ALSOC) da Universidade Federal do Rio Grande do Sul e apresenta
um ambiente grafico completo, onde permite ao usudrio modelar processos tanto em estado
estaciondrio quanto estado dindmico. O EMSO permite também ao programador desenvolver
os seus proprios modelos utilizando a linguagem do software ou utilizar as ja desenvolvidas
na biblioteca (EML — EMSO Model Library) (Project ALSOC, 2014; SOARES, 2007).

O objetivo desse trabalho foi analisar a influéncia das oscilagdes de temperatura na taxa
de reacdo de polimerizagao do poliestireno, utilizando o software EMSO, consolidando-o
como uma ferramenta académica poderosa. Procura-se compreender de que forma essas
oscilagdes podem alterar as caracteristicas cinéticas. Para atingir esse objetivo, diferentes
casos caracteristicos foram analisados, considerando que as particulas experimentam campos
oscilatdrios de temperatura ao longo do tempo.

2. METODOLOGIA

No processo de polimerizagdo, para simular e analisar a influéncia da temperatura ao
longo da trajetoria das particulas no interior do reator foi utilizado uma fungao oscilatdria, na
forma senoidal, na temperatura sobre o comportamento do sistema de polimerizagdo. Em um
reator, proximo de suas paredes, devido a camisa de resfriamento, as temperaturas sao
menores, € consequentemente, quanto mais distante, maiores sdo as temperaturas.

Uma particula suspensa no interior de um reator de polimerizacao heterogénea percorre
uma trajetéria na qual pode ser exposta a variagdes de temperatura consideraveis. E relevante
a consideracdo da realidade de que nas proximidades da parede dos reatores as temperaturas
sdo mais baixas, enquanto as temperaturas sao mais elevadas no interior do mesmo reator
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analisado. Compreender como essa particula responde a tais variagdes pode revelar se a
hipotese de uniformidade dos campos de temperatura ¢ mesmo razoavel.

Assim, admite-se entdo que a temperatura de reagdo varia em torno de uma temperatura
média. A equagao que foi implementada no software EMSO para representar a variacao da
temperatura ¢ dada pela Equacgao 1:

T(t) = A.sen(2.t.0.t) + T (1)

Onde A ¢ a amplitude, o a frequéncia da oscilagdo, t € o tempo em segundos e Ty € a
temperatura inicial.

3. RESULTADOS

A Figura 1 abaixo mostra o comportamento das oscilacdes da temperatura em torno de
uma média.

Temperatura (°C)

0.00 1000 2000 3000 4000 5000 5000
Tempo (s)

Figura 1 — Perfil de comportamento das oscilagdes de temperatura.

As simulagdes foram realizadas com frequéncias de 0,1 s°!, com temperaturas médias de
60 a 110 °C e com amplitude de 10°C sendo que em sistemas reais a variagdo de temperatura
nao alcangam diferencas de 20°C.

Analisando a Figura 1 pode-se perceber que a simulacdo do comportamento das
oscilagdes de temperatura das particulas sélidas em um reator condiz com as variagdes
observadas em sistemas reais de polimerizagdo, demonstrando um desempenho satisfatorio do
modelo implementado. E possivel destacar também a facilidade da utilizagio do software
EMSO, com uma interface agradavel e dindmica, o programa confirma ser uma ferramenta de
modelagem poderosa e justificando ser uma excelente ferramenta académica.

A partir desse estudo, essas oscilagdes de temperatura serdo implementadas em reagdes
de polimerizagdo em suspensao de estireno na presenga de peroxido de benzoila (Lenzi et al.,
2004). E servirdo de base para a aplicagdo de ferramentas de CFD que serdo usadas para
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caracterizar o desenvolvimento de campos de temperatura e concentragdo em vasos de
mistura e os efeitos causados sobre a operagao.

4. CONCLUSAO

O software de codigo aberto EMSO quando aplicado em um processo de variagao de
temperatura se demonstrou ser uma ferramenta extremamente pratica e satisfatoria para a
resolugdo de problemas de modelagem, ja que resolveu sem nenhuma dificuldade o sistema
proposto, comprovando assim ser extremamente viavel a sua aplicacdo tanto para
aprendizagem em salas de aula, quanto para sua utilizagdo em linhas de pesquisa e industrias.

As analises de aplicagdo do EMSO se apresentaram bastante satisfatorias. Tais
analises geraram resultados que serdo fundamentais na simulacdo de reagdes de
polimerizagdes em suspensdo do estireno, que serao conduzidas também através do software
EMSO. Esse estudo se apresenta bastante pertinente para o inicio de novos trabalhos em
simulagdes que serdo conduzidas via CFD para andlise da variacdo de campos de temperatura
e concentracao em tanques agitados.
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