Joinville/SC — 26 a 29 de Setembro de 2017
UDESC/UNISOCIESC
“Inovacdo no Ensino/Aprendizagem em Engenharia”

; COBENGE 2017

XLV CONGRESSO BRASILEIRO DE EDUCAGAO EM ENGENHARIA

ANALISE E SIMULAGAO DE PROCESSOS PARA ENGENHARIA
QUIMICA: CONTEUDOS DISPONIVEIS NA FORMA DE VIiDEOS
ON-LINE

Luizildo Pitol Filho — luizildo@univali.br

Universidade do Vale do Itajai, Centro de Ciéncias Tecnoldgicas da Terra e do Mar
Rua Uruguai, n°® 458 — Centro

88302-202 — Itajai — Santa Catarina

Cassio Felipe Groh — cassio_groh@hotmail.com

Universidade do Vale do Itajai, Centro de Ciéncias Tecnoldgicas da Terra e do Mar
Uruguai, n° 458 — Centro

88302-202 — Itajai — Santa Catarina

Resumo: A disciplina de 'Analise e Simulacdo de Processos', do curso de Engenharia
Quimica, requer que o estudante tenha assimilado diversos assuntos de disciplinas
anteriores de conhecimento especifico, tais como Termodinamica, Balanco de Massa e
Energia e Fendbmenos de Transporte, de forma a escrever modelos matematicos para
processos da industria quimica, para em seguida resolvé-los numericamente. As aulas
presenciais, portanto, podem ser mais proveitosas se o0 aluno puder acessar, livremente
pela internet, um resumo do que serd discutido em classe. Foram produzidos videos
curtos, de no maximo 20 minutos, em que se discutem os principais pontos a serem
explanados em sala de aula, com a formulacdo completa de modelos matemaéticos
fenomenoldgicos representativos de diversos processos quimicos classicos, tais como
reatores de mistura e tubulares, ou ainda unidades de separacéo rapida ou colunas
cromatograficas. Em videos posteriores, os modelos foram resolvidos analitica e
numericamente, possibilitando aos alunos verificarem a convergéncia de seus proprios
algoritmos.

Palavras-chave: Modelos matematicos; Sala de aula invertida; Métodos numéricos

1. INTRODUCAO

A disciplina ‘Analise e Simulagdo de Processos’ ¢ ministrada na 72 fase do curso
de Engenharia Quimica da Universidade do Vale do Itajai (UNIVALI) e contém em sua
ementa, entre outros tdépicos, a modelagem de processos quimicos nos regimes
permanente e transiente. A localizacao desta disciplina nesta etapa da formacéo discente
ndo é aleatdria, ja que, para compreender os fundamentos e aproveita-la ao maximo, o
académico ja deve manejar com desenvoltura conceitos dos fenébmenos de transferéncia,
das operacdes unitarias, de balancos materiais e de energia e também de cinética
quimica e de termodindmica. A metodologia adotada na disciplina é a construcao, em
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sala de aula, de modelos fenomenologicos representativos de diferentes processos
(reatores, biorreatores, colunas cromatograficas, entre outros), sendo que cabe aos
alunos, divididos em grupos, elaborarem e resolverem modelos de processos que
ocorrem no cotidiano e que também podem ser descritos atraves de balangos e equagdes
constitutivas. Como apoios as aulas presenciais elaboraram-se videos curtos, de no
maximo vinte minutos, para permitir que o aluno acesse previamente os conteudos
béasicos a serem discutidos em classe. Esta iniciativa se baseia na metodologia de sala de
aula invertida (blended learning), em que os alunos tém os contetdos a sua disposi¢do
em diversas plataformas moveis e trabalham presencialmente divididos em grupos, sob
a orientacdo do professor (VALENTE, 2014). Os videos tratam de diversos conceitos
fundamentais, tais como balancos de massa, de energia e de espécies quimicas,
introduzindo processos mais avangados, tais como separagdo por colunas
cromatograficas, e, em alguns casos, ainda apresentam a resolucdo, quer por métodos
analiticos, quer por métodos numericos, de cada processo.

2. ELABORACAO DOS VIDEOS E DESCRICAO DO CONTEUDO

Os videos foram filmados em uma sala de aula, usando um telefone celular com
sistema operacional Android, em que os contetudos estavam previamente escritos em um
quadro branco. O professor explicava a elaboracdo completa do modelo, desde um
esboco inicial, enumerando hipoteses, discutindo os balangos representativos do
processo e as equacdes constitutivas. Finalmente, apresentavam-se as equagdes em sua
forma final, acompanhadas das condicGes iniciais e de contorno, se necessarias. Os
videos foram editados no Windows Movie Maker e disponibilizados em um canal no
Youtube. A metodologia foi aplicada no semestre 2017.1, sendo que havia 24 alunos
matriculados na disciplina.

O Quadro 1, a seguir, relaciona cada um dos videos veiculados.

Quadro 1 - Topicos dos videos

Titulo
1 | Introducdo aos modelos mateméticos
2 | Balangos de massa e energia em um tanque
3 | Balancos de massa, energia e molar em um reator de mistura
4 | Reator tubular
5 | Biorreatores
6 | Flash: nem o Gordon, nem do da DC!
7 | Tanque encamisado
8 | Reator + Fermentador + Membrana + Reciclo
9 | Introducdo as variaveis adimensionais
10 | Analise paramétrica
11 | Resolucdo analitica de um CSTR
12 | Resolucdo numérica de um CSTR
13 | Resolucdo numérica por diferencas finitas
14 | Transporte por conveccéo e difusdo
15 | Aquecimento por banho maria
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As secBes a seguir dedicam-se a comentar os topicos discutidos em cada um dos
videos relacionados no Quadro 1.

2.1. Introducédo aos modelos matematicos

Neste video (https://www.youtube.com/watch?v=cadmm7UZ33w), de 08'40" de
duracdo, discutem-se as etapas para elaboracdo de um modelo matematico
deterministico (SEBORG et al, 2010), que incluem:

e Esboco do processo;

e Enumeracg&o das hipoteses;

e Construcdo dos balancos de massa, energia e de espécie quimica;

Selecdo de equacdes constitutivas;
Identificacdo de variaveis independentes, dependentes e parametros;
Estabelecimento de condic@es iniciais e de contorno.

Na aula introdutéria da disciplina, mencionou-se o video, comentando brevemente
em que processos quimicos os modelos matematicos poderiam ser Uteis, enfatizando-se
como podem servir para compreender melhor resultados obtidos em laboratdrio ou em
escala piloto, prestando-se ainda como ferramenta para a otimizacdo dos processos
quimicos. Relacionou-se o contedo com disciplinas ministradas em outras fases da
grade curricular, tais como Balanco de Massa e Energia, Fendmenos de Transporte,
OperacBes Unitarias ou Termodinamica.

2.2. Balangos de massa e energia em um tanque

@) primeiro video sobre modelagem propriamente dita
(https://www.youtube.com/watch?v=kBHgODJY48k), de 09'44" de duragéo, descreve
um tanque cilindrico, em que ha duas correntes materiais (uma de entrada e outra de
saida), que também podem aportar energia térmica ao sistema (WELTY et al, 2008).
Discute-se a hipotese de tanque perfeitamente agitado, em que uma amostra retirada em
qualquer posicdo do tanque apresenta a mesma composicdo e temperatura do que
qualquer outra, inclusive na saida. Outras hipoOteses discutidas referem-se as
propriedades termofisicas admitidas como constantes e a eventual transferéncia de calor
e trabalho através das fronteiras do sistema. Escrevem-se 0s balangos de massa e
energia no regime transiente (apresentando os termos de acumulo, entrada, saida e
geracdo), sendo que posteriormente se simplificam as equacBes para regime
permanente. O volume de controle utilizado é o préprio tanque.

2.3. Balangos de massa, energia e molar em um reator de mistura

Este video (https://www.youtube.com/watch?v=4XIUnL9EG9q), de 15' de duracéo,
marca o inicio do estudo de reacfes quimicas, para um reator de mistura, ou Continuous
Stirred Tank Reactor (CSTR). Considera-se um tanque perfeitamente agitado,
alimentado por uma corrente contendo um reagente genérico A, que sofre uma reagéo
de primeira ordem com constante cinética independente da temperatura, convertendo-se
no produto B. Admite-se que o reator seja perfeitamente agitado (SEBORG et al, 2010),
gue o tanque néo receba calor do meio externo, que as propriedades termofisicas sejam
constantes, entre outras hipoteses. O modelo transiente, que engloba os termos de
acumulo, entrada, saida, e geragdo ou consumo, leva em conta que as vazdes de entrada
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e saida sejam diferentes, que cada vaz&do tenha um aporte de energia térmica e enfatiza-
se a taxa de reacdo, com o eventual calor de reagdo. Considera-se que o volume de
controle seja o proprio volume de liquido onde ocorre a reacao quimica.

2.4. Reator tubular

Ao contrario do que ocorre em um CSTR, em um reator tubular onde ocorre fluxo
empistonado (Plug Flow Reactor, PFR) as espécies quimicas experimentam variacdes
na composicdo ao longo do reator (FOGLER, 2011). Neste video
(https://www.youtube.com/watch?v=UN51D6EFpDY), de 15' de dura¢éo, o balanco de
cada espécie quimica é feito em um volume de controle, cuja area é a propria se¢do
transversal do reator e cujo volume é um comprimento infinitesimal. Dentre as
hipoteses, além de admitir propriedades termofisicas constantes e sistema adiabatico,
assume-se que o fluxo seja empistonado, ou seja, tdo turbulento que nao ha gradientes
radiais de velocidade, temperatura ou concentragdes.

2.5. Biorreatores

O video de biorreatores (https://www.youtube.com/watch?v=WkawZliwnILI), com
11'51" de duracéo, leva em consideracdo uma reacdo de fermentacdo em um reator de
mistura perfeitamente agitado, em que um microorganismo cresce a uma determinada
velocidade especifica de crescimento, quando devidamente alimentado por um substrato
qualquer, gerando uma quantidade de produtos (SCHMIDELL et al, 2008). Discutem-se
os fatores de conversédo de substrato em microorganismo e substrato em produto. Fala-
se brevemente sobre os tipos de biorreatores: batelada, batelada alimentada e continuo.

2.6. Flash! Nem o Gordon, nem o da DC!

Este video (https://www.youtube.com/watch?v=qVzkBeMn7eq), de 13'23" de
duracdo, cujo titulo alude a personagens ficticios da cultura pop, trata de unidades de
separagdo rapida, também conhecidas como flash, em que uma corrente com uma
mistura de componentes € separada em uma fase liquida (mais rica nos componentes
menos volateis) e uma fase vapor (mais rica nos componentes mais volateis). A
concentracdo de equilibrio na fase vapor de cada um destes componentes é modelada de
acordo com a Lei de Raoult (KORETSKY, 2004), sendo que, para este modelo, se
introduz um coeficiente de transferéncia de massa para cada componente, que deve ser
extraido a partir de correlagBes envolvendo os numeros adimensionais de Sherwood,
Schmidt e Reynolds (WELTY et al, 2008).

2.7. Tanque encamisado

O video sobre tanque encamisado, com duracdo de 12', considera a existéncia de
trés volumes de controle (https://www.youtube.com/watch?v=4y8PXOSMPtM): um
tanque onde ocorre uma reagdo quimica, a camisa do tanque e a parede que separa estes
dois sistemas. Apresentam-se os balancos de energia, admitindo-se que tanto o tanque
quanto a camisa sdo perfeitamente agitados, e também se leva em consideracdo a
conducdo de calor através da parede que separa o reator da camisa. Para tanto, derivou-
se um balanco de energia com base na equacdo geral da difusdo de calor em
coordenadas cilindricas (CENGEL & GHAJAR, 2012), sendo que a camisa foi
modelada de acordo com estratégias consolidadas na literatura (SEBORG et al, 2010).
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2.8. Reator + fermentador + membrana + reciclo

Atendendo a demanda feita nas classes presenciais, elaborou-se um modelo com
diversos volumes de controle, sendo que todos estavam conectados entre si. Uma reagédo
ocorria em um tanque perfeitamente agitado, sendo que o produto desta reacdo migrava
para um fermentador. A corrente de fermentado seguia a uma unidade de filtracdo por
membranas e parte dos reagentes retornava ao reator através de um reciclo
(HIMMELBLAU & RIGGS, 2014). Na modelagem da separacdo por membranas,
introduziu-se o conceito de permeabilidade (MULDER, 1996). . O video esta disponivel
em https://www.youtube.com/watch?v=WMzC7xo0_IPU, e tem 14'22" de duracao.

2.9. Introducdo as variaveis adimensionais

E inegavel que, na modelagem de sistemas quimicos, o uso de variaveis
adimensionais permite que um namero reduzido de simulacGes reproduza um conjunto
expressivo de situagBes. O video (https://www.youtube.com/watch?v=JEhg168JpxQq),
de 11'09" de duracdo, apresenta um modelo para uma coluna cromatografica, em que
um componente se distribui entre uma fase movel e uma fase estacionéria,
transportando-se através da coluna por convecgdo e por dispersdo axial. A isoterma de
Langmuir é utilizada para modelar a adsor¢do do componente na fase estacionaria.
Introduzem-se varidveis adimensionais de tempo, de posicdo e a analise da relacdo entre
os efeitos convectivos e os efeitos de dispersdo é feita através do nimero adimensional
de Peclet massico (WELTY et al, 2008, RODRIGUES et al, 2012).

2.10. Analise paramétrica

Para otimizar um processo, pode-se partir para uma analise paramétrica, em que se
verifica o efeito sobre uma variavel quando um parédmetro sofre variacoes significativas.
Para um CSTR (https://www.youtube.com/watch?v=gD-PgU3ZfdY) em que ocorrem
reacOes de primeira ordem, verificou-se o efeito do tempo de residéncia sobre as
concentracdes de reagentes e produtos. Os balangos molares foram escritos em termos
de concentracdes adimensionais, para o regime permanente e apresentaram-se graficos
com as resolugdes para diversos tempos de residéncia. Ao final, para umas reagdes em
série, buscou-se o tempo de residéncia 6timo que maximizasse a concentracdo de um
componente. A resolucdo foi novamente mostrada atraves de graficos e tambeém
matematicamente. O video tem 11'52" de duracao.

2.11. Resolucédo analitica de um CSTR

As equacdes resultantes dos balangos molares de componentes para reacfes de
primeira ordem ocorrendo em um CSTR, podem, no estado estacionario, ser resolvidas
por integracdo direta (https://www.youtube.com/watch?v=0gNDMuFY8P0) ou mesmo
por Transformadas de Laplace. Discute-se quando ndo é possivel a resolucdo analitica,
sendo necessario utilizar métodos numéricos. O video tem duragéo de 8'39".

2.12. Resolugédo numerica de um CSTR

Eventualmente, pela complexidade das equacoes, a resolucdo analitica de um CSTR
ndo é possivel (https://www.youtube.com/watch?v=HpU_XinO2dM), o que requer o
uso de técnicas numéricas. Para sistemas de Equacdes Diferenciais Ordinérias,
discutem-se os métodos de Euler e Runge-Kutta (VALLE, 2012), comparando-se a
eficiéncia de cada um destes métodos com a resolucdo analitica. Comenta-se a
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importancia da escolha adequada do intervalo de integracdo em um video de 12'15".

2.13. Resolucdo numérica por diferencas finitas

O balangco de espécies quimicas em reatores tubulares para o regime transiente
acaba recaindo em um sistema de Equacdes Diferenciais Parciais, que pode ser
resolvido, por exemplo, por diferengas finitas. Uma vez definido o numero de divisdes,
deve-se determinar, através de um critério de convergéncia, qual o intervalo maximo de
integracdo no tempo a ser utilizado, de forma a obter resultados factiveis. Neste video
(https://www.youtube.com/watch?v=n00Sd-HCV18), de 17'38" de duracéo, discute-se o
critério de convergéncia e apresentam-se as equacgdes discretizadas para um reator
tubular, onde ocorre uma reacdo de primeira ordem. Ao final, mostram-se os graficos
das curvas de concentracdo obtidas para cada componente em fungdo do tempo para
diferentes posicOes, até que o sistema atinja o regime permanente.

2.14. Transporte por convecc¢ao e difuséo

Neste video (https://www.youtube.com/watch?v=Ny4NXV73Gfk), com duracdo de
12'19", apresenta-se um modelo em que se injeta um pulso de concentragdo em uma
tubulacdo, sendo que o transporte do componente se d& por convecgdo e difusdo. O
modelo se assemelha bastante ao da coluna cromatografica discutido no video 9, com a
diferenca de que ndo ha uma fase estacionéria. Sao definidas variaveis adimensionais e
apresentam-se as curvas de concentracao a saida da tubulacéo, para diferentes nimeros
de Peclet méssico, em funcdo do tempo adimensional. Enfatiza-se que as curvas sao
similares as obtidas experimentalmente em cromatografia.

2.15. Aquecimento por banho maria

Finalmente, o ultimo video (https://www.youtube.com/watch?v=mYIbHFz0 ew),
de 19'49", leva em consideracdo o aquecimento por banho maria, em que um tanque
perfeitamente agitado, com parede metalica de uma determinada espessura, sujeito a
uma condicdo inicial de temperatura, é subitamente imerso em um reservatorio infinito
com temperatura mais alta, promovendo o aquecimento do fluido dentro do tanque.S&o
escritos balangos de energia no tanque e na parede, sendo que na parede utilizam-se
coordenadas cilindricas. Utilizam-se as condi¢des de contorno de Dirichlet para
expressar a troca de calor nas interfaces tanque-parede e parede-reservatorio. Ao final
apresentam-se as curvas de variacao da temperatura do fluido contido no tanque, obtidas
mediante integracdo numérica do conjunto de equacdes na forma adimensionalizada.

3. DINAMICA EM SALA DE AULA

Antes de cada aula, os alunos eram informados sobre o video que seria trabalhado
em sala de aula. O professor observou que muitos dos alunos ja chegavam em classe
com os balangos escritos, o que facilitava a compreensdo. Durante 1h30 de aula, o
professor fazia uma introducdo do tdépico a ser estudado, revisando brevemente o0s
conceitos vistos em disciplinas anteriores, e passava a reescrever 0s modelos
matematicos para cada situagcdo proposta, e também sugerindo alteracées nos modelos.

No balanco de massa para um tanque, por exemplo, procurava-se verificar como o
modelo seria alterado se a vazao de saida do tanque obedecesse a Lei de Torricelli, ao
invés de pré-estabelecida.
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A partir do estudo da analise paramétrica, por apresentar também os graficos da
resolucdo, os alunos eram encorajados a reproduzir os dados constantes no video e
propor alteracdes no modelo, a fim de verificar o que ocorreria se novos fendbmenos
fossem contemplados. Por exemplo, na aula em que se debatia o efeito do transporte por
conveccao e difusdo para diferentes nimeros de Peclet massico, sugeriu-se aos alunos
que introduzissem no modelo uma fase estacionéria, para uma isoterma de adsor¢do
linear.

4. TEMPO DE EXIBIGCAO DE CADA VIDEO

O canal do Youtube permite monitorar através da ferramenta Analytics, 0 numero
de visualizagOes e o tempo total de exibicdo de cada video, entre outros parametros. O
Quadro 2 a seguir relaciona, para cada video, o nimero de visualizacdes, o tempo de
exibicdo (contabilizados até 20.05.2017) e a data de publicacéo.

Quadro 2 - Parametros para cada video

Titulo Data publicagdo | VisualizagOes Tempo de
(dd/mm/17) exibicao (min)

1 | Introducdo aos modelos 17/02 152 405
matematicos

2 | Balangos de massa e 22/02 87 234
energia em um tanque

3 | Balangos de massa, energia 06/03 92 401
e molar em um reator de
mistura

4 | Reator tubular 09/03 111 386

5 | Biorreatores 16/03 26 64

6 | Flash: nem o Gordon, nem 16/03 55 193
do da DC!

7 | Tanque encamisado 16/03 51 121

8 | Reator + Fermentador + 22/03 47 130
Membrana + Reciclo

9 |Introducdo as variaveis 01/04 43 168
adimensionais

10 | Andlise paramétrica 05/04 58 192

11 | Resolucédo analitica de um 17/04 55 168
CSTR

12 | Resolucdo numérica de um 17/04 56 231
CSTR

13 | Resolu¢do numérica por 20/04 76 240
diferencas finitas

14 | Transporte por convecgdo 27104 73 261
e difusdo

15 | Aquecimento por banho 05/05 57 306
maria
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Com relagéo aos dados apresentados no Quadro 2, o baixo nimero de visualizaces
do video de Biorreatores refere-se ao fato de que o video teve de ser reapresentado, pois
havia erros na formulacdo do modelo. J& o tempo de exibi¢cdo e o nimero de acessos
expressivos a partir dos videos mais recentes (do décimo video em diante) se refere ao
fato de que, nesta etapa da disciplina, os alunos deveriam resolver os modelos
matematicos analitica ou numericamente, e ndo somente formula-los, como se solicitava
anteriormente. Além disso, deveriam resolver problemas com base nestes. Nota-se que o
video do aquecimento por banho maria, por envolver uma Equacdo Diferencial Parcial
em coordenadas cilindricas, teve um dos maiores tempos de exibicdo, embora tivesse
sido recentemente publicado.

5. CONSIDERACOES FINAIS

A metodologia adotada serviu para facilitar aos alunos o acesso dos tépicos da
disciplina de Andlise e Simulagcdo de Processos do curso de Engenharia Quimica da
Universidade do Vale do Itajai. Embora curtos, os videos, transmitidos aos alunos
previamente as aulas, contemplavam um resumo da modelagem desenvolvida em classe
e dos diversos aspectos a serem estudados. Como se relatou no presente artigo, 0s
processos analisados nos videos cobriam varios topicos tradicionalmente estudados na
disciplina, tais como balancos em reatores, possibilitando que os alunos comparassem
ainda os resultados obtidos de suas simulacdes com os dados apresentados nos videos.
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CHEMICAL ENGINEERING PROCESSS ANALYSIS AND
SIMULATION: CONTENTS PRESENTED THROUGH ON-LINE
VIDEQOS

Abstract: In order to succeed in subjects such as 'Process Analysis and Simulation’,
taught in Chemical Engineering, the students should have assimilated a variety of
contents from previous specific subjects, such as Thermodynamics, Mass and Energy
Balances and Transport Phenomena, among others, to derive mathematical models for
processes of chemical industries and to solve them numerically. In-classes, therefore,
may be more effective as long as the student is able to access, freely and remotely, the
key points of the topics to be discussed before classes. Short videos were produced,
where the main topics are discussed, with the complete formulation of
phenomenological mathematical models representatives of classic chemical processes,
such as stirred reactors or tubular reactors, or even flashes or chromatographic
columns. In further videos, the models were solved, analytically and numerically, and
then the students could verify the convergence of their own algorithms.

Key-words: Mathematical models; Flipped classroom; Numerical methods
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